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1 Uvod

Helij je najbolj preprost vec-elektronski atom. Sestavljen je iz dveh elektronov v polju
jedra z nabojem Z. Za Helij je Z = 2. V priblizku lahko zapisemo Hamlitonian kot:
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Ce zanemarimo elektrostatsko odbojnost elektronov, lahko zapisemo Hamlitonian kot
vsoto dveh eno-del¢nih Hamlitonianov in izracunamo energijo osnovnega stanja kot vsoto
energij dveh vodikovih elektronov v polju jedra z Z = 2, in
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Kjer je R, = 13.6eV Ryderbergova konstanta in Ey = 2Ry = 27.2eV
V tem najbolj preprostem priblizku bi dobili

Ey = —2Z°Ry = —8R, = —4Ey = —108.8eV

Oziroma ustrezno visje energije za kaksne drugac¢ne kombinacije ny in ng
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2 Priblizek teorije motenj

Valovno funkcijo obeh elektronov v osnovnem singletnem stanju zapisemo z nastavkom:
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Ker krajevni deli enodelénih valovnih funkcij komutirajo, se nastavek poenostavi v
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V nadaljevanju nas bo zanimal samo krajevni del valovne funkcije, saj nas posledice
sklopitve spin-tir in spin-spin zaenkrat ne zanimajo. Nas Hamiltonian lahko zapisemo kot
H = Hy+ Hiy
kjer je FIO osnovni del in f]mt del, ki predstavlja interakcijo med elektronoma. H;,; =
W Ker bomo racunali v prvem redu teorije motenj, bomo predpostavili za valovne
funkcije kar resitve osnovnega problema (orbitale 1s). Zato lahko zapisemo E = Ey+ Ejy,
kjer je E() = —ZZEH in EH = 2Ry 0Z. EO = —4EH

V prvem redu je:
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kjer je 1s valovna funkcija Wipg = T (Z)g e~
ali eksplicitno:
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Integral izracunam z standardnim trikom, kjer razvijemo
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Kjer je re=min(ry,rs), r~=max(ry,r2) in
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V integralu ostane samo ¢len z n = 0 zaradi sferne simetrije. Integral razpade na dva dela
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in rezultat je

5 5 5 5
Eyw=-EnZ = 5RY = 36eV in FE=FEy (—22 + 82) = EH(—ZQ+§Z) = —74.80 eV
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3 Variacijska resitev

Energija osnovnega stanja se da veliko natancneje kot z teorijo motenj izracunati s
pomocjo Ritzovega varijacijskega nacela.

Uporabimo sedaj prejsnjo reSitev in poiS¢imo minimum energije osnovnega stanja po
variacijskem nacelu, kjer vzamemo za varijacijski parameter Z’ - efektivni naboj zaradi
zasencitve. F = E(a) = E(Z'). Za interakcijski del lahko takoj zapisemo
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Malo vec dela je pri osnovni energiji obeh elektronov
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Oba integrala ni tezko izracunati, saj smo ju ze izracunali pri priblizku golega jedra. Tako

dobimo:
Ey=—-Z"Ey — 2(7 — Z’)EHZ’ = (Z’2 — ZZZ’)EH

Skupna energija je
E=(Z2%-227"+5/8Z"\Ey

Pois¢imo minimum 0F /07’ = 0. Tako dobimo zasencitev 7' = Z — 5/16 = 27/16 ~ 1.68
in za ionizacijsko energijo:

E = -77.45¢eV

4 Primerjava rezultatov

Na koncu zberimo rezultate Se enkrat, za lazjo primerjavo:

perturbacija 1s | variacija 1s | meritve

-74.80 eV -77.45 eV | -78.88 eV

Preseneceni smo nad medsebojno konsistnentnostjo resitev. Tudi najenostavnejsi priblizki
so se iskazali za dokaj natancne. ...



