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Fiir das statistische Atommodell, in welchem die Elektronen nach der Hauptquanten-
zahl gruppiert sind, wird eine hghere Ndherung ausgearbeitet und zwar in der Weise, dass
die Variationsparameter der Elektronendichten aller Elektronenschalen gleichzeitig variiert
werden und ausserdem auf die Elektronen einer Schale auch die elektrostatische Wirkung
der #Husseren Schalen in Betracht gezogen wird. Gegeniiber der ersten Niherung ergibt sich
sowohl fiir die Dichteverteilung der Elektronen als fiir die Energie nur eine unbedeutende
Anderung.

In einigen vorangehenden Arbeiten! wurde ein statistisches Atommodell
ausgearbeitet, in welchem die Elektronen mit gleicher Hauptquantenzahl in
Gruppen (Schalen) eingeteilt und diese Gruppen dann gesondert statistisch
behandelt werden. Fiir die Elektronendichten der einzelnen Schalen wurden

Variationsansitze von der Form
0, = An r2(n—1) e 2hnr

gemacht, wo r die Entfernung vom Kern und A4, einen Normierungsfaktor
bezeichnen; n sowie 1, sind Variationsparameter, die aus dem KEnergie-
minimumprinzip bestimmt werden. Bisher wurde das Atom sukzessive auf-
gebaut, d. h. die einzelnen Elektronenschalen wurden nacheinander hinzuge-
fiigt und die Variationsparameter in der Elektronendichte der einzelnen
Schalen fiir jede Schale eigenst bestimmt. Ausserdem ist auf die Elektronen-
verteilung einer Schale die elektrostatische Wirkung der dusseren Elektronen-
schalen vernachlissigt worden.

In der vorliegenden Arbeit werden die Berechnungen gerade in diesen
beiden Richtungen erweitert. Erstens werden die Variationsparameter in den
Verteilungsfunktionen der Elektronendichte der einzelnen Schalen nicht
gesondert nacheinander, sondern simultan variiert und zweitens wird fiir die
Elektronenverteilung einer Schale auch die elektrostatische Wirkung der
dusseren Schalen in Betracht gezogen.

1P. Gomeis u. K. LapiNy1, Acta Phys. Hung. 5, 313, 1955; Acta Phys. Hung. 7,
255, 1957; Acta Phys. Hung. 7, 263, 1957; Acta Phys. Hung. 8, 301, 1958; Zeitschrift fiir
Physik, 158, 261, 1960.
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Die Berechnungen haben wir fiir die Atome Ne und Ar sowie fiir das
Rb*-Ion durchgefiihrt. Die hier gefundenen Resultate fiir die Variationspara-
meter sind zum Vergleich mit denen in den vorangehenden Arbeiten gefunde-
nen Resultaten der ersten Niherung in der Tabelle 1 angegeben, und zwar
Anin 1/a, Einheiten, wo a, den ersten Bohrschen Wasserstoffradius bezeichnet.
Hierbei ist zu bemerken, dass fiir n bei der Variation nur ganz- oder halb-
zahlige Werte zugelassen wurden. Bei Rb* haben wir n nicht variiert, sondern
es wurden fiir n die Werte der ersten Niherung benutzt.

Der hier bestimmte Verlauf der Elektronendichte fiir die Atome Ne und
Ar sowie fiir das Rb+-Ton ist bzw. in den Figuren 1, 2 und 3 dargestellt. Zum
Vergleich ist in diesen Figuren auch die Dichteverteilung der ersten Niherung?®
und die der wellenmechanischen HaARTREEschen Niherung® eingezeichnet.
Wie ersichtlich ist, unterscheidet sich die Elektronendichte der zweiten Nihe-
rung von der der ersten Nidherung fiir Ar und Rb™ nur wenig; fiir Ne ergibt
sich jedoch ein grésserer Unterschied, wobei zu sehen ist, dass die hier be-
stimmte zweite Niherung mit der HARTREEschen Verteilung besser iiber-
einstimmt als die der ersten Niherung.

Mit den neu bestimmten Parameterwerten n und 4, der Teildichten
haben wir die Energie der Atome Ne und Ar sowie des Rb*-Ions berechnet.
Die Resultate sind zum Vergleich mit denen, die wir in der ersten Niherung
erhielten und mit den halbempirischen Resultaten von SLATER? in der Tabelle 2

Tabelle 1

Vergleich der hier gefundenen Variationsparameter » und 2, fiir Ne, Ar und Rb*
mit den in der ersten Ndherung gefundenen Resultaten. 4, in 1/a,-Einheiten

g < Erste Niherung Hier berechnet
2 = B :
< o n ! 22, n t 23,
N K 1,0 19,37 1,0 19,65
€ L 2,0 5,58 L5 4,11
|
K 1,0 35,38 1,0 36,65
Ar L 2,0 13,10 2.0 13,36
M 3,0 4,70 3,0 4,79
K 1,0 73,38 Wie in der 77,33
Rb- L 2,0 30,44 ersten 32,11
M 3,0 14,10 ! Naherung 14,44
N 4,0 5.97 6,18

2 P, GomBAs u. K. LADANYI, Acta Phys. Hung. 5, 313, 1955.
3 Fiir Ne: F. W. BrowN, Phys. Rev. (2) 44, 214, 1933.
Fiir Ar: D. R. HARTREE und W. HARTREE, Proc. Roy. Soc. Lond. (A) 166, 450,
1938.
Fiir Rb*: D. R. HaRTREE und W. HARTREE, Proc. Roy. Soc. Lond. (A) 151, 96,
1935.
1J. C. StaTER, Phys. Rev. 36, 57, 1930.
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in e%/a, Einheiten zusammengestellt, wo e die positive Elementarladung

bezeichnet. Wie zu sehen ist entsteht in den Emnergien gegeniiber denen der
ersten Niherung nur eine unbedeutende Anderung.

Tabelle 2

Vergleich der hier gefundenen Energie der Atome Ne
und Ar sowie des Rb*-Ions mit der der ersten Niherung
und mit den halbempirischen Werten. E in e%/a,-Einheiten

E
‘Atom
Erste Néherung ' Hier berechaet | Halbempirisch
Ne —125,85 —125,94 —129,5
Ar —515,96 —521,44 —525,4
Rb* —2920,4 —2925,7 —2885,3

BBICIUME [IPUBIMKEHUS CTATUCTUUECKON MOJIEJIM ATOMA, B KOTOPOU
JJIEKTPOHDLI CrPYIIMMHUPOBAHDLI 10 INTABHBIM KBAHTOBBLIM YHUCJIAM

1. FTOMBAII « T. COHOHU
Pe3wme

AsTopamu pa3padaTheIBACTCs BbICILIEe MPUOMKEHHE 1St CTRTHCTHYECKON Mogesd aToMma,
CrPYNNUAPYIOLE 37IeKTPOHBI IO TJIABHLIM KBAHTOBBIM uncsiam. [Ipu paspaGorke merToga Bapua-
UHOHHbIE NTAPAMETPBI MJIOTHOCTH JIEKTPOHOB BCeX 3.EKTPOHHBIX 000J10UEK BAPBLHPYIOTCS Oi-
HOBPEMEHHO, KPOME 3TOT0 Y 3JIeKTPOHOB AaHHOH 000JI0YKH MTPHUHHMAETCS] BO BHUMAHHUE H ek~
TPOCTATHYECKOE BO3/EHCTBHE APYrMX 000JjioueK. [To CpaBHEHHMIO € Pe3yNLTATAMH [ePBOrO

npuﬁnumennﬂ M3MEHEHMST KAK MO PACTPEACNICHUIO MTACTHOCTH 3JICKTPOHOB,; TaK I IO IHEPri
HEe3HAUYNTECITHHLL.
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