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[. Cnun-opGurainnioe psauMofedcTsue R TUADOAMHAMMICCKOA MOJETM KBAHTOBOI
Me xannKn
M.lyeap w M. llurnep-Hapan

K yparnenun laynu poGarinercn wied, omacwpaommi climi-0ponTarbHoe B3au-

MOAelcTrRue, [loazano, YTO JAalnne ypaBHEHU® B3AUMO OJHOBHAYHO MOXHO TNpHU-—
BECTW K RUNY PUAPOAMRAMWUUECKAX ypasHenu#t, Buemnuwe cuin, INOARBIALIMECHT B

yparHeuusis, uUHTEPIPETUPYIOTCH KIACCHUBCKA,

2. AHanuTuucccas 38BUCUMOCTH NIPOCEr—3HEPIruf B 1IY3HPBKOBHX KaMEpax
WM. Kpacnopckn n @.Tenouc

Bupacoran anamruuecinit sun sarmcumocty R=f(T) y T=f(R) gua T, 6 Kk
M p B PABHNX KUAKOCTAX. JIAHW KOHCTAHTH IS 3TWX QyHEUUA 1pn R< 200 cm
R £ 100 cw B somoponnolh, R £ 100 em geiirepnesoit, R< 200 cm u

£ 100 cm nponanopoit u K £ 50 cMm Kcewonopoit wamepax.

n
R

3. Mccuenosanve cucremu U0, H, 0  METOJOM AlepHOI'0 MATHATHOT'O PE30HAHCA
~ Il.'ponep, K.Tomna, ®.Tot u 3.lloxo

Mb mccnefoBaliM CHEKTP HPOTOHHOT'O MATHMTHOTO peaonanca cuctemu U0, -H,0
Ipu KOMHATHOR TeMmnepaType u TemnepaType B 77°K. Ha ocnopanun creKTpa
ANEPHOT'O MATHUTHOT'O PE3OHAHCA yeTAHORNENO, YTO PA3HOBMAHOCTE & n /3 -
KoTopwe omicwsainTes gopmynoit U0,-2 H,0 , comepxar rpymin H,0 n OH ,
B 10 Rpems oGpasen uMenmnit gopmyny U0, - 0 66 HZO COMEPKUT TONBKO IpyN—
mi (0} . Cocronune apukenun rpymu 04 B meciepyeMoMm JnanasoHe Temiepa-
TYyp ocTaercs Ge3 usMmeHenuil, - OHM, HPENIOJIOKATENBHO, HE IPOUBBOMAT HM
INPPy3HOT0, HU POTAIMOBHOT'O JBUKEHAST, — B IPOTUROMOJOKHOCTH MOJNEKYJIaM
H, 0 , JBMKEHNE KOTODHX B BHAUMTENLHOR Mepe 3aBUCUT OT TEMIEPATYPH,

h. 0 Merojie MaTPMUNOA TEOpMM JUIS NpPeoOpas’0BauuMs MATPUI HA NpUBeNeHHYo QOopMy

B.l'emnan

CooGmaeTca OAUN CHENMANbHNA METOJ, NpM NOMONM KOTOPOT'O MOTYT ONWTH Ipe-
0Gpa30RaAHN MATPUIH KOJeOATeNbHLHX 3a/ay Ha NpABENEHHYD fopmy. Uenonwsys
CTPYKRTypIHe cRORCTBA MATPUIH 3a/ayl, npeodpasyian MaTpuna, Cosnabuas

NprBeAeHHyl GOPMY KOHCTPYUPYETCH TONBKO CHOCOGOM TEOPUM MATPHUIL, MOTOM

AN yeranopienus, Wro nonyyennas npuseieHHan dopma sinIHgeTCA JU TOJNHOMR

npusepeniol gopmolty ucnoib3yercH cooOpaxenue Teopuu IpeicTaninennit.
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Cpexnnne aneprum Hefrpouos mpu jsenerwmn U -73J  rennopumy He#Tpomamu u
crionTannoM nenaenun (f-257
I.Knyre n A.Nafiran

Ha OCHOBE JIPEATIONOKOHWA CTATUCTUUBCHON MOAEIM OHIA PACCUATAHA MCXOIHASNA
TeMneparypa OTAeNPHMX OCHKOJKOR nefexud. Cpenusas SHOPTUA HEHTPOHOB, BhH-
NYNEeHHHX 13 OCKONKOB, OHJ8 ONpeJieseHa UpM TOMONM pPe3yiNbTATOB HelTpOH-
HHX Kackazos Jle Kyrepa w Jlanra. llamnm pesynbTaTH OWJIM CPABHEHH C pe3yib-
raraun pador [I], [2] B cayuae memenun ('/-257 rennosumu meitrponamm. Buio
MOJNYyYEHO XOpowee corvaacne, KOTOPOe ZAeT BOIMORHOCTH MCNONB3OBATEH PAC—
ueTH XaXe B clyuyaAx, TN TaKue U3MepeHUs HE TPOBOIATUCE.

MCCJIGJIOBHHMS BIAAHUA NOPOWKSE HA 3JNEeKTPUUECKYKH IIPOUYHOCTH
Il.Bepen

B0 ucenenoBano BAMAHWE B3JIEKTPOZA C MOPOUKOM HA SIEKTPUYECKYHD NPOUHOCTE.
SIEKTPOCTATNUECKNM TYTeM OHJM HAHECEHH DABJINUHHE TMOPONKA HA BIEKTPO
PoroBckmit m OwuM TMPOBENEHH NM3MEDPEHMA TIPU OGOMX INOJAPHOCTAX B IAMANA30HE
naBneuna I — IO arm. Mlccrmenosanus ObJIM PACHUMDEHH W HA BIMSHNE CONEpRA-
HUSl BIGKHOCTM MOPOMKA .



Summacries

Spin-Orbit Coupling in the Hydrodynamical Model of Quantum Mechanics

M. Huszar and Ziegler-Naray, M.

A spin-orbit coupling term is added to the Pauli equation and it is
shown that the equation obtained can be transformed into hydrodynamiéal
equations. Classical interpretation of terms describing outer forces

are given.

Analytical Formulae for the Range-Energy Relations in Bubble Chambers

S. Krasznovszky, F. Telbisz

Analytical formulae are given for the R = 1/T/ and T = f/R/ functions
for pion, kaon and proton. The constants have been evaluated for bubble
chambers of various sizes, filled with different liquids /1 and 2 m

for hydrogen, 1'm for deuterium, 1 m for propane, 0,5 m for xenon/.

NMR Study of the UO, - H20 System
G. Griiner, K. Tompa, F. T6th , Z. Pokb

The proton magnetic resonance spectra of the UO3—H20 system have been
measured at room temperature and at 77°K. The spectra taken on &amples

of & ~or of B -type U03. 2H20 composition show the presence of HZO and
-OH groups. In the sample of the thermal decomposition product of

UO3 = 2H20, described by the formula UO3.0,66 H20,on1y -OH groups can

be observed. The relative positions of the OH groups do not change
appreciably in the crystal lattice; presumably neither diffusion nor
rotation takes place, in contrast with the markedly temperature dependent
movements of the H20 molecule.

A Special Matrix Theoretical Method of Matrix Diagonalization

Barbara Gellai

A mathematical method is presented for the transformation of matrices of
vibrational problems to quasi-diagonal form. The matrix that transforms
the vibrational matrix to quasi-diagonal is constructed by pure matrix

!
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theoretical methods using the structural properties of the vibrational
matrix. The thus obtained quasi-diagonal form is compared with the
maximum possible reduction obtainable from the theory of group rep-

resentation.

Average Energy of Prompt Neutrons in Spontaneous Fission of Cf-252 and
Thermal Neutron Induced Fission of U-235
Gy. Kluge and A. Lajtal '

The initial temperatures of fission fragments are calculated with the
use of a statistical model. The initial. temperatures permit to evaluate
the average neutron energies by making use of the result obtained by’

Le Couteur and Lang for an evaporation cascade. The average neutron
~energies thus predicted are compared with the experimental values re-
ported for C£-252 [1] and U-235 2] . The good agreement between the
predictions and the experimental values seems to indicate the usefulness
of the method for the evaluation of average neutron energies in other
cases of nuclear fission, too.

The Effect of Dust on the Electrical Breakdown between Electrodes

" Gy. Berecz

The breakdoyn between electrodes has been investigated as a function
of the nature and amount of dust on their surfaces. Various powders
were deposited electrostatically on Rogowsky type electrodes and
measurements were performed for either polarity at pressures from

1 to 10 atmospheres. The effect of the moisture content of the

powders was also studied. -



A SPIN-PALYA KULCSUNHATAS FIGYELEMBEVETELE A HIDRODINAMIKAI MODELLBEN

Irta: Husza&r Miklés és Narayné-Ziegler Maria

Usszefoglalas

A Pauli-egyenletét a spin-pdlya kblcsbnhatdst leirbd taggal egészitjiik
ki, és megmutatjuk, hogy az igy kapott hullamegyenlet k&lcsbn&sen egyértelmiien
hidrodinamikai mozgdsegyenletekké irhatdé &t. Az egyenletekben szerepld killsd
erdtagok kdvetkezetesen klasszikusan értelmezhetdk. '

- Bevezetés

Megmutathaté /lasd [1], [2], [3]/; hogy a kiilsS elektromdgneses teret
is figyelembe vevd Schrbddinger- és Pauli-egyenlet hidrodinamikai v&ltozdkra vo-
natkozd egyenletekké irhatd ét,és a hidrodinamikai v&ltozdk a hullamfliggvény-
nyel egy-egyértelmii kapcsolatban vannak. Jelen dolgozatban a spin-pdlya k8l-
csBnhatassal kiegészitett Pauli-egyenlet hidrodinamikai modelljét adjuk meg.

Legyen adott egy ¥ hullamfiiggvényre vonatkozdé hullamegyenlet, akkor
a hidrodinamikai modell feldllitdsdra kitlizdtt program a k&vetkez® feladat
‘Tegoldasat kdveteli: be kell vezetni a ¥ hullamfliggvénnyel kifejezett mennyi-
Ségeket - a hidrodinamikai valtozékat, - és leszadrmaztatni ezék mozgasegyenle-
teit, ugy, hogy a hidrodinamikai vAltozdék és a.mozgdsegyenletek az alabbi kd-
Vetelményeknek tegyenek eleget.

1/ Barmely iddpontban a hullamfliggvény és a hidrodinamikai véltozdk egymdsbél
k8lcs8ndsen egyértelmilen kiszadmithatdék legyenek. Az igy adott leképezésben
az Ysszetartozd hullamfiiggvényt és hidrodinamikai valtozdkat egymésnak meg-
feleld mennyiségeknek fogjuk nevezni. :

2/ Legyen Y (0) 6s D (0) a hullamfilggvény, illetve az ennek megfeleld hidrodinami-
kai valtozék 6sszességéhekQ-Dpillanatban felvett értéke, akkor ezen mennyi-
ségek t iddpontban felvett értékei - ¥ (1) és D(l) - a hullamegyenletbdl,
illetve a hidrodinamikai egyenletekbdl kiszamithatdk. Megkdveteljiik, hogy
az igy nyert Y(t) és D(f) az 1. pont értelmében egymisnak megfeleld mennyi-
ségek legyenek. Ez a feltétel a k&vetkezBképpen szemléltethetd: '
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A szaggatott vonallal megjeldlt mennyi-

Y0) === D(D) ségek kbzti megfeleltetés teljesiilését
koveteljlik meg az 1. kovetelmény értel-
mében.

Hullam- Hidrodinamikai
cgyen mozgasegyenlel 3/ A hidrodinamikai valtozdk a szimmetria-
transzformacidk soradn legyenek invarian-

W”’_’_’_"_’U(t) ' sak, illetve transzformdldédjanak ugyan-

ugy, mint a nekik megfeleld klasszikus
mennyiségek. [Tehat példaul az Aramlasi
sebességet leird hidrodinamikai valtozd elforgatdsok soran vektorként transz-

formalédjék és legyen mértékinvaridns, s.i.t./

4/ a/ A hidrodinamikai valtozdk egész térre integralt mozgésegyenletének minden

tagja a klasszikus fizika alapjan értelmezhetd kell hogy legyen.

b/ A hidrodinamikai mennyiségek meg kell hogy egyezzenék kisérletileg megfi-
gyelt értékeikkel.

A fenti kdvetelményekhez a kdvetkezd megjegyzéseket filizzilk. Nyilvan-
valé, hogy ¥ -bdl és ¥’ —b61 végtelen sokféleképp definidlhatunk hidrodinami-
kai valtozdkat, még akkor is, ha a bevezetett valtozdk az 1, 2 és 3. kdvetel-
ménynek eleget tesznek. A fizikai szempontbdl alapvetden fontos megszoritast
a 4.a. és b. kdvetelmény tartalmazza. A Pauli-egyenlet hidrodinamikai modellje
[3] ad példat arra, hogy még az 1, 2, 3 és 4a kovetelmény teljesiilése esetén
is bizonyos szabadsaggal rendelkeziink a hidrodinamikai mennyiségeket illetden,
&s ez a szabadsag éppen elegendd - és sziikséges is - ahhoz, hogy eleget tegyiink

a 4b pontnak is|és igy a kisérleti tényeket helyesen irjuk le.

Hangsulyozzuk, nem nyilvanvald, hogy egyaltalan léteznek e négy kdve-

telménynek eleget tevd hidrodinamikai valtozodk.

A hullamegyenlet

Legyen £ és B a kiilsd elektromos, illetve magneses térerdsség,és mo-
zogjon ezek terében egy € t&ltésii, m magneses momentumu részecske. Ha e ré-
szecske nyugszik, akkor az elektromdgneses térrel vald kdlcsdnhatasanak energi-

aja ((:1:—"'8 1]

Ha azonban a részecske mozog, fellép eqgy

12|

Pa.—?vxm

nagysagu elektromos dip6lmomentum is, mely az elektromos térrel lép kdlcstnha-
tasba. Igy ¢, -en kiviil a részecske és a tér kdzt a kdvetkezd kblcstnhatési

energilia jon létre
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Ep= Pk <-L (vim)F ; 131

Relativisztikus effektusok miatt azonban - a Thomas -precesszid kdvetkeztében -
még egy /3/-hoz hasonld tipusu kdlcsénhatds is létrejdn. Mozogjon a részecske
az §; laborrendszerben a t pillanatban V sebességgel, majd a t+atl pil=
lanatban v + Av sebességgel. Legyen a részecske nyugalmi rendszere a { illet-
ve a {+Al pillanatban rendre §; és Sy. Ha az Sy -b8l S, -be, illetve
az Sy -bdl S3y-ba vivd Lorentz-transzformicié nem is tartalmaz forgast, az

$q ~bB1 53—ba vive transzformécié altaldban tartalmaz. A részecske spinje
tehat sajat rendszerében precesszibés mozgast végez, melynek sz8gsebessége

v/e? rendiq [4]:

,_"_ :z-g—‘ fo
(%] Zc,VXG 2m£’ /

ahol a a részecske gyorsuladsa, € és m pedig a t8ltése, illetve tdmege. Ren-
delkezzék a részecske S '%Q- m sajat impulzusmomentummal, akkor a Thomas-
precesszid kdvetkeztében létrejttt energia:

£ -sw=-}10—-m(vxf). &l

Igy /1/, /3] és |4/ figyelembevételével a k8vetkezO k&lcsbnhatdsi energiat kap-
juk:
{
6,f6;*53=“m3f7[,m/vxf), |51
ami igy is irhaté:
E,1E11&, =—me7’—"t‘—.m|:vx['—[xv] 18]

A fenti atalakitast azért végeztilkk el, mert ha /5/-bS1l k&zvetleniil
tériink 4t a megfeleld kvantummechanikai kifejezésre [lasd /9/ [/, akkor a Ha-
milton-operadtor nem adédik hermitikusnak. A /6/-hoz hozzavéve a kinetikus és

elektrosztatikus energiat tartalmazd

Eo=Fmvired

tagot, véglil a kdvetkezd energiakifejezéshez jutunk:
E=<E +€,+E,+E . ' B+l E-Exv|-
(=l tEitlytéy=gmvitep-mB+ g m|vxE -€Exv|

A kvantummechanikai Hamilton-operatorra vald attérésnél az

h 1 :
m=§7[6 ; V=g (-lf)grac/-g-ﬂ) 171

megfeleltetést kell alkalmaznunk, ahol @ a Pauli-matrixokb6l alkotott vektor
[3] , A pedig a magneses tér vektorpotencialja. Igy a hullamegyenlet '
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i I .
Hy-lﬁgt y V'/%V w’
alaku lesz, ahol
Hej- (ihgrad-2 A)ted -ul(GB)

426 [(ihgrod-§ A)xE-Ex (-ibgrad-§ Al 19|

Mivel a tovabbiakban gyakran fog szerepelni, bevezettiik a

eh . eh
" 2me A 8me

jeldlést.

A Hamilton-operdtor utolsd, 53 -b6l szarmazd tagja a spin-palya koSl-
cs8nhatas, az elsd hiarom tag pedig a Pauli-egyenlet Hamilton-operatora. Meg-
jegyezziik, hogy a Dirac-egyenletbdl a spin-pédlya k8lcsdnhatdsra addédd kifeje-
zés megegyezik a fenti szemléletes megfontoldssal kapott alakkal [5] .

Tomegsiiriiség és tomegdram

A /8] egyenletb8l a szokdsos mbédon kontinuitdsi egyenletet kaphatunk:
megszorozva [8/-at balrdl P’-=(9ﬂ'l V;) -gal, valamint m -mel, majd a ka-

pott kifejezésbdl kivonva sajat komplex konjugdltjat, a kdvetkezd egyenletre

jutenk: ‘
9Sm , div (e, V')=0 . ]
ahol, Jt
o= my'y. 4]
O Ve (Y0¥ - (vp)'v)-2 YAy -2 NVEVIE - 1121

A /10/ alatti kontinuitdsi egyenletb®l azonban ©m' &s §mV' nem
allapithaté meg egyértelmiien. Végtelen sok nem-ekvivalens - a kontinuitési e-
gyenletnek eleget tevd - tOmegsiiriiség és t&megdram adhatd meg.

E tObbértelmiiség vizsgadlata céljabdl irjuk a /10/ egyenletet formali-

san 3
J O . g 13|
0 0%y
el 1 P ' '
alakban, ahol jo*fm , F=PmV , valamint  x,-t.
Legyen k (r,l) egy tetszSleges 4xd4-es antiszimmetrikus helytdl

wz
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és idotsl fliggd matrix és tekintsik a
P dhyu 14 |
w0 OX u

vektort. k;}u antiszimmetrikus voltat felhasznédlva egyszeriien beldthatd,
hogy amennyiben }',') kielégiti a /13/ kontinuitési egyenletet, akkor

dv=dvtdv o
is ugyanilyen tulajdonsdggal rendelkezik. Az 1. filiggelékben kimutatjuk, hogy
I‘V /14/ alatti alakja egyben a legaltalanosabb.

A /fl) matrixnak 6 fliggetlen komponense van, ezt két tetszOleges vek-

torral - a -val és b -vel - fogjuk reprezentdlni. Pontosabban, legyen

0 -9 -a -q
a by -b
hgu =| R ol 161
g, ‘bs 0 b,
03 b} 'b' 0
ahol az a és b vektorok a helynek és iddnek tetszdleges filiggvényei. A /16/-ot
/14/-be helyettesitve és kiilén kiirva a v=0 , v=12J esetet kapjuk:
jo=fm=-diva l7]
}" =0 v'. roth f%? lr8|

Az eredmény annyit jelent, hogy ha a /10/-nek eleget tevd §' és P'V' helyett a

.PM'P,;\ -diva l19]

Pmy-f;,,v'frotb 43_%' 20|

tOmegsiiriiséget és tomegaramot vezetjiik be, ez ‘ugyancsak eleget tesz a konti-
nuitdsi gyenletnek. A /19/ és [20/-ban adott mgtematikailag lehetséges'ala—»
kok k&ziil olyan a és b értéket kell valasztani, hogy fm és _pmV megfeleljen
a 4a. és 4b. k8vetelménynek. A'Pauli-egyenletnél [lasd (3] / ennek figyelembe-

vételével

a«l 5-7:19"69’ 21|

értéket kell valasztani. A spin-pdlya kolcsdnhatést is figyelembevevd [8/, il-
letve /9/ egyenlet esetében ugyancsak a [21/ alatti @ és b értéket h.as2nél-
juk. Ennek jogossdga utdlag nyer igazolast azaltal, hogy kimutatjuk, hogy a
fenti hidrodinamikai valtozdk és ezek mozgdsegyenletei eleget tesznek az 1,

2, 3 és 4 kdvetelménynek.



Igy /11/, [12] és [21/) felhasznalasaval a tOmegsiiriség és sehesséq

kévetkezd kifejezését kapjuk:

e e i22]
IS M R /7] BEL B PR 2A
V-5 A Y o 'f’)“mZA*é' il B L 123l
ahol a @ = y! y és S=yp'6y jeltlést vezettiik be.

Az effektiv tdltés- és aramsiiriiség

A tOmegsiiriiség és tbmegaram [/22/ és [23/ alatti kifejezésében a [19/
és [20/-ban megadott matematikai lehet®Gség csak részben valdsul meg, amennyi-
ben 0:0 valasztassal éltiink. Az effektiv tdltés- és éraxﬁsﬂrﬁségben azonban -

mint latni fogjuk - megjelenik egy vektor divergencidja, illetve idddexivaltja.

Tekintsiink egy ¢, (r.l) elektromos téltéssiiriiséggel, v (r.!)
sebességgel, M (p,{) és P(pt) médgneses illetve elektromos dipdlsiiriiség-
gel rendelkezd folyadékot. Effektiv t8ltés- illetve &aramsiirliségnek nevezziik
azt a valdédi t8ltést, illetve Aramot, mely ugyanaizt az elektromagneses teret
kelti, mint a fenti magnesesen és elektromosan polarizalt toltétt folyadék.
Ezek a mennyiségek a k&vetkezBképpen irhatdék fel [ lasd [6] [:

Pelf = Ce~dirP 24l
delf =f,v+cratﬂ+§t£- 25l

El8szdr hatarozzuk meg a tdmegaram altal széllitottfe t81tés- , 1lletve
©e V Aaramsiiriiséget. A [22/ egyenletet % ~mel, a [23/-at e ~vel szorozva

kapjuk: :
Py, 2 6]

0 :% (('J'.VV —(Vv)'y)-r—nc} £ A+ c.;-‘- rotg -2e N(sxE ). 27)

Figyelembevéve az Einstein - de Haas kisérletet, tovabba azt a tényt,
hogy a hidrogénatom alapadllapotdban az elektron u nagysdgu mAgneses momentum-

mal rendelkezik, a Pauli-egyenlet esetében

M-5 ¢ |28l
permanens migneses momentum-siiriiséget kell felvenni [3] . Ez a helyzet a
spin-pdlya k8lcsdnhatds esetében is, azonban mig az el®bbi esetben P-) volt,
most eleve az elektromos dipb6leloszlast is figyelembe kell venni. Ugyanis a
mozgé magneses dipdlmomentum-siiriiség elektromos dipélmomentum-eloszlasnak fe-

lel még. Ennek alakjat legegyszeriibben a [6/ egyenlet segitségével kaphatjuk
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meg. Ez ugyanis igy irhaté:

-mB *;’;m[VXE-ExV]=-mB~p[, |29]
ahol
P= 2,'4' [vim -mxv) . laol
c

/29/ jobboldala a madgneses momentumnak a mdgneses térrel, illetve a mozgd mag-
neses momentum miatt létrejdtt elektromos momentumnak az elektromos térrel va-
16 k8lcsdnhatdsat irja le. /30/-b6l /7/ alapidn a kdvetkezd elektromos dipdl-
siirliséget kapjuk:

P=A\y'[(inv-8A)x6-Gx(ihv-§A)]Y, 134

ahol a V¥V mbédon irt nabla hatrafelé, ¥' -ra hat.

A /28] és [31/ képlet megadja a folyadék mdgneses, illetve elektro-
mos dipdlsiirliiségét, igy /24/ és [25/ segitségével felirhatjuk az effektiv tdl-
tés- illetve Aramsiiriiség kifejezését: - ' ; ;

Oorp=ey’v - hdv [t,;'[{-.-hv—gl)x(s- 6xro-gAlv] )
detf “Eh (Yo oy)- & YA rcurols-Jedesk s ’
g [c,:'[(-mv-guxs—sx (ho-£Al]Y 33)]

A 2. fliggélékben kimutatjuk, hogy (% és jeﬂ'fenti'szemléletes meg-
gondolassal kapott /32/ és [33/ alatti értéke kozvetleniil a /9/ Hamilton-ope-
ratorbdl levezethetd.

Hidrodinamikai valtozdk

A tbmegaramra, illetve az effektiv aramra vonatkozdé kontinuitdsi e-
denlet vizsgdlata megmutatta, hogy az elektront t81tb6tt, aramld folyadék rep-
rezentdlja, mely madgneses, illetve ennek mozgdsa kdvetkeztében elektromos poQ
larizaciéval rendelkezik. Ezért hidrodinamikai valtozékként a kdvetkezd meny-

nyiségeket foojuk hasznalni:

a/ A folyadék tdmegsliriisége:
P (P t)=my'y 134
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Ha a formuldk fizikai tartalma ugy kivanja, akkor természetesen /34/
helyett a ¢ ng’V és P, zey’y valtozdkat is igénybevessziik.

b/ A t8meg Aramlasi sebessége:

vint)-1 % r(utou —(vu)y)-£ 1 h T e ,
vint) el (yrvy —(vy)'v) E Al rotlvEy)- vewxE. |35

c/ A térfogatagység migneses polarizacidjara jellemzd

sint)-v'g V¥ 136 |

vektor. Vezessilk be ezen kiviil a
I [I'.t )= -l S 37

mennyiséget, melyr8l kimutathaté, hogy a mAgneses polarizdcid irdnyéba mutatd
egységvektor (3] .

d/ Az elektromos dipdlsliriiséget megadd

P(r‘,f)=)\‘r’+[(~i5V~§A)x6’-5x(jh\‘7~—§n4}]?/ |38
kifejezés a kdvetkezd hidrodinamikaili vAltozd. Haszndlni fogjuk ezen kiviil az
Rirt)<4 Plr.t) 1391

mennyiséget is,

Mivel & és T és hasonldé mdédon P és R egymasbdl [/37/ illetve [39/
alapjén egyértelmﬁen kiszamithatdk, mindegy, melyiket haszndljuk hidrodinamikai
valtozdéként. A tovébbiakban mindig azzal a valtozéval fogalmazzuk meg az e-
redményeket, amélyikkel célszeriibb.

Megjegyezzilkk, hogy a fenti P mennyiség nem ffiggetlen az eldzdktdl,
ugyanis megmutathatd, hogy PV és T segitségével kifejezhetd. Ahhoz azonban,
hogy a 4a kvetelménynek eleget tudjunk tenni, P -t 8nallé hidrodinamikai val-
tozbként kell kezelni.

A hidrodinamikai véltozék és a hullémfliggvény k8zti kapcsolat

Kimutatjuk, hogy az eldz8kben bevezetett hidrodinamikai valtozdk és
a kétkomponensit Y hulldmftiggvény k&zt barmely ¢ iddpontban kdlcs8ndsen egy-
értelmti kapcsolat van,és igy az 1. pontban kirétt kdvetelmény teljesiil.

Ha adott a kétkomponensii Y hullé&mfliggvény, mely eleget tesz az adott
A és ¢ potenciélokat tartalmazé /8] egyenletnek, akkor ebbdl /34/, [/35/,
/36/ &s [38/ alapjan a hidrodinamikai valtozék nyilvdnvalban egyértelmiien ki-
szdmithatdk. Igy az 4llit&s elsd része egyszerilen beldthaté volt. Részletes meg-
fontoldst igényel azonban annak igazoldsa, hogy a hidrodinamikail valtozdk meg-
addsa régzitett A é&s ¢ esetén a hullamfiiggvényt egyértelmiien meghatédrozza.
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/A kiil6nbdzd mértékek valasztasanak lehetdségére késdbb tériink ki./ A bizonyi-
tds megegyezik a Pauli-egyenlet esetén k&vetett gondolatmenettel /lasd [3] { ¢
a kiildnbség csupén a [23/ alatti sebesség kifejezésébdl ered, ezért a lépése-
ket csak vAzlatosan kdvetjlik.

Irjuk a ¥ hullamfiiggvény két komponensét
(s-4¢)
Y, - Rcos}?ﬁ—"{ ¥

V RJ l(~5+2 “f)

alakbay ahol R,S5, U,y a helynek és iddnek filggvényei. Megmutatjuk, e
mennyiségek a hidrodinamikai véaltozdkkal - bizonyos feltételek teljesiilése
esetén - egyértelmien kiszamithatdk.

Behelyettesitve Y fenti eldallitasat /37/-be, T komponenseire kap-

juk:
T;=sindcosy, T=sindsing, Ty=coso ,
ahonnan
o L
Ori pn LTI e

/7-’1* 7}2

‘f"‘ibn _E_+_LI‘_.

VIt
ahol mindeniitt a qégyzetgyék pozitiv értéke veendd.
. Y, és 9@ fénti elBallitasat /35/-be téve a sebességet igy irhat-
Juk:
V',‘n& gradS——— coa&gr‘adtf—e A+h ér‘oia—ZATX[

mindkét oldalt egy r, ponttdl egy P pontig valamely a szingularis pontokon
@t nem haladé vonal mentén 1ntegrélva.

S-_r_,n_f[y,G A 4__00309rod«f—l' ; rots +2ATxE]|dr+5; (P t).

Rbgzitett n és I -et tekintve olyan integréacids utak menten, melyek
nem fogjdk kdrill a hidrodinamikai valtozé szingularitésait, az integral értéke
fllggetlen az uttédl, igy -S egyértékii fiiggvény. Azonban a fenti integralt szin-
gularitésokatlétfogé zart gdrbe mentén véve nem kapunk zérust, igy S -nek
csak egy tdbbértékil fliggvényét kapjuk. Ennek ellenére, ha megkdveteljiik, hogy
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egy rogzitett pontban § értékei egymastdl - barmely uton is jutunk oda -
csak 2T egészszamu t8bbszdrbsében kiildnbdzzenek, akkor § tObbértékiisége
ellenére ¥, - és VY¥,-t a hidrodinamikai valtozdék egyértelmilen meghatarozzik.
Ezt tekintetbe véve kapjuk:

$vdr= 27T—fk+9§[ tﬁ—mcosognady+4 ?roi.s—Z/]TxE]dp,

ahol k=0%*4 12 ... .

A fenti feltétel értelmében a hidrodinamikai
valtozdk nem adhatdk meg tetszés szerint, hanem eleget kell tennidk a fenti
mellékfeltételnek. Ennek fenndllAdsadrdl azonban csak a {=( piilanatban kell
gondoskodnunk, mert - mint megmutathatdé - ekkor barmely késbbi iddpontban
teljesiil 3} . & fovébbiakban, ha adott hidrodinamikai valtozd6krdél beszéliink,
ezt ugy értjﬂk, hogy ezek a fenti mellékfeltételt is kielégitik.

Rogzitett elektromdgneses potencidlok esetén tehdt a mellékfeltételt
kielégit®d hidrodinamikai mennyiségek a hullamfiiggvényt az § kifejezésben je-
lentkezd Sb(VbJ) fliggvény erejéig meghatérozzék; Kideriil azonban,hogy amikor
a 2. kdvetelménynek akarunk eleget tenni, és a hullamfiiggvénynek a hidrodina-
mikai valtozdkkal kifejezett alakjat a hullamfiiggvénybe helyettesitjiik, Y
csak akkor lesz megoldas, ha Sn(Q.t)egy konstans erejéig ngérLelmﬁen meg-
hatdrozott fiiggvény. /Részletesen 1lasd [3l./ ¥ kifejezésében tehat csupan
egy helyt8l és idotdl fdggetlen tetszbleges allandd marad.

A mozgasegyenletek

Kovetkezd feladatunk, hogy a [/8/ alatti hulldmegyenlet felhaszndlisa-
val az el®z8 pontban megadott hidrodinamikai valtozdék mozgadsegyenletét levezes-
stk. E mozgadsegyenletek segitségével a hidrodinamikai valtozék t=0 pillanatban
megadott értékeibdl barmely késdbbi idopontban felvett értékei meghatarozha-
ték. Mivel maga a /9/ Hamilton-operéator V/c rendnél nem pontosabb, a kbvet-
kezBkben is elhanyagoljuk a nh -ben ennél magasabbrendii tagokat.

Jeldljiik ) -vel valamelyik vektor jellegll hidrodinamikai véltozét.
Mint a /35/, /37/, [39/ egyenletekbdl leolvashatd, D mindig ilyen alaku:

eD=y'dy+(dy)'Y, ki

ahold megfelelSen vilasztott vektor jellegii operatort jelsl. [Pl. D:T ese-
tén d- 21 (] : / D nmozgasegyenletéhez a Pz?-to» mennyiséget kell kisza-
mitanunk. A levezethst lényegesen leegyszeriisiti, ha a k8vetkezBképpen ja-
runk el. Felhasznaljuk a
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Pj? &a(z’ﬂ) +Div(evol) [41]

azonossédgot. Ide [40/-et behelyettesitve, valamint /8/ segitségével az ids
~ szerinti derivalasokat elvégezve kapjuk:

p 9D L [ygny - cnn'dv]s Lldy)Hy -tdnp)y] +

+V+5jtd‘f/ +{§d SJ} y+Div(pveD).

Hozzaadva és levonva az

Ly Hay v L (HdW)Y

kifejezést:

9d___,;,i_l,1'[H,dJ -4 ([Hth/) Yy ad% ‘f’)‘/*

WDiv (pvoD) 4} [w Hdy- CHY)'dy

dp) Hy - (Hdp)'p | . 1421

Ennek a szétvalasztasnak az az eldnye, hogy a kapcsos zar6jelben 1évo kifeje-
zés egész térre vett integradlja H hermitikus volta kdvetkeztében eltiinik,
igy az ereddt nem szolgaltat.

a/ A Py siliriiség mozgasegyenlete maga a kontinuitési egyenlet:

_glifm +div(Pmv)=0,

ahol V kifejezését [23/ alatt adtuk meg. Ezt a tdmegsiiriiség totalis deri-
valtjaval is kifejezhetjik:
df’m:- (vY.
g Lon i 143]
b/ A sebesség mozgasegyenlete. /42/ és [8/ felhaszndlasaval hossza-
dalmas szamolas utan a koévetkezd egyenletre jutunk:
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‘Pmdt [.Pef*‘f’ev"d]* ’*/[JQT‘OO’}BfJXr‘olB]

[(Pgr‘ad)[hoxroi[/ /Zml /Jx[)/+ Div(@ +G} 44|
ahol

R gl o T _

Qik = fz; (o 5;,—9—)(; +'2— d‘ik"B—T (S,B‘, +.S‘;,B,) +

h . oT I

+-17Vf r'ot/rd'ilf vy rol;s /2 ?il‘ot.i'f‘ot;,s-_h_. e ax"', gT: 2

-mA(sxE); vie = mA(sxEl vi hA ¢ ($xE); rol, PPLL {fo);,roz s-

4 ¢ 4 P
hA 3 Tk hA Al Ak .
[’(ax, ax,,) Er (s 8iE + an) 1431

és

2 (3B -548,) 4 (RE-PL)-BL D (pd Ey-pdin i) -

2 2
b [E oot bueg T 28 o Bl o Jua

Itt a kdvetkezd jelbléseket vezettiik be: 6&' a Kronecker-delta, ZMI érté-
ke pedig +{ illetve -/ , ha /i kL az 123 paros, illetve paratlan permuté-
cidja, nulla egyébként. A kétszer eldforduld indexekre mindentitt 7 —tol

J -ig terjed6 bsszegezés értendd. Az § és A index arra utal, hogy a és
_Qm indexeiben szimmetrikus vagy antiszimmetrikus.

Megjegyezziik, hogy maga a
Qix =2 Qin ¢+

fesziiltségi tenzor nem egyértelmiien megdllapithatd, csak annak divergenciaja.
Ugyanis ha @, helyett egy

Q; k a( (}(I"t}

alaku fesziiltségi tenzort haszndlunk, ahol Giki az utolsé két indexben an-
tiszimmetrikus|egyébként teszBleges tenzor, akkor ugyanazt az erdsiiriiséget
kapjuk, ugyanis:
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(Div g'); - 28k . 3

Xk duy

Ennek a tetszOlegességnek a fizikai tartalma az, hogy egy térfogatelemre ha-
td tdmegerd nem hatdrozza meg egyértelmiien az Gt helyettesitd felilileti erd-

ket, hiszen ezek mindig kiegészithet®k olyan feliileti erdkkel, melyek a tér-
fogatelemet hatarold zart feliiletre integrélva zérus ereddt szolgaltatnak. A
/44 egyenletben azonban { csak Div ) alakban szerepel, ami egyértelmien

meg van hatarozva. g pontos alakjanak megadllapitasara csak a belsd erdk

forgatényomatékanak kimérésével volna lehetGség.

c/ A spinvektor mozgasegyenlete. [42/ és [9/ felhasznalasaval a T

vektor kdvetkezd mozgdsegyenlete vezethetd le :

dT | 2u A 2u
th B e TxB s B..p Tx(vxE) +

‘ZA[f’ (Erot T)T-p (¢ TXE)grad}T'zi Tx /fxro[pT)]+
'rDiV.Q" 47
ahol

ndl o T-2hp Tel Tl i

‘b v 3T b
Qik :2—m E"rqPTpg—? +;;n

Xy

d/ Az elektromos polarizacidévektor mozgédsegyenlete.
A P vektor helyett célszeriibb a /39/ alatt bevezetett

R-1p
5_.
vektor mozgdsegyenletét felirni. Az eldzBekhez hasonldan kapjuk:

Pj_t’i._-zeAp(TthDiva. 148!

ahol

Q, -eRiv.

A fent levezetett [43/, [44/, |47] és [48/ mozgasegyenletek egyen-
értékilek a /8/ alatti Schrddinger-egyenlettel. Ugyanis a v, T, R hid-
rodinamikai valtozdék és a (V,, Vz) hullamfiiggvény egymasbdl egyértelmii-
en kiszamithaték /részletesen lasd [3] /, és a fent levezetett mozgadsegyen-
letek alkalmasak a t=0 pillanatban megadott hidrodinamikai valtozdk
barmely kés®bbi iddpontban felvett értékének kiszamitésara.
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Az impulzusmomentum mozgdsegyenlete. Bar az smpulzusmomentum nem kii-
16n hidrodinamikai valtozdé - hiszen a t8bbi valtozéval r x ¢, v alakban fe-
jezhetd ki - a teljesség kedvéért vezessilk le az elektront leirdé folyadék

8sszimpulzusmomentumanak mozgasegyenletét. Irjuk a [44/ egyenletet r&viden

P”’Bdt! cpf +Div(@’+ Q"

alakban. Ennek felhasznél&ééval

C%frxfmvdz=fr'x§>fdr+/rx0ivgd'r, "’9’v
ahol ‘

3-9%+a"

A mésodik tagban parcidlisan integralva az I -edik komponens a k&vetkezd lesz;
: 1 A
(f"XDIngT )l-:_z‘ f,’k(/(gkr_:a:lk)GIT:Z;kJ'féhl d?’, ,50,

Lathaté tehadt, hogy (I szimmetrikus része kiesik, csak az antiszim-
metrikus rész ad jarulékot, pontosabban - mint ez /46 /-bdl leolvashatd -
g‘ -nak is csak azok a tagjai, melyek nem teljes derivaltak, ez utdbbiak
ugyanis az egész térre integrdlva zérust adnak. [50/-et [49/-be helyettesitve
kapjuk: .
8 (rxpmv); d = [(rxsf; drr Eue [0 o 511

A
Figyelembe véve @ /46/ alatti alakjat végiil a teljes impulzusmomen-

tum mozgésegyenletére kapjuk:
‘gl /rxfm VdT =[rx[{f3c£'ciee y,(ﬂ:‘f’;—l[(:gr‘ad)ﬂf.!xr‘otﬂ]. 7
+ [(Parod)E +Pxrotf]-2m 2 (oxf)| | d 4

+Z£/stdT+/Pxfd?'. 1521

Az [51/ illetve [/52/ egyenlet mutatja a @ tenzor szimmetrikus és
antiszimmetrikus részre bontasanak fizikai jelentését: a szimmetrikus rész e-
redd forgatényomatékot nem szolgdltat, az antiszimmetrikus rész pedig k&zvet-

lenlil megadja a forgatonyomaték belsd ertbtl eredd jarulékat.

A mozgasegyenletek és a hullamegyenlet egyenértékiisége

Kimutattuk, hogy az 1. kdvetelménnyel 8sszhangban a hidrodinamikai
valtozdk és a hullamfiiggvény kozt egy-egyértelmii kapcsolat all fenn. Az ily-
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modon Osszetartozd hullamfliggvényt és a mellékfeltételt kielégitd hidrodina-
mikai valtozdkat, mint miar korabban is, egymasnak megfe.eldnek fogjuk nevezni.
A 2. pont megkdveteli, hogy a fenti értelemben a -0 pillanatban egymasnak
megfeleld hullamfiiggvény és hidrodinamikai valtozdk a hullédmegyenlet, illetve
a mozgasegyenletek segitségével szamitott késSbbi értékei is egymdsnak megfe-
leljenek. Masszodoval a hidrodinamikai valtozdék { pillanatban felvett értéké-
nek kiszamitdsa - a mellékfeltételnek eleget tevd (-0 pillanatban adott
érték ismeretében - két uton lehetséges: a/ hidrodinamikai mozgasegyenlet se-
gitségével, b/ a hidrodinamikai véltozék ¢ =0 pillanatban megadott értéké-
b81 meghatarozzuk a hullamfilggvény { =0 pillanatban felvett értékét; majd
ebb3l a hullamegyenlet segitségével kiszamitva a hullémfﬁggvényt a t pilla-
natban, meghatdrozzuk a hidrodinamikai valtozok értékét a { iddpontban. Az
a/ és b/ eljarasnak azonos eredményt kell szolgaltatnia /lasd az abrat/.Ugyan-
igy a hullamfiiggvény egy ‘{ pillanatban felvett értékét is két uton hataroz-
hatjuk meg, egyrészt kdzvetlenlil, madsrészt a hidrodinamikai mozgasegyenleteken
keresztiil. E két utnak itt is azonos eredményt kell szolgdltatnia. A mellék-
feltételre csak annyiban kell figyelmet

b forditani, hogy a {=0 pillanatban tel-
V() e [) ((]) jesiiljdn, hiszen,mint émlitettﬁk)kimutatha—
a o [3], ekkor barmely ¢ iddpontban is
Hulldm - 4 Hidradinam//ra,' teljesiil.
equenlet mazqgaseqyenlet )
: Az eldzdekben kimutattuk, hogy a
6’—“_:T-a/ hullamegyenletbdl levezethet®k a hidrodina-
mikai mozgdsegyenletek. Ez a tény az eld-
ﬂ“ﬁn.__ﬁ,__ﬂ(f) z6ekben mar hasznalt dbrdan a ¢ vonallal

szemléltethet®.

Ebb&1 nyilvénvaldan kdvetkezik, hogy a hidrodinamikai valtozdk bar-
mely t iddpontban felvett értékét a { =0 pillanatban felvett értékiik is-
meretében akadr direkt a hidrodinamikai mozgasegyvenletekbdl, akar a hullam-
fliggvényen keresztiil szamitjuk ki, azonos eredményt kapunk. A 2. pont teljes
igazoldsara azt is bizonyitani kellene, hogy a hullamfiiggvény értéke is fiig-
getlen attdl, hogy a hullémegyenietb6l vagy a hidrodinamikai egyenleten keresz-
tdl hataroztuk-e meg az értékét. Ennek igazoladsa annak kimutatasaval tdrtén-
het, hogy a hulladmegyenlet - a mellékfeltétel teljesiilés. esetén - a hidrodi-
namikai mozgadsegyenletekbdl levezethetS. Ezt a lépést az eldz6 abrédn a d -vo-
nal szemlélteti. Ez a szémités,bér elvileg igen egyszerii, olyan hatalmas vo-
lumenii munkat igényel, hogy nem végeztiik el, azonban,mivel a Pauli-egyenlet
esetén a visszahelyettesités a kivant eredményt szolgdltatta [3| , igen vald-
Szinilinek latszik, hogy a bizonyitads jelen esetben is eredményesen véghezvi-
hetd.



- g8 =

Forgds és mértékinvariancia

Egy R forgas soradn az r helyzetvektor transzformdlédjék

f"=o{R)l'

szerint | ahol 0 (R) 3x3-as ortogondlis matrix. A transzformidlt hullamfiigg-
vényt irjuk
Y e )=URIY (r.t

alakba, ahol Ul (R) valamely - az R forgastél fiiggd - 2x2-es matrix, mely-
nek konkrét alakjat abb6l a feltételbdl hatdrozzuk meg, hogy a P==Vf ¥
slirliség skalarként, az s=y'8y spinvektor pedig vektorként transz-
formdldédjék. E két feltétel az U (R) miatrixra rendre a k8vetkézd egyenlete-
ket szolgaltatja:

U(R).UCR) = 1
U'(R)6 UIR)-QIR)IE . .

amelyek u(Rr) -et egy lényegtelen konstans fazisfaktortdl eltekintve megha-
tdrozzdk. Ennek felhaszndlasaval egyszeriien megmﬁtathaté, hogy fennadllnak a

v'in'tl=0(Rv (rt)
Pilrl)=Q(RIP(rt)

egyenletek, azaz a V és P mennyiség és igy véglilis valamennyi hidrodina-

.mikai valtozd a helyes transzformdciés tulajdonsdggal rendelkezik.

Kimutattuk, hogy - egy lényegtelen konstans fazisté6l eltekintve -
régzitett A é&s ¢ vektorpotencidl esetén a hullamfiiggvény és a hidrodina-
mikai mennyiségek k&zt egy-egyértelmil kapcsolat &ll fenn. Azonban a potencidlok
minden

A—A- A'+9rad{
b ~o'-9-45F
D
alaku mértéktranszformidciéjakor /ahol { tetszdleges fliggvény/ a térerdsségek

valtozatlanul maradnak. Ki kell tehat mutatnunk, hogy a hidrodinamikai mennyi-
ségek fliggetlenek a mérték valasztasatdl.

Legyenek adva a (=0 pillanatban a hidrodinamikai mennyiségek és
valamely A, ¢ mértékben a hozza tartozé ¢ (0) hullémfiiggvény. S kifejezésé-
b8). leolvashats, hogy amennyiben az A' és ¢' potencialokra tériink at és meg-
kGveteljiikk, hogy a hidrodinamikai valtozdék at:0-pan mértékfiiggetlenek legye-



= B8O -

nek, a hullamfiiggvény mértéktranszformécidkor igy kell, hogy transzformalédjék:

.
p ey,

Tehat uj mértékre vald attérésnél a t-(0 pillanatban minden (A,¢} poten-

~ cidlértékhez tartozik egy hullamfiiggvény. Meg kell mutatnunk, hogy a/ barme-
lyik 8sszetartozé (A(0),¢/0)) potencialbél és ¥ (0) hullamfiiggvénybdl szamitjuk
ki Y(l) &s ebbsl DO (l) artékét, ugyanarra az eredményre jutunk, b/ D ({)

igy szamitott értéke megegyezik a hidrodinamikai mozgadsegyenletekb®l szamitott

D (1) értékkel. A bizonyitandd &llitast az aladbbi abra szemlélteti:

Az a/ allités belatashoz azt kell
megmutatni, hogy a hidrodinamikai valtozdk

AW D) . - barmely iddpontban - invaridnsak a fenti
W Y o~ (7./" A— /q" ¢ - @' mértéktranszfor-
macidval szemben. Ezt példaként a /38/ alat-
Hullam- Hidrodinamikai ti polarizacibévektor esetére mutatjuk meg,
:9FWk IDOIngegMﬁwd de hasonldan egyszeriien igazolhatd a tdbbi
vAltozdé esetén is: '
Alt)¥(t)

Ate) '
Amy(t)»’""(” PNy |(-iho EA NG -6xlnT-gAy -

=)(l,’:e—if’=‘ ,) [{—iﬁv-gﬁ)xs—sx/ih\‘7_~fA)](l/ei 'ﬁ{)+2AV’/5x§V[}lf'=
Ay [-iho-€A)x6-Gxl(ihs -EA)] ¥ P

Az allitas b/ részének belatashoz azt kell csak figyelembe venni,
hogy a hidrodinamikai mozgasegyenletek mértékinvariénsak,és azt mar a 2. kove-
telmény bizonyitédsakor beldttuk, hogy rdgzitett, de tetszOleges mértékvalasz-
tds esetén a hidrodinamikai mennyiségek f pillanatban felvett értéke fiigget-
len attdl, hogy az idSbeli fejlddést a mozgasegyenleteken vagy a hullamfiigg-
vényen keresztiil hatadrozzuk meg.

A mozgasegyenletek értelmezése

a/ Foglalkozzunk eldszdr a [44/ alatti erOslirliséggel. Az egyenletet
az egész térre integralva a folyadékra hatdé eredd erdt kapjuk. Az erdsliriiségnek
az a része, amely a @ tenzor divergencidjaként irhatdé fel, az integralaskor
zérust ad, ez irja le tehat a kdzegben fellépd belsd erdket, maga a & tenzor

pPedig ezen belsd erdk fesziiltségi tenzora.
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A killsG erdk kozill az elsd szdgletes zardjelben 4116 rész

f =Pc[+g ?cVXB 159
‘a Lorentz-ersOsiirtiség . A masodik zardjel
f/u:{; [.(Sgr'nc/)ﬂ*.f)(r-oiaj ,-5”

a kdzeg permanens magneses momentumidra hatd erdsiiriiség. A fél Bohr-magneton
egylitthatd a [21/ egyenletben adott valasztasbdl ered: az elektron mégneées
momentum&nak felét, mint permanens magnesezettséget , felét mint konvekcids
aram fogjuk fel. Ez a felbontads az Einstein-de Haas kisérlettel &sszhangban
helyes eredményt szolgdltat az elektron giromidgneses faktorara - [l1asd [3] /.
Igy a masik fél Bohr-magnetonra hatd er6t az [/53/ Lorentz-erd tartalmazza.

|54/ elsd tagjénak fizikai

jelentése az elektro- €és magneto-

F

MAGNESES ERGVONAL

sztatikabdl ismert: a magneses mo-
ARAM mentumra inhomogén térben hatd transz-

laciés erdt irja le. Részletes meg-

fontolast igényel azonban /[/54/ maso-
KﬁRﬁPAM dik tagja. Ennek jelentését egyszeri

modellen mutatjuk be. Tekintsiik a
madgneses momentumot kis merev kOra-

ramnak. Lathato, hqu a i;-’xfota erd csak: akkor kiilénbdzik zérustdl, ha a
magneses momentum helyén vezetési vagy eltoldsi aram folyik. Az egyszeriiség
kedvéért tekintsiink egy,a kis koraramot atfurd egyenes vezetdt [ladsd az ab-
‘rédt/, mely nem 411 merBlegesen a kdraram sikjara. Az ngenes vezetd magneses
erdvonalai koncentrikus k&rdk alakjaban veszik koriil a vezetSt. Ebben a mag-
neses térben foglal helyet a migneses momentumot reprezentald kdraram. Ez u-
tdébbira az.ébrén leolvashatd iradnyban Lorentz-erd hat, ez lényegében az [54/
erd masodik tagja. Lathatd, hogy amennyiben az egyenes vezetd nem a kdrveze-
ton at, hanem mellette halad, akkor a fenti Lorentz-erd a kdraram két szem-
ben 4116 pontjaban nem egyiranyba, hanem_ellentétes iradnyba mutat, igy csak
annyi eredd erd marad, amennyit a kdrdram szemben 1év®d pontjaiban 1évo tér-
erSsségek kiilénbsége szolgadltat, azaz ebben az esetben csak [54/ elsd tagja
szolgaltat jarulékot. A fenti gondolatmenet ugyanigy elismételhetd, ha a kor-
befuté magneses erdvonalak nem vezetési, hanem a kdrvezetdn athaladd eltola-

si aramtdl erednek.

: A fenti szemléletes gondolatmenetet szémoldssal is végigkdvethetjiik.
Az egyes lépéseket a szokasosndl kissé részletesebben targyaljuk, mivel a le-
vezetésben nem egészen trividlis lépések is szerepelnek. Legyen J () a kor-

aram aramsiiriisége, akkor a rahaté erd

f=g/j/r‘)x3/r‘)d7‘. s
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Tételezziikk fel, hogy a kbraram olyan kicsiny Atmérdjii, hogy ebben a
tartomanyban D(ﬂ)nem valtozik lényegesen. Ekkor kivadlasztva a kdraram altal
atfogott teriileten eqgy P pontot, a magneses teret elsd rendig sorbafejthet-

jiik P, k&riil:

B(n)=B/rn)f[/r-r-,,)\/n]B/r-o), | 56/

Vezessiik be a tovabbiakban a

B(f'o)"'BD es r-r, =R

rovid jeléléstlés irjuk be az [56/ sorfejtést [55/-be:
Fod{fjr1dvaByt [jir1x(ROG)Bydx] | (dr=d). 51

Megmutatjuk, hogy az elsd integrdl - mint ez szimmetria okokbdl varhatd is -~
zérust ad eredményilil. Integradljunk parcidlisan,és hasznadljuk fel, hoay j{r)

a végtelenben eltiinik:

[jtrrdr=[(julrdY <-[rdivjdx -0

ugyanis stacionarius kdradramrol lévén szd

divj = 0. I5g

A masodik integralt a két vektor skaladrszorzatanak gradiensére vonatkozd azo-

nossdg alapjan igy alakithatjuk at:
/j(r;x(l?v,,)ﬂodr=[j(m Vo (RBy)dy+[j(r)xBydT -

-/j(r)x(/?xr'oiaB,,)d‘r . 60

A masodik integrdl./58/ miatt eltiinik, az elsd integrandusat pedig igy ala-
kithatjuk at:

jx % (RBy)=-rot, [§er (RB,)].

Tekintsiik az

[Byx (Ruj)dy= [ (BojIRdv~[(ByRIjdv 61

azonossagot. Kimutatjuk, hogy a jobboldali két integral egymassal ellentet-

ten egyenld, ugyanis
" (T) s z - | Z_)n' ' =
/(),(Rl.d’lﬂ/l?jx'p {Rk)l‘)n'dT fkk‘}paxr.(lt

c~[jiRd. 163
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Ezt felhasznalva /62/ a
]) (R B)dv =~}/Bax('l?xj}d‘r 64

alakba megy at, igy /60/, /61/ és [/64] felhasznalasaval kapjuk:
F:ZJé f'oi,,/ngfojdt)—z’r/)‘xﬁ?xroiaﬂg)cl"(, 165]

Figyelembe véve /[/63/-at, tqvébbé a Jacobi-identitast, mely szerint a ket tOs
vektorszorzat harom tényezGjének ciklikus felcserélésével nyert vektorszorza-

tok Osszege zérus, a masodik integralt tovabb alakithatjuk, igy az

fjx/’?kroioﬂa)d'r=-zi [(Rxj)xrot,Bydr 68

egyenl&séget kapjuk. Mivel eagy j° aramsiirliség altal létrehozott magneses mo-

mentum

alakban adhatdé meg, igy /65/ és [66/-b61l véqgiil is a kdvetkezd erdkifejezést

nyerijiik:

“F<(m©,)B, + mxrot,B

ami teljes Gsszhangban all /54/-gyel.

A [44/ egyenlet kdvetkezd erdtagja ﬂu elektromos megfelelGje:

=(Pgrod |E+Pxrot E. l67
P

Attol filiggetlenill, hogy az elektromos dipdlmomentum miként j6tt létre [jelen
esetben magneses momentum mozgdsa révén/, modellezhetijiik egy magnesruddal,
mely a ra merdleges tengely kdril forog. A P xrolk ertGtag magyarazatahoz
szlikséges k&rbefutd. elektromos erGvonalakat most a madgneses tér valtozéasa
indukcidé révén hozza létre, mivel magneses egypdlusok vezetési irama nem
létezik. Ezutdn a migneses erdre adott gondolatmenet az elek£romos esetre is

elismételhetd.

Véglil az iddderivaltat tartalmazd

fi=-2m A 5@[ (sxE) /68]

erdsiirliség a kdvetkezd jelentéssel rendelkezik. Modellezziik a magneses dipblust
ismét kis merev k&rarammal. Ekkor, ha az elel.tromagneses teret bekapcsoljuk,
olyan kéraram indukalédik, mely a madgneses momentumot csdkkenteni igyekszik,
ezért a magneses momentumot konstansan tarté erdk impulzust kell, hogy a kdr-

aramnak adjanak ahhoz, hogy a magneses momentum a&llandé maradhasson.

/68/-cal kapcsolatban még a kivetkezdt jeayezzilk meq. Kézenfekvdnek

latszik az id6 szerinti derivalast elvégezni  és af/ﬁf értékét a Maxwell- .
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egyenletekbdl helyettesiteni ¢ rol B -vel, ekkor ugyanis /68/-nak ez a
tagja az [54/ erssiiriiséqg ~f!J'XP013 tagjaval kioltand eqyvmast. Azonban - mint
ez a fentiekbdl kideriil-az eredményeknek a megadott [68/, illetve /54/ alakban
kﬁlﬁn—kﬁlﬁn van fizikai jelentése. Ez a tény akkor valik legszembetiindbbé, ha
észrevessziik, hogy pontosan véve az emlitett két tag .nem ejti ki egymast.
Vegyiik figyelembe, hogy az elektron anomdlis magneses momentummal rendelkezik,
"azaz a mechanikai és magneses momentum hanyadosara jellemzd 4@ -faktor nem
pontosan 2, hanem ¢ = 2,0022906. Ez a tény a fenti hidrodinamikai modellbe
minden tovabbi nélkill beépithet®,és a fentiek nyomédn a 9 -faktorral megismé-
telt szamitds szerint az emlitett két tag Osszevonasakor nem zérus, hanem

(9-2)-ﬂij A exrolB

2g 2.

tag keletkezik.

b/ A mégneses polarizdcidvektor [47/ alatti mozgadsegyenletében a ten-
zor divergencidjaként felirt tag belsd forgatdényomaték, mely az egész térre
integrdlva eltiinik. A sz8gletes zardjelben 4116 forgatdnyomaték is zérust ad,
ha a folyadék homogénen maAgnesezett, ez tehdt a kdzeg inhomogenitédsa miatt
fellépd kiilsS elektromagneses tér altal kifejtett forgatényomaték-sﬂrﬁséget

szolgaltatja. Az elsd két tag “g> -szerese:
1
//r=,upTxB‘z°E,upTx/Vx£I l69|'

ugy interpretalhatd, hogy az elektron sajat rendszerében nem 8 , hanem
, 1
B - B‘CT'XE
térexrGsséget érez. A Thomas-pre cesszidé - mint sok mas esetben is - azt ered-

ményezi, hogy a ténylegesen féllép6 elektromos térerdsségnek csak a fele ér-
vényesiil, igy az elektronra haté effektiv magneses tér:

1
Bef/ = B Je VX[ :
Egy m momentumu magnesre

nm=m:(Be//=mxB 7/? mx(vxE) 10

forgatényomaték hat, ami éppen ”T /69/ alatti alakjanak felel meg. Vezessiik
most le pontosabban a /70/ egyenletet. Eqgy ¥ sebességgel mozgd, ™M magneses
momentumu részecske elektromagneses térben felvett helyzeti energiaja /3/,

/4] és |5/ alapjan:
[=—m(B-g’-vxEJ-2’—cm(vxf). [l

Az utolsé energiatag - mint ezt /[/4/ levezetésénél lattuk a Thomas-precesszid-
bél ered.

Haszndljuk fel, hogy a magneses momentumot elforgatva a potencidlis

energia cstkkenése egyenld a kiils6 ertk forgatdonyomatékanak munkajaval:



- 94 -

‘Jf =nmJy, “ﬂ

ahol n,, a kiilsd erdk forgatd nyomatéka, Jk a forgas szdgvektora. Helyet-
tesitsllk /71/-be a mdgneses momentum megvaltozasat meqgadd

JM‘ J?Xm

sszefliggést, ekkor /72/ figyelembevételével kapjuk:

~dE(dyxm) (B vxE)+ 7 (dyxm) (1xE) -
a[mx/B-zL vx[)]Jx’+2’?[mx/vx£)]Jq .

ahonnan q {
nm:rnx/B—va[)?7unx(vXE) ‘ ]

egyehlet addédik/69/, illetve /70/-nel 8sszhangban. A levezetésben j6l végig-

kisérhetd a Thomas-precesszid szerepe az %— faktor kialakuldsaban .

c/ Az elektromos polarizdcidvektorra hatd

No=-2eXo(TxE) 4|

forgatdnyomaték—siiriiség értelmezéséhez irjuk a [/71/ alatti k8lcsdnhatdsi ener- -
giat
£=-mB-pk

alakba., akkor az elektromos polarizacido [71/ szerint

P - "ZIE mxy
értékilinek addédik. Képezzilk ennek idSderivaltjat:

dp . 4 dm 1 07 BIA]
e di. TR A

Mint ez /47/, illetve [73/-bb1 leolvashatd, az elsd tag v¥/c*-ne1 magasabbrendii,
igy elhanyagolhaté. Figyelembe véve tovdbba, hogy V/C rendig

[{75] igy irhaté:
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ami, figyelembe véve a A=g§;;r-értéket,te1jes bsszhangban all A& [74/ alat-
ti alakjaval. -

Az /52/ impulzusmomentumra vonatkozd mozgdsegyenlet forgatdnyomaték
tagjainak értelmezése az a/ pontban adott erBtagok interpret&cidéjénak minta-
jara t8Brténik. Az elsd szdgletes zardjelben 4116 tag a Lorentz-erd nyomatéka,

" a masodik zardjel értelmezéséhez ismét a kdradram-modellhez folyamodunk. A kiil-

s6 magneses térnek a kdraramra gyakorolt nyomatéka:

nx-ci/nx /j(r')xB(r))d'r.

Ismét felhaszndljuk az [/56/ alatti sorfejtést:
n*;’/_"xf"’xBo)d'r+2’r/rx[jxﬂ?vp)8,,]d1. 11l

A tovabbi lépések teljesen padrhuzamosan haladnak az a/ pontban adott leveze-
téssel, a lényeges kiildnbség csupadn abban all, hogy mig /77/ elsd integralija-
nak megfeleld erBtag zérust adott, a fenti forgatédnyomaték

Z’r/nx(}xB,)dtuana

végeredményt szolgdltat, ami a forgatdényomatéknak a belsd erd antiszimmetrikus
részébdl eredd tagja. /Lasd /46/, /51/, [52/ [. [77] mésodik integrdlja éppen
‘az fM midgneses erd nyomatéka, igy

n=mxB,tr, x[/m v }B,,+mxroi,,B,,], .

Analdg eredmény vezethetd le az elektromos polarizécidra is. Az 1dBderivaltat
tartalmazé /52/ alatti tag a /68/ erd nyomatéka. Igy végiil a forgatdényomaték-
nak mind a belsd erdbdl,mind pedig a kiilsd erd nyomatékabdl eredd részét értel-
meztiik .

Fligge 1ék
& Mégmutattuk, hogy amennyiben egy JV négykomponensii mennyiség
. . dhvu ( i
e v=0,123) Al
1 C)X,&l P’

alaku /az 8sszeesd indexekre 8sszegezés értendd 0-tél 3-ig/, ahol k#‘=~kﬂu)

akkor Jv automatikusan kielégiti a

kontinuitdsi egyenletet. Most beldtjuk, hogy ennek forditottja is igaz: ha
€9y Jy négyesmennyiség eleget tesz a kontinuitadsi egyenletnek, akkor /hacsak.
az [E/ alatti integral létezik/ [/A/ alakban, azaz egy antiszimmetrikus matrix.
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divergencidjaként allithatdé eld. Ez annyit jelent, hogy ;; -nek /[14/ alatti

eldallitasa a lehetd legadltalanosabb.

Irjuk jv -t Fourier-integral alakba:

) i (kol-Ke)
Jv(x1=j,(rt)=f 5, (k)¢ di,d’k . I8

Ezt [A/-ba helyettesitve

ky j, (K)=0 c|

feltételhez jutunk.

Tekintsiik most a minden indexparban antiszimmetrikus C,A,,g ten-

zort, melyre Cot::: 1 . Erre fenndll a kovetkezd azonossag:

7{ Cermv Carpv = J;’/-" ‘fuv _JM,U' d;iu

Szorozzuk meg ezen egyenlet mindkét oldalat a

ke, by
__,.\'Ll.éidul(k)

kifejezéssel (ks h:-k') ", ekkor a
by k‘%f“ by 47 Cervu Cxrvat =0 jar Ok

~azonossagot kapjuk, mely a }M vektornak egy k iranyu és arra merdleges
Bsszetevdre vald felbontdsadt adja. [/C/-t felhaszndlva és [D/-t [B/-be helyet-
tesitve: :

. d | " T i Chet -kr)
JV (X,*—a‘j(/u E)t)d,u /2—7 [KA.’)‘,N‘!!. J,u'(l‘)c . dlfndk ‘[I

kl

ami - ha az itt szerepld integrdl létezik - az Allitdst igazolja, hiszen a szdg-

letes zar6jel antiszimmetrikus V és M ~ben.

Végiil megjegyezziik, hogy bar négyes irasmédot hasznaltunk, ezt a
révid jeltlés kedvéért tettilk , nem pedig a relativisztikus kovariancia fel-
tlintetésére. [Ezért is haszndltuk a tenzor kifejezés helyett a matrixot./ Bar a
fenti levezetés kovarians négyes aramsiirliségre is helytdlld, azonban a jelen
négyesaramsiiriiség - mint a szerepld Osszes t8bbi mennyiség - csak 1’752

rendli nemrelativisztikus k&zelitéshen helyes, igy természetesen nem egzaktul
kovarians,
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2. Az effektiv toltés- illetve aramsilirliség ugy van értelmezve, hogy

segitségiikkel a kdlcsdnhatési Lagrange-siiriiség
ey
Li= T jefrA-FPeir ¢ [A

formaban adhatd meg. Irjuk az L; -b61l képzett hatésintegral potencidlok sze-

rinti variacidjat
58, < [(Ljorr SA-Surr 54)d'rd
17 C deffl Lerr ¢)d"t
alakban, fiiggetleniil attdl, hogy ,ef; és Qe tartalmazza-e magat A -t és

¢ -t. Tekintsiik a H Hamilton-operator varhatd értéke id01ntegréljanak a po-

tencialok szerinti variaciéjat,a

= d‘f(,"fH Y d 3 rdi

mennyiséget, ekkor megmutathatd /lasd ﬁ] /[ , hogy fennall a

J\S, ’"‘J\Sz

egyenldség, azaz
-JjHa’rdt_-[kz’j,,{JA-peffa¢)d3~dt.
Felhaszndlva [9/-et :
-6 [Ha'rdt = -d[¥*{1hs (ihgrod-EA)re4-6B +
+16 [ ihgrad-§ A)xE -Ex (ifigrad-§A] ¥d rdt .

Irjuk be a /C/ alatti integrdlba a térerdsségek potencidlokkal kifejezett a-
lakjat: ' -
. 1 9A
E grad ¢ - ¢ 31

B:=rol 4.

Feltételezziikk, hogy az integralas hatarain az A és $ potencial eltiinik. So-

P

rozatos parcialis integralassal szabaditsuk ki A -t és ¢ -t a differencidl-

operatorok alél, akkor a kdvetkezdt kapjuk:
~d[ Hdrdt =
<[ d A {Eh (VYT ) E V icurot (VG ¥)-2eAVEYE +
o [ (ihgrod-§A)x&-Gx (itgrod-¢ A)] v} dA +
+[d rdi [e 'Y - Adiv[ ¥ '/(‘-ihgrad-f—:/”f\’G—Gx/ihg‘;ad-fﬂ)) V]fc}
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Ezt [/B/-vel &sszehasonlitva valdban a [32/ és [33/ alatt megadott effektiv

toltés- illetve aramsiiriiségre jutunk.

Végezetiil a szerz®k kOszdnetiiket fejezik ki Janossy Lajos professzor

urnak a téma felvetéséért és a munka soran nyujtott segitségéért.
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ANALITIKUS ENERGIA-HATOTAVOLSAG FORMULA BUBOREKKAMRAKBAN

Irta: Krasznovszky Sandor és Telbisz Ferenc

Osszefoglalés

Meghatdroztuk az R=f/T/ és T=f/R/ Osszefliggések analitikus alakjat
pionra, kaonra és protonra. A konstansokat megadtuk 1 és 2 m-es hidrogén,
1 m-es deutérium, 2 m-es propdn és 0.5 m-es Xe-kamrékra.

Buborékkamrdkban a részecskék energidjadra /impulzuséra/ vonatkozd
informidcid egyik forrésa a részecskék hatdtavolsdga. Azokban a kamrédkban pe-
dig, ahol nem haszn&lnak mdgneses teret, /pl. Xe kamréknélh az energiamérés-
nek ez a f& mbédszere. Eppen ezért fontos a méréstechnika szempontjébdl, hogy
pontos és lehetBleg k8nnyen kezelhetd formuldk &lljanak réndelkezésre. Az e-
nergia-hat6tivolsdgra ismert, j6é elméleti formuldink vannak [1-5], amelyek
alapjan t6bb szerzd tabelldlt forméban k8z8lt energia-hatdtédv 8sszefliggéseket
kiilénb8z8 anyagokra [6] . Tekintettel arra, hogy a tdbl&zatok kezelése nagy
tOmegli buborékkamréas mérés'feldolgozésénél nehézkes, Sternheimer félempirikus
analitikus formulat adott az 8sszefliggés kBzelitésére [7] . Jelen cikkben a
buborékkamraknal szébajBv® energiatartomdnyban j61 haszndlhaté, a [7] -ben
k8z61t formuldknal egyszeriibb és véleményiink szerint kdnnyebben kezelhetd
formulédk alkalmazésat javasoljuk. A képletek mind a kénnyll, mind a nehéz fo-
lyadékos kamrdkn&l j61 hasznélhatok.

Az energia-hatbtavolsag 8sszefliggés szamitdsa a Bethe-Bloch formuléan
alapul (8] :

E __.znne"z’[,,, ;q;,v_i_b_dmm../g’_g,u} 11|
X :

ahol a k8vetkezd jelBléseket alkalmaztuk:

i és € az elektron tdmege és t8ltése, ¢ a fénysebesség, "¢ és I a kamra-
folyadék 1 cm3—ben 16v3 elektronjainak a szé&ma, siirlisége és az atlagos ionizéa-
ciés potencialja, T, MB es il bejévo részecske kinetikus energidja, nyugalmi
tOmege, sebessége/c és ' i (4—-B ) 2 f!ﬁUL az ionizdcié miatt fellépd ener-
glaveszteség MeVcm®  -ben E=TrMe?

9
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£P-mMe!
és waO){ = s m + J
MCin) Mmc

Itt J és U korrekcidkat jelent, mégpedig U a kis eneraidkon fel-

1ép8 héjijkorrekcid (9], d-pedig a nagy energiakon megjelend siiriiségeffek-
tus [ld] . SzAmitasainkban mindkét korrekcidét elhanyagoltuk, ami Xe kamra

esetén igen j6 kdzelités, és a tdbbi kamrdkndl sem okoz lényeges eltérést.

Az energia-hatdétdvolsag dsszefilggést [1/ formuldbdédl az alabbi mddon
kapjuk:

.
. -,-l

ReT) - | S |21
Ty P dx

aholT, -t az {1/ formula érvényességének alsd hatdra szabja meg. Szamitésaink-
ban T, = 0,1 MeV-{ haszndltunk tekintettel arra, hogy - £
adja a kisérletileg megallapithatd 2 MeV-nek meqfe1e16 hatétivolsagokat.

jol1 vissza-

A /2] formuldt az aladbbi alaku analitikus gdrbével kdzelitettiik:

o, /.+a; IJI
BTy =AT T R U a0y T,

ill. az inverz Osszefiiggést

o bl
T(B, b, b, b, /?)—Bf?b" b 4]

alakban vettiltk fel.

A /3] és |4/ képletben szerepld egyiitthatokat 1/2 m-es xenon, 2 m-es

propan, 1 m-es deutérium, 1 és 2 m-es hidrogén buborékkamrakra hataroztuk meg,
ugy, hogy Knn»éi 5 hﬂa, intervallumban a formuldk a [/2/-ben megadott for-

mula jo kbzelitését adjak. £ a kamraban még észrevehetd legrdvidebb nyom-

min
nak (chnw)‘ 7 max pedig a kamra hosszméretének felel meg. A (]

min |/ 7;7)0)()
intervallumban egyenletesen elosztva 35-40 pontot vettiink fel a [(2/ formula
szerint, majd az igy kapott pontokra illesztettiik a [3/ és [/4/ gorbéket leg-
kisebb négyzetek mddszerével, ugy, hogy
- " 2 .

i l_P(T:)"P (A,on,(J,,(rz,T)] = min
i1t '
ST~ T (B, by, by by ROT)| = min
!

legyen.

\

A feladatot a fent felsorolt bubovékkamrakra, I' K és b részecskékre

] Y 16y o 2 P . g N
oldottuk meg. A szamolast elvégeztilk o,= a, :t)':b’: @y E1E, ”z':hz'n fal-
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tételezéssel is. A bemend adatokat az I. tdbldzatban, az eredményeket a II.
és III, t&blazatokban k®z8ljlk. A II-III, tdblazatokbdl lathatd, hogy o,
és b,‘szerepeltetése lényegesen javitja a k8zelités jésdgat, mig a, és b,
nem minden esetben jelent tovébbi javit&st. Egyes esetekben o, és b, sze-
repeltetése esetén azért kaptunk nagyobb eltérést az eldz0 kdzelitéshez ké-
pest, mert a feladatot a legkisebb négyzetek médszerének alkalmazédsa eldtt
i paraméterekben linearizdltuk, mig a kbzelités joségat az eredeti [3/ és
/4/ formuldkkal ellendriztilk. A maximidlis eltérés minden vizsgdlt esetben
az intervallum felsd hatérandl lépett fel, ezért a k¥zelitést nem ajénlatos
azon az intervallumon kiviil haszndlni, ahol a paramétereket meghataroztuk.

A paramétereket meghatarozd program I/0 adatainak r8vid leiréséat
az I. fliggelékben k&z81ljllkk, a teljes Algol program a KFKI Felvételkiértékeld
Csoport programk&nyvtardban taldlhaté.

A II-III. tdbléazatokban szerepld egylitthatbkat olyan %pntosséggal
kdz81jiik, hogy az egylitthatbk pontatlanségdbdl adbddd relativ %7- hiba,

111. _%I értéke 4.10 *-n&l kisebb legyen.

I. téblazat

Kamra- | TRk A I [eVJ PP fem ’]
folyadék rendszam atomsuly | ionizécids pot. sliriiség
Xenon 54 131.3 540 2.2
. Propdn 26 44.094 68 0.44
Deutérium 1 2.015 10 0.13
Hidrogén 1 1.008 14.9 0.0586
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II, tdblazat

B Maéx.el-» ngepes yax; re-l-
térés négyze~ | lativ el-
# 8o L 85 R/M ["%t%: tes el- | térés
térés AR
R
1,3020;1071 | 1,60186 A 41062 13,89 | 2:5.107%
9,0489,1072 | 1,73643 | ~4,661,107%| 4| 5455 1.795 | 15,10
Ba6815,1072 | 1,75684 | =6,808,10"[3,639,10 | 0,16 0410 | 9,8,1077
4;1661,10°2 | 1,68880 | 5435 1,68 | 641,105
g 30365001075 | 1,75427 | -1,2965,10, 2| 0,15 0,07 | 1.8.10°2
] 3,45%33,1072 | 1,78451 | -7,489,107|-7,489,10| 0,39 Oull | 1,2,107
& 2,4855,10°2 | 1.,70631 | 1,63 0,49 | 2,8,1072
202825,10°5 | 173097 | =3.729:10771 . | 049 | 0,15 | 2.7:1072
20446910 C| 1470633 | 6498201077 |-24170,10 0,33 0,99 1,6,10°
2.‘8302.10—} 1463963 “ 12,60 [75.74 | 3.7:1073
1,9393,1077 | 1.78718 | -4.7239:10Q, 438,34 112,05 | 3,6,107%
1,8368,10 | 1,81846 | ~8,0258,10" 1,1347,10] 6,43 1,92 | 4,8,107
B 8.5278.1072 1.75359 33:41 11,13 | 1.5:107%
B | K| 6,5960:1072| 1,81629 |-1,5596,10 o 2,09  |0.59 | 7.9.10°2
E 605374,1072| 1,82012 | ~1,7858,10" 5,13,10° 0,75 0,23 | 8,3,10°3
46483,10°2 | 1,76473 ) 11.39° |-3.78 | 7.5.10°2
3.8956,10°5 | 1,81785 | ~7,690;10" ¢ o 0,17 0,10 1.0;1072
3494014107 ] 1,81344 | =5,713410 "|34577,10 | 0,61 0,18 992,1075
6,0357,10°1 | 1,78489 > 37484 [12,42 | 944,1072
54325801071 | 1.85556 | ~8,553,10 41 o 2470 0,77 | #s0510°2
5,2860,10° | 1,86188 | -1,0859,10|2.734,10° 0,08 0,04 | 1,3,1075 |
- 8 gL ' : 2
3 1:9409,1077 | 1.82630 5425 1o6L | 37,1
£ | K| 1.7897.10°1 | 1.86056 | -2,053,107" 2|00 | 00k .| 541,107
> 107983,10 ~ | 1,85787 | ~1,588,10 3,12,10 | 0420 0,05 | 3,3,1075
3 : ! . ; [
o 1.0958,1071 | 1.8 : 1.98 0463 | LJ7.10°2
£ 1.89483.10-1 1.8%3%% -8.50.10": L 0420 0,06 6slel02
1,0517,10°1 | 1,85208 | =1,70,10° 3,348,10 | 0,15 0,04 | 2.8,10°3
7.0140.,10°% | 1.78476 4 36428  [11.96 | 8,2.10-2
642629,10°1 | 1,85048 | -8,537.,10° P 0.63 | 8:1,10°3
B 6.2292,10°1 | 1,85517 | ~1,0368,10]2,309,10 | 0424 0408 | 3,5,10-3 &
— ’ ;
- 2.2798.1071 | 1.82385 F 4o42 | 1,35 | 2481072
X3} 2:1203,10 77 | 1485339 | ~1.942,10, 2| 0419 0,06 | 6.2.10
& 241447,10 " | 1,84925 | ~1,161,10'15,72,10 | 0,22 0406 | 34641070 |
d 1,2953,10°1 | 1,83424 1432 0,39 1.3.10_'_§
2 1o2444,1077 | 1,84981 | ~7,41,107° ] Q2 0,06 | 8i3:107%
192620|10 1.84'281 2.06,10‘ —5.28.10 0.14 OQO4 L'"Ql!lo it
745533,10-L | 1,75407 K 110,17 |36.98 1;5.10‘%
a 643235,10°1 | 1,84406 | ~7.551,10" 4 10,80 3017 | 74841073
= 6.2331,10°1 | 1,85495 | -1,0390.10] -2,392,10| 0,43 | 0,14 | 1,7,107% |
g | |2.3932,1077 | 1.80810 ‘ 15,12 | 471 | 5:9.107%
e 2:1298.,107 | 1,85350'| ~1.975,10], | 0411 0,06 | 5.8,1073
5 2.1364,10 | 1,85101 | -1,770,10*}1,027,10 | 0,50 0013 | 4,6,10° |
o 1.3381,1077 | 1.82439 i 5,25 1,66 | 2.7,10%
s l°2428'16'-‘1\ 1,85099 | ~8,594,10 ] 4 0.39 0,13 | 8,0,10_
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ITIT, tablézat

) , Max, - | Kdzepes| Max.
B b, bl b2 eltérés| négyze- relativ
T [MeV]| tes el- eltérés
térés a7 /p
3:5937 | 462294 5 12,44 | 4455 | 142,107%
349587 «58531 | 6473.10 n ; 8 2437 0475 18410
4,0085 | ,57810) 1,112,107*| -7,45,10°°| 0.68 | 0,20 | 3.8.107°
8 645727 | 459192| - 7.97 | 2476 | 3:4.1072
g 6.8663 | 457618 2.65.10‘? g 075 | 0.23 4;4.10:2
8,7193 | 458601 ' 5471 | 1489 | 146410~
8.8687 | .57972 | 1,05.1072 4| 072 ['0:35° | L4002
8,8297 | 458197 | 1,76.10 1,96.10 1,08 | 0.37 1.1,10-1
2.18 60774 | 20,77 8,10 LBl
2.4822 .563%5 2.05.1012 | 486 | 1.67. 3.2.10‘5
205271 | 55895 | 3,68,1077 | ~7,94,1070 | 1,71 | 0,59 |1,1.10"
%i 4;1428 57643 ooy b | 15.91 | 5.83 7.5,10:%
o] 4.,4258 055715 9023010_5 ) . _9 284 0093 907.10__3
& 444609 | 55383 | 1,48,1077 | ~2,61410 0,79 | 0,26 | 2.4s107
«6970 | 56648 | - E 12,98 4,73 %,9410°
315341 | 135465 5,87,107¢ o o| L1 | 057 | ,0,1072
13286 | 456001 b 1493 0,70 | 4e8e10”
14016 | J5u4484 | 1,45,1072 g | 037 | O.l2 8.8;10_%
H 2,4545 | 54751 T 1453 | 052 1.9.1o:§
o 2,5083 | (54070 | 6,05,108 9| 0.22 | 0,07 |2:0:1077
5 2.5145 | ,53970 | 8,93,107° | -2,60,1077 | 0,04 | 0,01 |7,2,10
a 343312 | 54418 | @ - 1,40 | 0,49 9.4410:2
23,3727 | 454020 | 3.43;10™0 : 0.11 0,04 |1,2:107%
3.5744  |.53999 | %,02,107° | -0,49,109 | 0,03 | 0,02 |1.7.10
142212 | 456009 1,67 | 0.61 4.2.1o:§
" 1,2762 | 54594 | 1,2851072 9| 0.30 | 0,10 |7.1,107%
D 1,2847 | .54308 | 2,12,1077 | =7,62,10 0.09 | 0,03 |2,8,10 :
P 2,2498 | ,54826 1420 | Ouil - 13,5:307
A 2,2932 |,542%4 | 5,23;10~6 , 0,14 | 0,04 |1.4,107%
§ 2,2971 | ,B4166 | 7,15,1070 | -1,75,1072 | 0,01 | 0,01 |1,4,10
- T
30475 |i54518 | 0 0,91 0430 7¢lel0”
i 53,0783 | ,54204 | 2,86,1078 7 0,02 | 0,01 |3,1,1073
52 3,0775  |,54215 | 2,55,10” 0,29,10~9 | 0,06 | 0,02 |2,9,10
v . -2
141769 [.56961 | . 3498 le47 7¢24107
'y 1,265 |.54014 | 9,23,1075;| . o | 0:80 | 0.2 |1.,4.1072
8 1.2802 154479 10585010 ”5908010 0027 0.09 4‘161:}0 >
. 242065 |455297 : 3,06 1,06 361410
g 2,284 |.54360 | 4,0242076 | | 0,48 | 0,15 3.2.10.3
ﬁ 2,2944  |,54210 | 6,13,107® |~9,66,10" 0gl2 | 0,03 |3,1,10
e 3,0122 |454809 : 2,62 | 0,92 1.5.10:%
500716 .54265 2.41010:6 H y w10 O. 25 0.08 200.10_3
3!0755 054222 3904,10 . -2087910 - Oooj 0002 2.2;10 3
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I. Figgelék

Bemen® adatok

1/ rendszam: 7
2/ atomsuly: AO
3/ atlagos ionizacibds potencidl [MeV-ben/
4/ a kamrafolyadék siiriisége: p[@ /6"73]
5/ részecske t8mege M = [Mevlcq
6/ minimalis és maximdlis kinetikus energia Tmin ., 7;10,0Me&]
7/ a lépésk®z a kinetikus energidkban
ugy adandd meg, hogy(Tga,”'7;ﬁn) /AT =70 legyen.
8/ a /2] formuldban szerepld integradldst Romberg-médszerrel végeztiik el.[1£
Az integrdlas relativ pontosséga: £,

Szadmit&sainkban &= 10-4,

Kimend adatok

1/ bemend adatok 1-6-ig

2/ 4-es kapcsold felkapcsolisa esetén: l3/MIgJ “'R/A!Eﬁﬁb@j]
tablazat

3/ az illesztett gbrbék paraméterei: £./3/ - [/4/ formula

4/ 3-as kapcsold felkapcsolasa esetéen:
az eltérések az egyes pontokban a tényleges gdrbepontok és az approxi-
‘malé gBrbe pontjai kdzdtt [absz. és relativ eltérések/. Minden esetben
kiirja a maximalis és az atlagos eltérést.

5/ 3. és 4. pont alatt felsorolt adatok az invert&lt megoldas esetében.

I rodaldom

] Rossi, B.: High Energy Pérticles, Prentice Hall /1950/
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3} Livingston, M.S. and Bethe, H.A.: Rev. Mod. Phys. g, 285 [193%/
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] williamson, C. and Boujot, J.P.: CEA 2189

Barkas, W.H.: UCRL 10.292

Williamson, C. and Boujot, J.P., Piccard, J.: CEA 3042

Barkas, W.J., Berger, J.M.: NAS Report No 39
[7) Sternheimer, P.R.: Phys. Rev. 118, 1045 /1960/
[l Yuan, L.c.L., Wu, C.S.: Nuclear Physics Acad. Press. N.Y. [1961/ p.l4.
©] wWalske, M.C.: Phys. Rev. 88, 1283 /1952/, 101, 940 /1956/
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Erkezett: 1968, jan.9.
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AZ UO3—H20 RENDSZER VIZSGALATA MMR MODSZERREL

Irta: Grilner Gy®brgy, Tompa Ka&lmdn, T6th Ferenc és Poké Zoltan

Usszefoglaléas

AzUO (0] rendszer proton magneses rezonancia spektrumdt vizsgaltuk
szobah6mérsekiet%n és 77 K°-on. Az MMR spektrum alapjan az UO..2H Okeplettel
leirhaté o - é&s A -mbédosulat H,0 és -OH csoportokat, az UO 3H U-bbl termi-
kus megbontédssal elBGallitott UOS,.0,66 H,0 Ysszetételli minta pedig csak -OH
csoportokat tartalmaz. Az -OH cgoportok mozgasallapota a vizsgalt hOmérsék-
lettartomdnyban nem valtozik - feltehet®en sem diffuzids, sem rotédcibés moz-
gdst nem végeznek, szemben a H20 molekuldkkal, amelyek mozgésa erdsen ho-
mérsékletfilggd.

1. Bevezetés

Az UO3—H20 rendszeren végzett fizikai és kémiai vizsgdlatok alapjén
tdbb, a rendszer szerkezetére, a hidroxil csoportok és vizmolekuldk arényéra
vonatkoz6, egymasnak ellentmondd feltételezés alakult ki. Az irodalmi ered-
mények 8sszefoglaldsa, és a rendszerek feltételezett szerkezeti képlete [ﬂ
ben taldlhaté. A k8zelmultban végzett differencidl-termogravimetrids /DTG/
és infravdr¥s mérések szerint [1I] az UO?.ZHZO termikus bomlasa harom lépcss-
ben t8rténik, és ez nem monomer, hanem trimer vegylilet, vagy annak egész szamu
tébbsz8rse. A szerkezetben kétfajta mbédon k&étdtt viz és hidroxil csoport van

jelen.

A széles jelll /broad-line/ proton mégneses rezonancia vizsgdlatok
alapjén felvildgositdst nyerhetiink a hidrogén atomok mikrokdrnyezetér®l. Vizs-
galataink célja a H,0, 111. -OH csoportokhoz tartozb hidrogén atomok relativ
8zdmdnak a meghatdrozisa a kiinduldé és a termikus kezeléssel elddllitott anya-
gokon. A fe}adat elsl része A.L. Porte, H.S. Gutowsky és J.E. Boggs [3] cél-
kitlizéseivel azonos, és az dltaluk végzett egyes mérések ellendrzése a felme-
riilt ujabb értelmezés tilkrében, a madsodik rész a termikusan kezelt anyagmin-
tak vizsgdlata, ezen anyagok megismerésén tulmendleg a kiindulé anyagra vo-
natkozé feltételezések megerSsitésére szolgdl.



- 106 -

2. Elméleti Attekintés

A mag migneses rezonancia /[tovdbbiakban MMR/ spektrum a rezonans
mag kdrnyezetében elhelyezkedd migneses momentummal rendelkez® szomszédok
/jelen esetben»lﬂ magok/ elhelyezkedésétdl figg. A H,0 és H ... OH rendszerekre
jellemzG, hogy az lH magok parokban rendezSdnek, a paron beliili H - H tavol-
s&g j6val kisebb, mint a parok kdzdtti tdvolsdg. Az ilyen, un. "kétspinrend-
szerek" esetén az MMR spektrum alakjdt f&leg a két szomszéd elhelyezkedése,
azok egyméstdl vald tadvolsdga hatdrozza meg, és a tavolabbi 1H magok jaruléka
csak kis korrekcidt ad. A szomszéd hatdsdra a rezonins atommag az alkalmazott
kills® miAgneses téren kivill egy HlokningP"chOazﬁ-t)nagységu«teret érez [2] ,
ahol u a szomszéd atommag migneses momentuma, I a szomszédok kdzdtti tavel-
ségqg, 8 pedig az alkalmazott Ho'mégneses tér és a két szomszédot 8sszekdtd
vektor &ltal bez&rt szdg. A +, ill. - el&jel - amely a spektrum két vonalra
vald felhasaddsat eredményezi - a szomszéd atommag magneses momentuménak a
kiils8 midgneses térrel vald parhuzamos, ill. antiparallel beadlldsat jelzi.
Pormintdk esetén az Osszes lehetséges 0 szbgre dtlagolni kell, és az Atlago-
las az 1. A&bran szaggatott vonallal jelzett alakhoz vezet. A té&volabbi szom-
szédok hatasidra a spektrum kiszélesedik, és az 1. &bran kihuzott vonallal je-
181t alakot kapjuk. Ugyanott tintettilk fel a kisérletileg detektdlhatd elsd
derivéaltat HZO és H ... OH rendszerek esetén, ahol a parok kdzdtti tavolsig

a1, 6 R, 111 = 2,6 i x/. Feltételezve, hogy a tdvolabbi szomszédok hatasa
@z egyes vonalak Gauss-gbrbe jellegili kiszélesedéséhez vezet, a spektrum ana-
litikus alakban is megadhaté [2] :

he Ju/rs
T iy ’ 2
ff,z (H)=(27) /3,.:/ g,,,(h)exp[-}(._g"_h)] |1l
3 h:a/‘/,‘l; 1,2

ahol gfh)é tavolabbi szomszédok hatasanak figyelembe vétele nélkiil, pormin-
tdra dtlagolt jelalak /1. &bra szaggatott gérbeJBtévolabbi lH magok elhe-
lyezkedésére jellemzd paraméter, az indexek a HZO’ ill. H ... OH rendszerre
vonatkoznak. Ha a vizsgdlt anyagmint&ban H20 és -OH csoportok is vannak je-
len, ugy az MMR spektrum a két komponens spektrumdbdl képezhetd

FC(H) =w, [, (H) +(1-w,)f, (H) |21

ahol w, a H,O-ban 1lévd 1y magok eldforduldsa. A kisérleti spektrumokat ki-
167b828 w,r és P paraméterekre szémolt jelalakkal Ysszevetve, ezek a para-
méterek rendre meghatirozhatdk. A kémiai szempontbdl legfontosabb paraméter,

x/ 4 = .
Mivel a lokdlis tér kifejezésében r> faktor szerepel, a parok kdzdtti té-
volsdg kiildnbdzd volta a H,0 és H ... OH rendszerre jellemzd spektrum lé-

nyeges kiildnbségéhez vezet%
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W, azonban meghatdrozhatdé a mért spektrum teljes analizise nélkil is, egyes

j6l definidlt jellemz8inek segitségével:

a/ Az elsd, (3] -ban ismertetett médszer alapja az, hogy az -OH rend-
szerre jellemzd spektrum nem ad jdrulékot a H > 6,5 gauss tartomanyban, igy
itt a rezonanciajel csak a H,0 molekuldt6l ered. A normalt dF(H)/dH gbrbe
érzékenyen fiilgg a r és 3 paraméterektdl, de ha %.. 1, vagyis az 1H magok
vizmolekuldban vannak, ugy minden feltételezhetd r és [3 paraméter aseténx/

az a

H=11 gauss dF(H) [dH=0 004100003 [3al
ponton megy keresztiil. Igy /2/ alapjén

dF (H)/dH Bs|
Wy 00T
ahol dFfy(H)/dH a normalt MMR spektrum kisérletileg észlelt elsd derivaltja.
/3a/ alapjén w, meghatiroz&séanak elvi hibaja 7,5 %.

b/ A mésik mdédszer alapja a mért spektrumb8l egy olyan paraméterek-
kel jellemzett H20 rendszer épgktruménak levalasztésa, amelynek a H > 6,5 G
tartomdnyban a mért spektrummal egyezik meg. Az 1y magok Hzo—ban vald eldfor-
dulasi ardnya ekkor a szétvalasztott rezonanciajelek integrdlis intenzitaséa-

bél egyszerilen adédik,
Hy 0 |41

ahol Jmoa vizre jellemzd, levdlasztott spektrum, Jx a mért spektrum integ-
rédlis intenzitdsa. A médszer hibdja a grafikusan levdlasztott, feltételezett
és a tényleges spektrum kdz8tti killdnbségbSl adédik; két szélsd esetet téte-
lezve fel, a hiba mintegy 4%.

c/ Tovébbi informaciét nyuit a rezonanciajel mdsodik momentuma, a-
mely pormint&kban, lH magokon detekté&lt rezonancia esetén (4]

My=358 % ,Z!: ik [gauss?] | |51

;hOI N a rezonanciiban résztvevd atommagok szdma, rik a j—edik és k-adik
H mag k&zdtti tavolsag S egységekben mérve. Csak kristdlyvizet tartalmazé
mintékra M, ~28 62 (2] , mig ha az anyagmintadban csak H ... OH csoportok
vannak jelen, M,~3 G2 [5] . Ha a vizsgdlt anyag mindkét konfigurdciét tar-
talmazza, ugy a masodik momentum az

=/ G | 3
a’;{ irteke csak az 1,53 R<ns 1654 hatdrok k8z8tt mozoghat, mig /? ~ %/‘/"
o X -parok kozdtti t&volsdg és a 2,2 R < x < 2,7 K becslés adhaté meg.
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My = w, M,u.g ”'wl)miw | 161
alakban irhaté fel,
A levAlasztott HZO molekuldra jellemzd rezonanciajel mdsodik momen-

-gH
tumdt is felhaszndlhatjuk W; meghat@rozisara. Feltételezve, hogy H,a= 3 62,
ugy /6/ alapjén M, -3
e o |71
MM 3
H20
. ahol M2 a mért rezonanciajel, M2 pedig a 1evélasztptt spektrum midsodik mo-
mentuma. A médszer hibdja egyrészt az integrdlis intenzitds hib&jabdl, mas-
részt az ﬁOH = 3 G2 feltételezés bizonytalansdgdbdl ered, 8sszesen mintegy 6%.

2

Magasabb h@mérsékleteken a molekula vagy egyes csoportjai termiku-
san aktivdlt mozgdst végeznek . Ekkor a rezonans atommag a mozgds tipusdtdl
fligg8 fluktudld lokalis tér atlagat érzi, amely kisebb, mint annak pillanat-
nyi értéke. Igy az MMR spektrum szélessége és masodik momentuma a mozgasti-
pusra jellemz8 mértékben csdkken [4]

Az MMR spektrum integralis intenzitésa a vizsgalt anyagmintéban 1&vd
1H magok szamdval arényos, J=C,nvy, ahol ¢, egy ardnyossagi faktor, } az
integrélis intenzitds, n az anyagminta térfogategységében 1évd 1H magok szd-
ma, ¥y pedig a mérBtekercs &ltal bezdrt térfogat. Mivel 'n=NM, ahol N az egy
molekuléban levd lH magok, M pedig a molekuldk szama térfogategységenként, vala-
mint p=e¢Mm , ahol m a molekulasuly, az egy molekuldban 1lévd ‘g magék széma

/ya,cpl';—;. 18!

ahol e¢=¢ /€, _ Mivel P , V, és M ismert, a ¢ &allandd pedig minden anyag-

r ugyanaz az érték, a mért integrdlis intenzitésokbdl /8/ segitségével az
egy molekuldra esd lH magok szimdnak ardnya hatdrozhatd meg.

3. Anyagmint8k, kisérleti médszer, mérési eredmények

a/ Anyagmintédk

Az UO, = 2H,0 képlettel leirhaté ¢ -médosulatu dihidrdtot /- és
amorf UO,-b61, mig a /A médosulatu dihidratot j UO,-bél (1] &llitottuk els.
A mbédosulatok izzitdsi sulyveszteségét minden esetben meghatdroztuk, és fel-
vettilk a derivatogramjat, valamint infravdrds szinképét. A mintdk Usszetéte-
lét az izzitdsos sulyveszteség alapjan &llapitottuk meg,és az Usszetételre vo-
natkoz6 adatokat az I. tablazat 3. oszlopdban adtuk meg. Az 1. és 4. jelzésii
mintdkat vizmentes acetonnal mostuk, majd szobahOmérsékleten széndioxidmentes
levegBaramban, valamint vakuumban szaritottuk. Az anyagok az UO3.2H20 Usszeté-
telnél t8bb vizet tartalmaztak, ezért a tdbbletviz eltdvolitésa céljabdél a
2., 3. és az 5. jelzésil mintdkat alacsony h&mérsékleten, 20-50 c®-on addig
hSkezeltilk, mig a mintdk az adott 8sszetételt el nem érték.



I. tablazat

= e el S S SR LR BN BV Rl R o
2 : ; 1
i, 3. 3. 4. 5. 6. 7. 8. 9. 10. 11
1. | = vo,.2m,0 2,11 24,241 2,25+0,2 | 833 | 7944 | 76+4 79 1,84
e N 1% §§:§§8:2+ 2,5940,2 | 76+7 ‘| 71+3 | 7545 74 1,98
3. | % wvo,.2m,0 2,00 20,740,5 | 2,3940,2 | 7644 | 7442 | 76+6 75 2,26
4. | B vog.2m,0 2,03 24,541 2,63+0,2 | 83+3 | 7742 | 7744 79 1,90
5. | B U0,.2H,0 2,03 22,9+0,9 | 3,05+0,3 | 82+4 | 7843 | 73+4 78 2,02
6. |voy.0,66H,0/T/1| 0,68 2,03+0,2 | 2,05+0,2 o 0 0 0 0,70
Tor 00 - ésnzo/T/z 0,68 2,00+0,1 z,obio,z 0 0 o 0 0,62

+4,20 K-on végzett mérés

1 <1-U032H20—b61 termikus megbontds utédn kapott termék

2 /3—U03.2H20-b61 termikus megbontds utjin kapott termék

sl © 5 1
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A termikus megbontas utjén kapott 003,0,66 HZO [+] jelzésl 6. és 7.sz.
mintidt a derivatograf mintatart6jéban &llitottuk eld, figyelembe véve a deri-
vatogrédfids vizsgdlatok eredményeit [l] , a kérdéses terméket a harmadik bom-
laslépcsBnek megfeleld hOmérsékletig, kb. 200 Co—ig hevitettlik.

b/ Kisérleti mbdszer

A méréseket a [6] és [7] -ben leirt széles jelli MMR spektrométerrel
végeztilk, szobah®mérsékleten, ill. 77 Ko—on, egy esetben pedig'4,2 &° hs&-
mérsékleten. Néhany mérés tbrtént kdzblilsd® hOmérsékleteken is, az anyagmin-
tdk hBmérsékletét a [B] ~-ban leirt gadzadramladsos hBmérsékletszabllyozd rend-
szerrel véltoztattuk. A moduldcibés tér amplitudéja 0,3 G = Hm‘f 0,84 G a
vizsgdlt anyagok jelszélességétdl fliggben valtozott. Az integrdlis intenzi-
tdst szobahBmérsékleten hatéroztuk meg, referenciamintaként a mérdfejben 1lé-
v6 "teflon" rezonanciajelét hasznélva. Egy-egy mérés 16 spektrum felvételé-
b3l allt. '

c/ Mérési eredmények

A 77 Ko-on, 111, szobahﬁmérsékleten felvett spektrumok a 2. és 3.
&bran lathaték, mig az eldz8 fejezetben térgyalt médszerek alapjén meghaté;
rozott paraméterek az anyagmintdk kémiai uton meghatdrozott jellemzBivel e-
gylitt az 1. tadbl&zatban vannak feltliintetve. A 2. adbran szaggatott vonallai
- feltiintettilk a levélasztott,‘ﬂzo molekuldra jellemzd spektrumot is, a 3.
dbrén pedig a szaggatott vonal a "mozgékony" 1H magokra jellemz® rezonancia-
Jel levalasztasat jelzi. .

I. Alacsony hdmérsékleten felvett spektrumok

A kiildnb828 hBmérsékleteken végzett irodalmi [3], (5] , [9] és sa-
Jat mérések alapjan feltételezhetjilk, hogy a vizsgdlt rendszerekben 120 K°
alatt molekuldris mozgds nem 1ép fel, igy a 77 K°-on felvett spektrumok a me-
rev kristdlyracsra jellemzdk. Egy mintén /2.sz./ 4,2 K° hdmérsékleten vég-
zett méréskor a mdsodik momentum és a jelalak nem killénbdzdtt lényegesen a
77 X®°-on felvett spektrum masodik momentumdtél és jelalakjétél.x/ A 2. abrén
lathato spéktrumok k8zll kettdn, a 6. és 7. sz. anyagmintdn detektdlt rezo-
nanciajel eltiinik a kdzépponttél H > 6,5 G t&volsadgra, ami arra utal, hogy
ezekben az anyagmintdkban vizmolekuldk nincsenek. A tdbbi anyagminta spek-
truma lényegesen killdnbdzik a csak kristdlyvizre, vagy csak ~OH csoportra
Jellemz8 spektrumt6l /1. &bra/, ezekben az anyagmintdkban teh&t vizmolekulédk

&s -OH csoportok is vannak jelen, a rezonanciajel 8sszetett.

s A masodik mbmentum 1,6 Gz—tel kisebb 77 K°~on, mint 4,2 K° homérsékleten
A kll18nbség valdsziniileg a rdcs hB&tagulasatdl ered.
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Hasonld kdvetkeztetések vonhatdk le a mért midsodik momentum.értékek-
bol is, amelyek a Hm moduldcids tértdl figgd korrekcid elvégzése utén az I.
tablazat 4. oszlopédban vannak feltintetve. M2 a 6. sz. és 7.sz. anyagminték
esetén az -OH csoportra jellemzd érték, mig a t8bbi anyagminténdl az -OH
csoportra és vizmolekuldra jellemzd értékek kdzdtt mozog.

A HZO csoportban 1lé&vd lH magok arényét a 2. fejezetben vézolt.hérom
mdédszer szerint hatdroztuk meg; az I. tablazat 6. oszlopdban a spektrum egy
jél definidlt pontja, a 7. oszlopban az integr&lis intenzitds, a 8. oszlop-
ban a masodik momentum alapjin meghatdrozott W, értékek taldlhatdk. A mega-
dott hibAk nem tartalmazzdk a kiértékelési mddszerek 2. fejezetben megadott
hib4jat. A h&rom mbédszer, amely a spektrum kiildnb8z8 paramétereit hasznélja
fel, a hibahatéron beliil minden esetben azonos w, értékekhez vezet.

IT. SzobahOmérsékleten felvett spektrumok

A 2. és 3. abrat Osszevetve l&thatd, hogy a 6. és 7. sz. anyagminta
kivételével a szobahdmérsékleten és 77 KC-on felvett spektrumok lényegesen
kiil8nb8znek. A rezonanciajelek keskenyedése, és az I. tadblazat 5. oszlopid-
ban feltiintetett midsodik momentumok a molekula vagy egyes csoportjainak moz-
gasidra utalnak. A 6. és 7. sz. anyagmintdk spektrumai nem killdnbdznek a 77 K°-
on felvett spektrumoktdl, és a hibahatdron beliil a mdsodik momentumok is e-
gyeznek, ezekben az anyagokban tehat molekularis mozgds nem lép fel, a kris-
talyracs még szobahOmérsékleten is merev, bAr nem kizdrt az a lehet®ség, hogy
mindkét vizsgdlt hOmérsékleten a molekuldk azonos tipusu mozgéast végeznek.

A 3. &bré&n lathatd, hogy a szobahdmérsékleten felvett spektrumok
Osszetettek. Killnb®zd Hm moduldcidés amplituddé mellett felvett épektrumok
alapjan a k8zépen levd szaggatott vonallal levalasztott keskeny jelek alak-
.jat f8leg a médulacids tér értéke hatarozza meg, azok az Abran lathatdnal
jéval keskenyebbek. Ezek 6ndiffuzidt végzd lH magokra utalnak, mivel ebben
az esetben a jelszélességet meghatdrozd lokalis tér teljesen kidtlagolddik.
Valdszinil, hogy a keskeny jelek, melyek integrdlis intenzitds&nak aradnya a
széles jelhez képest durva becslés szerint az 1. sz. anyagmintdban mintegy
6-8 %, a 4. sz. anyagmintdban mintegy 3-4 %, a t8bbi anyagmintdban pedig
1-2 % kdriili érték, a mintékban 1évS "t8bblet" vizbdl szarmaznak.

Az I. tablazat 10. oszlopdban taldlhatdk a 7. Osszefilggés alapjan
meghatdrozott No/2 értékek, az UO3.2H20 tipusu vegyliletek atlagénak No/2 = 2
értéket véve. A mérési hiba f&leg az intenzitdsmérés eldtt végrehajtott sii-
riiségmeghatérozas pontatlanségébél ered.
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III. Kbvetkeztetések

Foglalkozzunk elBszr a 2., 3., 4. és 5. sz. anyagmintékkal,amelyek
egylittes viz és hidroxil tartalma kdzel van a dihidratnak megfeleld U03.2H20
,0 : OH arany k&zelit8leg 0,75 : 0,25,

ami Porte [3] és munkatarsai Altal kapott értéknek felel meg, és eltér a

képlethez. Az ®-mdédosulatra kapott H

differencidl-termogravimetrids, valamint az infravdr8s spektroszkdépiai mbéd-
szerrel kapott értékektdl [1] . A szobahBmérsékleten felvett spektrumokon 361
lathat6é tbbbletviz természetesen a H20 aranyt n8veli az -OH ardny rovéaséra,
ez a ndvekedés azonban a mérések statisztikus hib&javal azonos nagységrendﬁ)
és kisebb, mint a szisztematikus hiba. Hasonld kijelentéseket tehetlink a /3 -
mbédosulatra vonatkozdan is. A nagyobb W, arany oka a t8bbletviz, badr nem ki-
zdrt, hogy a két mbdosulat kdzdtti eltérést molekula- és kristalyszerkezetben
16v8 kiil8nbségek okozzAk. A t8bbletviz W, -re gyakorolt hatisa legszembeszd-
k8bben az 1. sz. mint&n latszik. Az I. t&blazat 2. oszlopaban taldlhatd kép-
letnek megfeleld magasabb viztartalom a H,0 és -OH csoportok arényaban jol

észrevehetd valtozést okoz.

A 77 K°-on és szobahBmérsékleten felvett spektrumok lényeges kiildnb-
'Ségének oka a H,0 molekuldk mozgésa, amely erBsen hdmérsékletfliggd. A mozgas
tipusdnak meghatirozasé&hoz azonban az egész hdmérséklettartomény részletes

vizsgdlata elengedhetetleniil szlikséges.

A 6. & 7. sz. termikus megbont&s utjan kapott minték csak -OH cso-
portokat tartalmaznak, egyezésben a differencidl-termogravimetrids, valamint
infrav8rs spektroszképiai vizsgdlatokkal. A szobahOmérsékleten és 77 K°-on
felvettlspektrumok mindkét esetben megegyeznek. A csoportok mozgdsdllapota a
vizsgdlt hBmérséklettartomdnyban Allandd - feltehetBen sem diffuzids, sem

rotaciés mozgast nem végeznek.

- Az MMR spéktrumok integrilis intenzit&s&nak mérésébdl meghatarozott
egylittes H,0 és -OH tartalom nagy szdrésanak oka feltehetSen a pormintdk nem
kielégitd sliriiségmeghatdrozdséban keresendd. A mintak egymashoz viszonyitott,
€gy molekuléara jutd Iy magok ardnydbbél ezek alapjan perddntd kijelentéseket
nem tehetiink.

A H20 és -OH Ysszetételre vonatkozd eredmények bizonytalansadgénak
oka az anyagok szerkezetére vonatkozbé6 hidnyos ismeretiink. A felmeriilt prob-
léma MMR médszerrel t8rténd elddntéséhez a spektrumokat leginkabb meghaté-
roz6 paraméter, a H-H kbtéstdvolsadg pontos ismerete elengedhetetlenlll sziiksé-
ges.,
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K8szbnetnyilvanitas

K8szdnetiinket fejezziik ki Szabdé Elek mb. fBosztadlyvezetdnek és Fodor

Mik1és kandiddtusnak a kdzds munka elinditdsanak gondolataért, illetve az

értékes megbeszélésekért. A mérési adatok Ssszegylijtéséért Banki Péter techni-

kust illeti k&szbtnet.
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EGY MATRIXELMELETI HIPERDIAGONALIZALO MODSZERRUL

Irta: Gellai Borbéla

- Usszefoglalas

Egy specidlis hiperdiagonalizdld mdédszert ismertetiink rezgésproblé-
mdk mAtrixainak redukdldsira. A redukcidt létrehozd transzformdld madtrixot -
a feladat matrimdnak szerkezeti tulajdonsdgait felhaszndlva - tisztdn matrix-
elméleti alapon szerkesztjilk meg, majd a redukcid lehetséges mértékének meg-
dllapitédsadra reprezentlcidelméletl meggondolasokat alkalmazunk.

Bevezetés

A modern kémia terilletén felmerild problémédk matematikai megfogalma-
za4sdndl igen széleskdrll a matrixok alkalmazdsa. Gondolunk itt konkrétan a mo-
lekularezgések elméletére, ahol adott molekula rezgésproblémadjanak megoldasa
az irodalomb61 j6l1 ismert

l6F-AE-0]
un. " [F matrixprobléma" megolddsihoz vezet [1] . Itt § a kinetikus energia
métri;E;ak inverze, amelynek elemei a molekula geometriai adataitdl és t8meg-
értékeitdl filggenek, [ a potencidlis energia mitrixa, elemel az erddllanddk.

A probléma élénk érdeklddésre tart szémot ugy 1s mint sajétértékfel-
adat: algi. matrix sajitértékei a molekula rezgési frekvencia értékei, de
jelent6s abban az esetben is, amikor a Q matrix és a sajadtértékek ismere-
tében az l' matrix elemeit, az erBadllandbkat keressilk. Ekkor, bizonyos érte-
lemben, "inverz saj&tértékfeladatrél" van szd. Megjegyezzilk-bar ezzel itt nem
kivanunk foglalkozni - hogy ezen utdbbi feladat esetében a megoldas nem egy-
értelmi.

T8bbatomos molekuldk esetében mindkét tipusu probléma megoldasat
Jelentds mértékben neheziti, hogy az atomok szdmdval arényosan n® a szerep-
18 matrixok rendje. Ezért jelentBsek azok a médszerek, amelyek segitségével
€9y adott feladatot egyszerilbb részfeladatokra bonthatunk.

E médszerek k&z®s vonadsa, hogy valamilyen médon kihaszndljék a fel-
adat szimmetridjat, nevezetesen azt, hogy a molekula szimmetridja specidlis
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strukturaju matrixokat eredményez, amelyekben a filggetlen elemek széma er®-
sen lecstkken. Természetesen a legnagyobb redukciot akkor érjilik el, ha fel-
haszndljuk a molekula valamennyi szimmetriatulajdonsdgédt. Ez a magyardzata
annak, hogy a modern kémia problémdinak megoldédsénédl olyan nagy szerepet ka-

pott a reprezentacidelmélet, a csoportelmélet egyik teriilete.

A reprezentadcibelmélet alkalmazdsdnak lényege a kdvetkezd: valamely
|' csoportot leképezzitk egy adott L 1linedris tér valamilyen operétorﬁalma—
zdra - pl. egy adott fizikal test szimmetria-transzformidcidéinak halmazara -
olyan médon, hogy ha tetszés szerinti ), .y, €/ csoportelemekhez a DQqL
D (Ji) operdtorokat rendeljiik, =zl u

Dlyd Diyd =Dlceye), BOE)-E

teljesiiljon. A fenti Osszefiligué -ben E'a T csoport egységeleme, £ az iden-
tikus transzformdcié. Az L linedris tér D{J) /JEF) operdtorai ilyen
médon a I’ csoportnak egy reprezentacidjat allitjadk eld az L térben.

A [ csoport O ()) reprezenticiéja reducibilis az L térben,
ha létezik a térnek legaldbb egy nem trividlis [, altere, amely a repre-
zentdcidé minden 0 ()) (Y €7 ) operatorara vonatkozélag invaridns /a transz-
formacié nem vezet ki az 'L ¢ térbBl/. Ellenkezd esetben, ha egyetlen nem
trividlis invariéns altér sem létezik, a [ /[) reprezentécid irreducibilis.

Ismeretes, hogy minden operadtort,igy valamely test szimmetria-transz-
formaciéjénak operdtordt is, a tér adott bazisvilasztdsanal egyértelmilen rep-
- rezental valamely mitrix. Ha a tér bazisaként az irreducibilis invariéns al-
terek bazisvektorainak &sszességét valasztjuk, akkor a szimmetria-operdtoro-

kat reprezent&ldé midtrixok azonos tipusu, hiperdiagondl, vagy kvéiidiagonél

alakuak lesznek. Az alkalmazdsokndl éppen az irreducibilis invariéns alterek
bazisvektorainak meghatirozasa jatszik fontos szerepet. Uéyanis, ha egy rend-
szer adott fizikal problémdjanak operadtora /pl. valamely molekula rezgésfel-
adatanak operitora/ a rendszer szimmetria-transzformécidinak mindegyikével
felcserélhetd, akkor az irreducibilis invaridns alterek bazisvektorainak is-
meretében megszerkeszthetd olyan transzformicid, amelyik ezen operatort rep-
zentald mdtrixot hiperdiagondl alakra bontja,s ezaltal az adott fizikai prob-
léma alacsonyabb rendil részfeladatok megoldasadra redukalddik.

A repzentdcidelmélet alapjan végzett redukcid azonban meglehet®sen
nagy matematikai apparatust igényel. Ezzel szemben a maximdlisan elérhetd
redukcid mértéke mar kevesebb munkéval megallapithatd.

Egyszeril felépitésil, "szép szimmetridju" molekuldk esetében a rez-
gésprobléma matrixa néha olyan specialis szerkezetil, hogy tisztén matrixel-
méleti meggondolasok alapjan hiperdiagonal alakra transzformalhatdé. Az elér-
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hetd maximdlis redukcid mértékét csoportelméleti uton meghatarozva ellend-
rizhetjlik, hogy az igy kapott hiperdiagon&l matrix tovabb redukdlhaté-e.

Dolgozatunkban a metilhalogén molekuldk rezgésproblémdjanak redu-
kd14sdndl ilyen kombindlt mdédszert alkalmazunk. EGERVARY egy tételének fel-
hasznilasaval |[2] olyan hasonlésdgi transzformiciét kapunk, amelyik az adott
‘feladat tizedrendii matrixat két harmadrendili &s egy negyedrendii diagonédlblokkra
bontja. A molekula szimmetriatulajdonsigait figyelembe véve aztén megalla-
pithaté, hogy ezzel midr elértllk-e a szimmetriatulajdonsédgok adta maximdlis

redukcidt.

A dolgozat az aldbbi f8bb pontokra tagolddik:

Az 1.§-ban megfogalmazunk egy egyszerii hiperdiagonaliz416 mbdszert,
EGERVARY fentemlitett tételének alkalmazédsaval.

A 2;§—ban a metilhalogén molekuldk rezgésproblémijat reprezentdld
matrixot az 1.§-ban ismertetett mdédszerrel hiperdiagondl alakra transzformil-

juk.

A 3.§-ban egyszeril csoportelhéleti meggondolds alkalmazésaval meg-
gy8zddiink, hogy elértilk-e a maximdlis redukcibt.

1.§. Specidlis szerkezetil mdtrixok hiperdiagonél alakra transzformdlésa

EGERVARY tétele alapijén

MindenekelStt Osszefoglaljuk azokat a jel8léseket, amelyeket a ké-
sObbiekben haszndlni fogunk:

............. cee.. Az ﬁ‘f kvadratikus blokkokbél 8116

[4:;]
= hipermatrix
Ca, 0,,.0... X O az o, skaldrelemekbSl 8116 diago-
ndlmatrix
n .. az A Xvadratikus madtrixokbdl &116
(A X"<ﬁ.ﬁv ----- é % S n -edrendi hiperdiagonal
S matrix
A' ..... . e e e & az ﬁ matrix transzponaltja
Foeeveveieiniieanen. egységmatrix
p A az A és B matrix direkt szorzata
A-)(B’/qb,)]'.. e T
u vy
u vy
NATLRD) a2 ok e e az u és V vektor direkt szorzata

v
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1. Legyen a [’A.’i ,]("'f =1,2,....,n) olyan hipermitrix, amelynek
blokkjai a k8vetkezdk: zAr'j = {ij [{9) , ahol jj m~-edrendil szimmetrikus matrix,
f,')' (x) pedig valds valtozdés polinom, amely kielégiti az f,',-(X):fj': (x) fel-
tételt (’.j =1,2,....,n) . Legyen az A matrix spektrilfelbonté&sa:

1

A=W Ay, oo A W7,

'

akkor a é,) blokkra az '
4,) “fij (A=W <fi; (A)fiy (M) fij (A )IWT,

felbontis érvényes. Igy az A mitrix a kdvetkezBképpen faktorizdlhatd:

é,‘{‘?W/LJ' ”;/>P,<j(’1)£'(z’ /—i(m;.vff(!!/’é/:,"’lk{’>/
amely a < 5 2 !l 2 .
<h/>:“<=,=,...~,xll/>,<E‘b,”:'<£,ng(,l.".,2/1("”>

timSrebb jeldlést alkalmazva az alédbbi egyszeril formdba irhaté:
n ~(hk). m n
A-<:W>1 £'(A >’ 'f"(!;‘/’){ . !”

#hel 4‘7(“ [f.; ( ,\* )] &8s P azt a permutslé matrixot jelsli, amelyik az

(H)(IZ)I . 7({.—,);(21)(12),,,’ ,(In),-_ il (mn(mz),.., (mn) szampdrsorozatot az (H)(H)/ vy {mf)l-
(’2”22),~-,('"Z)i--,'ﬂ"m'.’),--/(m"}uort)zatba transgformalja [2] .

Az (1) azonossagot az alsbbi formadba is Atirhatjuk:
(k)™
fw_lt/'}:'ﬂ'(:_l’)/):‘f'(ﬁ )y [2)

A fenti Osszefliggésben szerepld { W "L P transzformdlé matrix a
=/1 =

.I"[tkl] -I-V_kag,] (’(; ',2'...’”7,'{",2,...,"),

alakban irhaté, ahol wy a Lzy/ matrix hk-adik oszlopvektora, azaz a 4 mat-
rix )‘k sajatértékéhez tartozd sajatvektor, €y pedig az l-edik n -edrendi
egységvektor. Ha egy r8gzitett k értékre { végigfut az 17.....,n értékeken,
a fenti direkt szorzat a I méatrix k-adik blokkoszlopat. adja.

Ha az A matrix egy sorral és egy oszloppal "szegélyezve" van az
alédbbi médon:

5,
J ! |3
A




=, L2d =

ahol ¢ =konstans, wp, az 4 matrix Ap sajatértékéhez tartozé sajitvektora,
v* 411, u n-edrendii sor- 111l. oszlopvektor és a | transzformdld mitrixot

egy egységvektorral “szegélyezzﬁk",“akkor a transzformiacid a k8vetkezd:

f 0 ¢ |wprv” f D
0 |l'xe | |mpru| A 0 |wore,
14
x @ i
¢ (Wp-xy Hﬁ@-xgd
ok e Ul k=12, .
firelon xo fveclpnrer) (foi2eom)
A bal alsd blokkra a milveletek elvégzésével
i . . . . . K] i _wp U,‘ - . 1 . *
- o . . ‘. % ﬂp u2 . .
. i L |51
* v » » L' r * * ( » )(l )é
['i'k"‘fl}(b’/""ﬁ’" Wi 0w 0w w4 0, w0 + Ry wpllgulio, u,
‘ : : : ;
L. | ) g LWPUnJ L : .J- 5 ol

'

adédik, tehait a I' métrixnak a (!yp .xu) vektorral vald szorz&sakor zé- -
rustdl kiildnbbz3 eredményt csak k = p esetén kapunk, ami a l_' matrix k-adik
blokksor&nak a (wp xu ) vektorral valé szorzésat jelenti. Ha { befutja
az f,2,....,n értékeket, akkor itt az u vektort kapjuk / P -nek k-t61
killdnb8z8 értékeire (5) jobboldalan az ﬁ matrix két killdnbdzd sajatértéké-
hez tartozd sajétvektordnak szorzata 411, amely zérussal egyenld/. A (4) a-
latti hiperdiagondl mitrix oszlopszegélye teh&t olyan (1Xn) -es blokkokbél
4116 m-edrendll oszlopvektor lesz, amelynek egyetleﬁ blokkja kiilénbdzik zé-
rustdl, a pP-edik, és ez éppen az 4 vektor, tehdt a szegélyezd oszlopvek-
tor (u-xep) alakban irhaté. Hasonlbképpen a sorszegélyezést képezd jobb-
oldali fels® sorvektor egyetlen zérustdl kill¥nb8zd blokkja szintén a pP-edik,
»

S ez a _y* vektor; tehdt a szegélyezd sorvektor (£P~xﬁy') alaku. A (4)
alatti matrix tehat
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u-xep (A

alakban adédik, ahol (A 7> a (2) alatti hiperdiagondl matrix.

Az 4ltalédnossdg megszoritdsa nélkiil feltehetd, hogy a [3] alatti
mitrix sor- és oszlopszegélyezésében p= 1 . '
Ez a sajatértékek alkalmas szamozasaval mindig elérhetd. Ebben az

esetben a fenti matrix a

[ i 01 e

lolle | o

I
TS,
3

hiperdiagondl alakot 81ti.

2. A gyakorlatban t8bbszdr eldfordul, hogy az A hipermatrix ﬁ;}
blokkjai un. ciklikus matrixok, azaz olyan madtrixok, amelynek 0;)' elemeire

- a kdvetkezd Usszefliggés érvényes:
Qj-i-ha j =

a;;-
an"'_,"la j < '

Ezeket a matrixokat tehdt elsd soruk egyértelmilen meghatadrozza:

; Aloga,a; -~ s F .
Ismeretes, hogy barmely n -edrendii ciklikus métrix eldallithaté az
$2 =Apc0t0...0)

N -edrendd un. primitiv ciklikus matrix legfeljebb (n-{)-edfoku polinomja-

ként [5] . Az 5=2 sajitértékei az nN-edik egységgybBkdk,sajatvektorainak ele-
meit pedig ezen egységgytk8k hatvanyai adjdk. Specidlisan, ha az

ﬁ(obb) 6|

harmadrendi ciklikus matrix szimmetrikus, spektrélfe.lbontésa:
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Alabb)=W< A, A, 0 W"

o -ld kb "

Adott rezgésproblémdnil - mint latni fogjuk - gyakran el&8fordul, hogy a fel-
adat matrixa (6) szerkezetili blokkokbdl 411, s ez esetben alkalmazhatd az eld-
z8ekben ismertetett matrixelméleti mbédszer a feladatot redukald transzformi-

cid megszerkesztésénél.

A k&vetkezd3 paragrafusban a metilhalogén molekuldk rezgésproblémi-
jadnak targyaldsdndl mutatjuk be a mdédszer alkalmazésat.

2.§. A metilhalogén molekuldk rezgésproblémédjénak redukdldsa EGERVARY mdd-
szerével

Adott molekula rezgésproblémdjat a belsd koordin&tdk altal meghata-

rozott koordindtarendszerben célszerli felirni. Erre a kdtéstavolsadg- és vegy-
- értékszdgvaltozédsok a legalkalmasabbak, mivel ezek jellemzik legjobban az
egyensuiyi helyzettBl vald eltérést.

A fentiek alapjén a metilhalogén molekuldk belsd koordin&téai:
R r [i=123) kbtéstivolsdgvaltozasok és az d,,B,fﬁ? 12.3) vegy-
értékszdovaltozasok /lasd az 1. abréan a (H3 ] metiljodid molekuldt/.

Mint mar emlitettilk, az adott rezgés-
probléma a
|GE-AEI=D

sajadtértékfeladat megolddséval ekvivalens. A
most bevezetett koordinédtarendszerben csak az
| potencidlis energia-matrixot irjuk fel, a

Q kinetikus energia-mdtrix ugyanolyan szer-
k;zetﬁ. A potencidlis energia operdtor&t a fenti
koordinatak &ltal meghatdrozott rezgési térben
az alébbi :f matrix abrazolja [4]
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o | fon fw fo | fos fha fou| frn fan fan)
ff /;‘r /:d /ru {ra //',5 /r*lp /r'ﬁ
fr"’

/(/-a /r“d [rd f:‘/i /I‘/) [;/3
fm

:*-s\

fre
/ foa fra fa|fon Fn fon

\s

U faw Sl fan fop an
FlEs)= | b - s e i
o fow fe | on kn ;p
3 Al

/rlm /:n '[n

i
fij =k

ije12.34 és

; Anélkiil, hogy barmit tudnédnk a fenti mét-
rix eredetérdl, lathatjuk, hogy matrixelméletileg j61 kihaszndlhatd szimmetria
tulajdonsigai vannak: harmadrendll szimmetrikus ciklikus blokkokbdél &ll, specié-

lis sor- és oszlopszegélyezéssel. Esetiinkben tehat éppen az 1. paragrafusban
ismertetett (3) alaku mAtrixszal van dolgunk az ott tdrgyalt specialis blok-
kokkal és szegélyezéssel. Az f; (i, j= 2.3, %) szimmetrikus, ciklikus blokkok
az 5:2 « A L8t 8) harmadrendii primitiv ciklikus métrix segitségével
az

Fij = Pij (=P EG (Re50)

polinom alakban irhaték.

Az oszlop- 111, sorszegélyezést képezd direktszorzatok tényezdi je-
len esetben: -

wp=wy= | 1 x

- azaz a (7) alatti W matrix elsd oszlopvektora- és

‘/J—frﬁ
e ijnd f
3frp
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illetdleg ezen vektorok transzpondltjai. EGERVARY el®z8 paragrafusban ismer-

tetett modszerét alkalmazva a fenti [ matrixot a

N |ooo]oo0|oo0
0 |1o00000 | 000
W 0o looo|100]000
0 o000 go0 | 100]
| 0o loro(000 000
Tbyxeyf W 0 looolof1o0 |ooo
kmy 0 (000|000 (010
e o loo1|000 (000
W 0 (000 (001 (00O
E (0 j000 jo00 |00

transzformdld matrixszal végzett ortogondlis transzformdcidé az aldbbi hiper-

diagonal alakra bontj§: .
o 5o 13 e V3

Bhil oo

B{Rd E (0).

3 fap

i_;— 3 fm | |8|

L | J
~(h) o) (1) . ok
k =[Pf;(wk)J‘[(f,~,‘ t2fi; cwlgd[)](k—(),f,z, Jj=23.4)

ahol

€s wo), a harmadik egységgyBkdket jeldli.

Az adott tizedrendi rezgésprobléma ezzel egy negyedrendii és két azono-

san egyenld harmadrendii problémara redukaléodott.

A fenti médon végzett redukcidé annak alapjan tdrtént, hogy az opera-
tort reprezentdld matrixot vizsgdlva, e matrix szerkezeti tulajdonsdgai miatt
Bnként adoédott a fenti hiperdiagonalizalé médszer. Kérdés azonban, hogy ennek
soran kihasznadltuk-e a molekula szimmetridjabdl adédé 8sszes lehetSséget. A ké;-
désre a k6vetkez6 paragrafusban reprezentacidelméleti meggondolasok alapjan
valaszolunk.
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3.§. A maximilisan elérhetd redukcidé mértékének megdllapitésa reprezentdcid-

elméleti mddszerekkel

A met%lhalogén m?lekulék % c, szimmetriacsoporthoz tartoznak, amely-
nek hat eleme van: a E,,C,— azaz -al, il1l. !%Z -al tOrténd forgatids-, a
6;(;:513} harom, egymassal %E szdget bezdrd sikra vonatkozd tilkrdzés-, vala-
mint az £ egységelem - azaz az identikus transzformdcidé. Ezek un. szimmetria-
transzformicidk, amelyek a molekuldt Snmagdval fedésbe hozzak 3.

Amint az 1. &brardl is lathatd, a belsd koordinatdkul valasztott
rid; B, (i=1,2,3)) koordindtacsoportok olyan tulajdonsdguak, hogy
egy adott csoporton belill a koordinatdkat a szimmetria-transzformdcidk egymas
kdzb6tt permutdljdk, tehdt az r, ,d; és B; (i=1,23) koordinadtdk a tizdimen-

z16s rezgéstér egy-egy hadromdimenziés invaridns alterének bézisadra vonatkozd
koordinédt&i. E miatt a molekula szimmetria-transzformicibéit a rezgéstér eldbbi
médon valasztott bazisdban hiperdiagondl alaku matrixok reprezentdljdk, ame-
lyek hdrom harmadrendil és egy elsdrendi diagondlblokkbdél allanak, azaz a

Cy, csoport adott tizdimenziés reprezentlcibéja a vdlasztott koordinata-
rendszerben eleve felbomlik harom héromdimenziés‘és egy egydimenzids repre-

zentlcidra.

_Valamely [° csoport lehetséges irreducibilis reprezentdcidira vonat-

kozbélag ismeretes az aldbbi 8sszefliggés:

n:+n3+....+n;=N ) |9|

ahol N a I’ csoport rendje,n (i=1,2,.. .., 6 k) az irreducibilis reprezentd-
cibk dimengidi, k a csoport konjugdlt osztélyainak széma Bl - & Csvcso—
portndl N=6 és k=3 , igy [9] alapjan az

1% 1°+2°=6

egyértelmll felbontds addédik, amibdl kdvetkezik, hogy a 03V csoportnak két
egy~ és egy kétdimenzidés inekvivalens irreducibilis reprezentlcidéja van. Lat-
Juk tehdt, hogy a tizdimenziés rezgéstér eldbb emlitett haromdimenzids inva-
.riéns alterei még reducibilisek. Ha 0 jeldli a I’ csoport valamely reduci-
bilis reprezentaciéjat, Dj (j=1.2,-.--,k) pedig ugyanezen csoport irredu-
cibilis reprezentacibéjat, akkor az

1
my=y L (D), 20;))

Osszefliggés megmutatja, hogy a j —edik irreducibilis reprezentécié milyen
multiplicitassal szerepel a csoport [J reprezentdciéjaban. A fenti 8sszeflig-
gésben 7 (D) i11. 1 (Dj) & - 111, [b reprezentacidk karakterei.®

Egy N -edrenai I csoport valamely [ reprezentdcidéjanak karaktere olyan

i;u;éiTenziés vektor, amelynek koordindtai a reprezentacidé egyes matrixainak
Jadt
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Karaktertablazat [pl. [3]/ segitségével tehat az irreducibilis reprezentacidk
multiplicitdsai egyszerii szdmoladssal adbédnak. K&nnyen ellendrizhet®, hogy ese-
tﬁnkben~nn=4,rn;=0,nhv-3, azaz a (,, szimmetriacsoportnak tizdimenziés rep-
rezentacidja maximidlis redukcidé utdn négy egydimenzidés és harom kétdimenzids

irreducibilis reprezentdcidéra bomlik.

Ha valamely rendszer fizikai problémdjanak operitorat reprezentdld
matrix e rendszer szimmetriacsoportja valamely reprezéntéciéjénak minden mat-
rixdval felcserélhetd, akkor maximédlisan redukdlt alakjdban az egyes diagonal-
blokkok dimenzidéja egyenl® az irreducibilis reprezentédcidék multiplicitdsaval
rnil—vel(j =1,2,...,k), a diagondlblokkok multiplicit&sa pedig az irredu-
cibilis reprezentdcidk dimenzidjéval, n -vel (i = 1,2,..., k) 4.

Minthogy az f potencidlis energla-miatrixra az eldbb emlitett fel-
cserélhet3ségi reldcid érvényes [4] , maximdlisan redukdlt alakja egy negyed-
rendll és két azonosan egyenld harmadrendii blokkot tartalmaz.

Az [8] alatti matrix tehdt, amelyet mAtrixelméleti médszerekkel kap-
tunk, valdban a maximdlisan redukdlt matrixalak.

Megijegyzés

Az itt targyalt rezgésprobléma "szép szimmetridju" volt, a szimmetria-
tulajdonsdgok a feladat madtrixdban kdnnyen felismerhetd specidlis strukturaju
blokkokat eredményeztek. A bonyolultabb, kevesebb szimmetridt mutatd rezgés-
feladatok médtrixaiban is elBfordulhatnak azonban a jelenlegihez hasonld spe-
cidlis blokkok, aﬁelyekre alkalmazhaté mdédszeriink, amelynek eldnyét O6sszefog-
lalva a k&vetkezBket mondhatjuk: i

A redukalt alak eldallitasdhoz szilkséges transzformacidé konstrualésanal
nem volt szilkséglink az irreducibilis reprezentaciék konkrét feliradsdra, mivel
a matrix szerkezeti tulajdons&gait felhaszndlva tisztédn matrixelméleti alapon
irtuk fel azt. A redukcid mértékének reprezenticibdelméleti meghatérozéasa pedig

= mint lattuk - egyszerti volt és kevés szamolast igényelt.
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ATLAGOS NEUTRONENERGIAK U-235 TERMIKUS ES Cf-252 SPONTAN HASADASA ESETEN

Irta: Kluge Gyula és Lajtai Albert

Usszefoglalés

Statisztikus modell feltételezése alapjan kiszamoltuk az egyes hasa-
dasi fragmentek kezdeti magh®mérsékletét. Ezekbdl az egyes fragmentekbdl ki-
bocsatott neutronok Atlagos energidjat Le Couteur és Lang neutronkaszkadokra
vonatkozd eredményei alapjan szamoltuk. Eredményeinket C£-252 esetén Bowman
et al. (1] , illetve U-235 termikus neutronokkal t8rténd hasadasa esetén
Milton és Fraser [2] méréseivel hasonlithattuk Ossze. A tapasztalt jb egyezés
alapot ad arra, hogy a szamoladst olyan hasadédsi reakcidk esetére is alkalmaz-
hassuk, ahol ilyen mérési adatok még nem allnak rendelkezésre.

Bevezetés

A maghasaddsnal keletkezd neutronok vizsgdlata igen hasznos informa-
cidkat nyujthat a hasadési‘folyamat mechanizmus&rél. Pontosabban a neutronok
kibocsatasi iddpontjanak és energia- és szbgeloszlasanak ismerete ddntd sze-
repet jatszhat az egyes feltételezett hasadasi modellek k&zdtti valasztésban.
Ugyanakkor a hasadasnidl keletkezd erBsen gerjesztett és deformalt magok egyéb
médon nem, vagy csak nagyon nehezen elérhet® magadllapotokat jelentenek,6 és igy
a beldliikk kibocsatott neutronok igen értékes magfizikai adatokat szolgaltat-
hatnak, Masrészt a‘maghasadési vizsgélafoknél éppen az ilyen "kiildnleges" ma-

gok sokasaga teszi nehézzé az alapfolyamatok kiértékelését.

Mar az elsd mérések [3] is azt mutattdk, hogy a hasadasi neutronki-
bocsdtas elég j61 leirhatd mozgd fragmentekbdl todrténd kiparolgas feltétele-
zésével. Azonban a neutronemissziés folyamatokat meghatdrozé maghdmérsékletek
ismeretének hiadnydban az eddigi szamolasok és méréskiértékelések [1-7] k&zvet-
len magfizikai jelentéssel nem rendelkezd, a hasadasi fragmentek nagy csoport-
jaira egylittesen vonatkozd, és igy meglehet®sen formalis paraméterek segitseé-
gével t&rténtek. Igy természetes médon felmeriil az a fizikailag realisabb i-
gény, hogy a teljes hasad&si neutronspektrumot az egyes fragnentmagokbél ool std
ténd neutronemissziékbol épitsiik fel. A kdvetkezSkben ennek lehetOségeit vizs-
galjuk megq.
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Hasaddsi neutrongpektrum

Abb6l a feltevésbSl indulunk ki, hogy a fragmentek rendszerében az

egyes neutronemisszidkat kompaund magb6l vald neutronkipédrolgassal irjuk le.

Az A tbmegszamu fragmentbdl az £ energidju neutronkibocsatas vald-

sziniisége [8] x-€)

(f)dé = honst- £- Gﬁn (f)tﬁ_ﬁf __5~.__d(“

ahol Wy illetve wpg a kezdeti, illetve a neutronemisszié utédni mag nivé-
siirlisége a kezdeti, illetve maradék gerjesztési energidnal. A a kirepiilt
neutron k&8tési energiéja.é;n/é') a megforditott folyamat hatadskeresztmetszete.

Az &llapotsiiriiség, entrdépia, hOmérséklet statisztikus definicidinak
»*
felhasznalasaval, £ >)& feltételezéssel, sorbafejtés utén [7,

¢

GAENIE ~6,, (L1 L & d0 ¢ kapjuk,

ahol T a maghOmérséklet. A neutronspektrum dontd részében j6 kdzelitésnek
tekinthetd a G‘n(f)== konstans k8zelités, és igy jutunk az un. parolgéasi
spektrumhoz, ahol a konstans értékére a nomalasi feltételbdl 1/T adédik.

Ha a maradék mag tovabbi neutronkibocsatasra képes, a fenti lei-
rdst haszndlhatjuk ujra, kisebb gerjesztési energia és kisebb hOmérséklet
mellett.

Lang és Le Couteur [9] kimutattdk, hogy az ilyen neutronkaszkad jé

kbzelitésben a k8vetkez® neutron-energiaeloszlassal irhatd le

i

F(e1de~606) Cgm B
ahol m=
let.

1
'? = 777([ ) és 7_/[ ) a kezdeti gerjesztéshez tartozd maghBmérsék-

A konstans b6 () feltételezés a "
2

7 () de ~ L5z etae

alaku Maxwell-spektrumhoz vezet. A maghasadasnal a kiildnb6zd fragmentekbsl
kibocsatott neutronok megfeleld sullyal Osszetett, laboratdriumi rendszerbe

attranszformalt 8ssz-spektrumit mérijitk HO]'

NES)= 3 §a(E,0) p (A (D),

ahol ¢ (£,9) a kezdeti A tdmegszadmu fragmentekbdl kibocséatott ¢ (€) neut-
roneloszlas laborrendszerbe attranszformalt alakja,p(AJ a kérdéses fragment
eloforduldsi gyakoriséga, v (A) pedig a beldle kibocsatott neutronok szama.

Lathat6, hogy azzal a kdzelitd feltevéssel, hogy a fragmentek sajat
rendszeriikben izotrép parolgési, illetve Maxwell-eloszlasnak megfeleld valo-
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szinliséggel bocsdtjak ki a neutronokat - a transzformicidkat meghatdrozd re-
plilési sebességeken kiviil - al magh®mérsékletek ismerete szilkséges a neutron
sz80g~ és energiaeloszlas leirdsara. Igen lényeges szamoldsi egyszeriisddést
jelent az, hogy a neutronkaszkad leirdsara kapott Maxwell-spektrum paramétere

a kezdeti gerjesztési ehergidknak megfeleld maghBmérséklet.

Ezeket a magh®mérsékleteket altaldnos statisztikus jellegli megfon-
tolasokbdl kiindulva kisza&molhatjuk, illetve ezek felhaszndldsaval az atlagos
neutronenergiakat kaphatjuk megq.

Atlagos neutronenergia

Tételezzilk fel, hogy a két fragment szétszakadasa eldtt kézveflenﬁl
statisztikus egyensulyi folyamatok jatszodnak le, a két fragment két termikus
egyensulyban levd kompaund magot valésit meg [11] . Feltételezésiink kdvetkez-
ménye az, hogy a fragmentpadr kezdeti "h®mérséklete" azonos, ez az eldzdek
alapjédn azt jelenti, hogy az 8sszetartozd fragmentekbdl kompaund mechanizmus-
sal kibocsatott neutronok atlagos energiaja megegyezik. A rendelkezésre alld
mérések [1-2] ezt j6l igazoljak.

A magok nivésiiriiségének leirdsdra a [12]

W (F ~ exp(2¥o0) kifejezést és maghOmérsék-
-) oy

letre a

i=i IOQL‘-’(U)
T du

definiciét haszndljuk. Itt U=F - P(Z)-P (N) a parenergidk levonasa utani

gerjesztési energia, d adott paraméter. Ezekbd3l a maghOmérsékletre a

% » {'3’ -I’J_U tsszefilggést kapjuk.
Feltevésiink alapjan az egyes fragmentparokra a rendelkezésre &ll6 [ gerjesz-
tési energia /a felszabadulé és a fragmentek 8ssz kinetikus energidjanak kii-
18nbsége/ugy oszlik meg, hogy a két fragment hdmérséklete azonos legyen. A
felszabaduld energiat a félempirikus tdmegformuldk alapjén a kompaund mag és
a két fragment 8ssztdmegének kiildnbségébdl kaphatjuk. A T, = T, egyenldség
alapjan meghatarozhatjuk az egyes fragmentparokra az energiamegoszlast, és
igy a megfeleld maghSmérsékleteket. Ezt kdvetGen Maxwell-spektrum feltétele-

zéssel az atlagos neutronenergidk szamolhatok.

Eredménzek

A fent leirt szamolasokat Cf-252 spontan hasadas: és U-235 termikus

hasadiasa esetére tobb szerzd [12-19] &altal megadott némileg eltérd felszaba-
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duldé ehergia, illetve nivéslriiséyg paraméterek mellett végeztilk el. Bowman
et al. Cf-252 spontd&n hasadésénak, (1] Milton &s Fraser U-235([2] termikus ne-
utronokra tdrténd hasaddsénak esetére kapott eredményeit haszndlhatjuk fel
szédmolésaink ellendrzésére.

Eredményeinket az 1-2. &brakon tlintettilk fel. Ezek alapjén azt a
kdvetkeztetést vonhatjuk le, hogy figyelembe véve a rendelkezésre 4116 nivéd-
slirliség-és energia-adatok kiil8nb8z8ségét, a két fragment kbzdtti statiszti-
kus egyensuly feltételezésével kapott &tlag neutronenergidk j61 egyeznek a ki-
sérleti adatokkal. Ez az egyezés anndl is inka&bb érdekes, mivel a felszaba-
duld energiék ~ 200 MeV, a szb6ba jBvS gerjesztési energidk 10-20 MeV-es tar-
tomdnyba esnek, és a szdmolt &tlagos neutronenerg#ék tized MeV pontosséaguak.

) . : 4
Yolan sicns Ié?; Bowman et.al. meres [1]
48 Cf-252 A [12.15, 16)
e + [12, 13, 18] } adataival
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1. abra

C£-252 sponté&n hasadisa esetén az egyes fragmentekbdl kibocsétott neutronok
&tlagos energidja
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U-235 termikus hasadas&né&l az egyes fragmentekbdl kibocsé'tott neutronok
- atlagos energidja
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K&szbnetiinket fejezziik ki Vasaros LAszldénénak a szamitdsi munkakban

nyujtott segitségéért.
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A PORTARTALOM HATASANAK VIZSGALATA AZ ATUTEST SZILARDSAGRA

Irta: Berecz Gydbrgy

Usszefoglaléas

Megvizsgadltuk a poros elektrdéd hatdsat az Atiitési szillrdsdgra. Ki-
16nbdz8 porokat vittiink fel elektrosztatikus uton Rogowsky-elektrédra, és mé-
réseket végeztiinkl-10 ata nyomdstartomdnyban mindkét polaritésban. Vizsgdla-
tunkat kiterjesztettilk a por nedvességtartalmdnak hatésira is.

Bevezetés

A nyomds alatt miik6dd szalaggeneratorok fesziiltségbirasanak felsd
hatdrat a geometriai viszonyokon tul a szigetel®gdz nyomdsa, Osszetétele és
nem utolsd sorban nedvesség- és portartalma hatadrozza meg. Az utdébbi ténye-
z8 befolydsat vizsgaltuk még kiilénb8z6 porfajtak esetében.

A portartalom befolyasat a szikrakisiilésre szabad levegdn a szerzdk
egy sora behatd vizsgdlat targyava tette [}, 2, 3] , nyomas alatt azonban
kevésbé ismert a portartalom hat&sa, kiil¥n8sen kvantitative nem, ezért mé-
réseinket a szaiaggenerétor zeme szempoﬁtjébél jelentds 10 ata nyomasig ter=
jesztettilk ki. A [2, 3] szerzdk a portartalom hatdsit elsdsorban az &tiitési
térfogatbsn lebegd por szempontjabél vizsgdltak, bar folytak vizsgalatok b,
ﬂ az elektrddra felvitt por hatdsara vonatkozdan is, de ezeket a vizsgala-
tokat a por nedvességtartalmdra, nyomds és polaritasfilggésre nem terjesztet-
ték ki. A hosszu ideig zArt térben milkkddd szalaggenerdtor feszililtségbirasat
nagy mértékben befolyasolja az elektrbddokra lerakddd por, ezért ez alkalom-
mal az elektrdédokra felvitt por hatdsat vizsgadltuk meg kiil6nb8zd porfajta,

a por nedvességtartalma és a poros elektrdd kiildnb®zd polaritasa esetében.

Mérési elrendezés

Méréseinknél a port Rogowsky-elektrddra vittilk fel. A Rogowsky-
elektr6d atmérdje 60 mm voltyés a vele szemben levd ¢ 180 mm-es sikelektrod-
t61 14 mm tdvolsagban helyeztiik el.
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A Rogowsky-elektrédra el8z8leg egy masik szikrakdzben elektroszta-
tikus médszerrel vittiik fel a vizsgalt port, ezzel is megkdzelitve az elek-
trosztatikus generdtorban kialakuld viszonyokat. Vizsgdlatainkat az alabbi
tablazatban szerepld porfajtdkra terjesztettiik ki. A porfajtadk kivalasztéa-
sdnal az a szempont vezetett, hogy vizsgdlatainkat kiilénb8zd fajlagos el-
lendallasu és kiilonb6z8 mdédon nedvezivd porokra terjessziik ki. Igy esett a
valasztdsunk a jol szigeteld sziliciumkarbidra és a kis fajlagos ellenalla-
su grafitra, tovabbad az er®sen nedvszivdé cukorporra. A kereskedelemben kap-
haté sziliciumkarbid csiszoldpor-fajtadk alkalmazésa lehetGséget biztositott
a killdnb8z8 szemcsenagysigu porok vizsgadlatdra is. Tapasztalataink szerint
a grafitpor a generatort 1eginké5b szennyezd porféleségnek bizonyul, ami
klildn is indokolttd teszi annak vizsgalatat, tovabba a grafitpor és a cukor-
por alkalmazasaval csatlakozni lehet a [2, 3, 4] szerzdk mérési eredményei-
hez. Az I. tablazatban feltiintettilk a porszemcsék mért fajlagos ellendlla-

sdt, valamint azok méreteit.

I. tdblazat

Fajlagos . Szemcsenagysag
Porfajta ellenalléas @ mm
"600"-as csiszoldépor [SicC/ 8.1012 SZcm 0,03
"300"-as " " 8.10%2 0,07
Cukorpor 2.1011 0;1 0;02
Grafitpor 7.103 0,01

Az elektrédra felvitt porréteg siiriiségét /darab/mm2/ és a szemcsenagysagot

mikroszkép segitségével hatdroztuk megq.

Az elektrbédra felvitt por nedvességtartalmanak hatasat az Atlitési

feszliltségre harom dllapot mellett vizsgdltuk. "Szaraz"-nak tekintettilk azt

a porréteget, amelyet - miutdn a fenti médon feivittilk az elektrédra - az
elektréddal egyiitt 100°C felett kiflitéttlink, és kifiités utadn azonnal behe-
lyeztiink a szikrak®zbe a mérések elvégzésére. "Légnedves" por vizsgdlata ese-
tében az elektrédra felvitt port (p = 40 % relativ nedvességtartalmu, 20°%¢
hGfoku szobaleveqgtn néhany 6rén at allva hagytuk a mérések megkezdése eldtt.
"Nedves" por azt az &llapotot jelzi, amikor a poros elektrédot a mérések meg-
kezdése eldtt ¥ = 100 % relativ nedvességtartalmu edénybe helyeztilk. A poros
elektrédot a ¥ = 100 % relativ nedvességtartalmu edényben - porfajtéﬁél fiig-

goen - 10-20 percig tartottuk addig, amig a lecsapd6dd para nem kezdte el a
felvitt port lemosni.
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A mérési eredmények kiértékelése soran tekintettel kellett lenni
arra a kOriilményre, hoéy az egyes atiitések utadn a porsiirliség csdkken és ez-
zel atilitésenként az Aatiitési feszliltség ndvekszik. A feszliltségmérés és a
mikroszképikus megfigyelés azonban azt mutatta, hogy ez az effektus az elsd
harom atiités utdn még nem vehetd észre, igy az atiitési fesziiltség meghataro-

zadsdnal csak az elsd harom aAtiitésnél nyert értékeket vettitk figyelembe.

Az ismertetett médszer szerinti porfelvitel természetesen nem adott
homogén eloszlasu porréteget. A rétegeket a legsiiriibb koncentracidju hely por-
siirliségével jellemeztiik, minthogy az atiités nagy valdésziniliséggel ezen a he-
lyen kdvetkezett be. Az igy meghatarozott porsiiriiség - mint jelzGszém - al-
kalmazasédnak objektiv voltat igazolja az, hogy az ilymédon jellemzett meérések

reprodukalhatdak voltak.

Mérési eredmények

a/ Szemcsenagysig hatdsanak vizsgalata

A szemcsenagysdg hatasat az atiitési sziladrdsagra "300"-as és
"600"-as j61 szigeteld sziliciumkarbid por alkalmazasaval vizs-
gdltuk. A nmérési eredményeket az 1. adbra tartalmazza. Az &brén a
porsiiriiség fﬂggvényében‘az U/UO viszonyt abrazoltuk, ahol U, 2
pormentes allapothoz, U pedig az elektréd poros allapotdhoz tar-
tozd atiitési fesziiltség. A mérési eredményekbdl megallapithatd,
hogy kétszeres szemcsenagysag esetében az atlitési feszililtség mint-
egy 1 %-kal kisebb. Az elektrddra felvitt por hatasara a porsiirii-
ség fliggvényében az 4tilitcsi feszilltség csdkken és ~ 30 db/mm2

porsiiriiség felett mar tovabb nem valtozik.

Ennél és a tovabbi mérési sorozatoknal megvizsgaltuk az atilitési
szilardsadgot az elektrdd teljes porfedése esetén is,és valéban
ugyanazt az atilitési értékeke: kaptuk, mint ~ 30 db/mm2 értéknél.
Méréseink soran a port negativ t6ltésii elektrodra vittik fel,és

az utébbi eredmény j6 egyezést mutat S. Frank [3] , tovabba H.H.
Martinussen [2] megdllapitasaival. Martinussen felhivja a figyel-
met a katdéd gondos tisztitasanak jelent®ségére, S. Frank pedig ra-
mutat arra, hogy ilyen polaritéds esetében az elektrddra teljes fe-
désben felvitt porréteg vastagsagatdl gyakorlatilag nem fligg az
atlitési szilardsag. Méréseink alapjan kiegészithetjiik S. Frank
fenti megallapitasat azzal, hogy ez az allapot a teljes fedés
eldtt, a mar emlitett porsliriiségnél beall.

b/ Kiilonbdzd nedvességtartalmu porok vizsgalata

Az elektrédra felvitt por altal adszorbealt nedvességtartalom ha-

tasat porcukor és grafitpor esetében vizsgaltuk meg. A mérési e-
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' ] 20 Porsiraseg
db/mm*
3. abra

Kiilonb8z6 nedvességtartalmu grafitpor
hatdsa az atiitési szilardsagra
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redményeket a 2. és 3. abra tartalmazza. A mérési adatokbdl ki~
tiinik, hogy a nedves por jelenléte nagymértékben - esetenként

35 $-kal is - csBkkentheti az &tiitési fesziiltséget, mig a szé-
raz por hatasara csak max. 10 $-kal csdkkent az atiitési feszilt-

ség.

A mérési eredmények ramutatnak a porszemcsék fajlagos ellenalla-
sanak hatédsira. Amig a por j6 szigeteld - mint SicC esetében -
addig az atiitési szildrdsdgra csak max. 5 %-kon beliil van hatéasa.
Ha azonban a por vezetSképessége nd - mint cukorpor esetében,
aminek fajlagos ellenallasa ugyan nagy, de er8sen nedvszivd, és
emiatt vezetBvé valik vagy egyenesen vezetOképes |grafit[— a
porszemek mint csucsok hatnak, amelyek helyi tértdltésre vezetnek,
és az atiités mar kisebb feszliltségértéknél is fellép i} . Bz a
fesziiltségcesbkkenés mar Uszaraz" grafitpor esetében is eléri a

10 %- ot.

c/ Mérések kiilnbdz8 polaritdsu poros elektrdd esetén

A fentiekben k6z8lt mérési eredmények negativ polaritlsu poros
elektrédra vonatkoznak. Méréseinket megismételtlik teljes fedésbe
vitt grafitporos elektréddal - amikoris a szemcseslirliség nagyobb
volt, mint 50 db/mm® - kill8nb82z8 polaritls &s nedvességtartalom
mellett. A mért U/UO értékeket a II. tadblazat tartalmazza.

T1. téblazat

U/UO
a poros elektrdd polaritasa
pozitiv negativ
"Légnedves" por 076 0,15
"Nedves" por 0,70 0,65

A mérési adatok szerint a polaritdsvaltds hatésa els®sorban a nedves
porok esetében mutatkozik meg, de ott sem nagyobb az eltérése 5 %-nal.
J61 megfigyelhetd, hogy mig negativ t8ltésil poros elektrdd esetében
csak az Aatlitésekkel felkavart por egy része rakddik le a masik elek-
trddra, addig a pozitiv t8ltésll poros elektrddndl madr a térerOsség
hatasara atiités eldtt nagy mennyiségll por szivédik a negativ t&ltésii

elektrdédra, ami a mérések kiértékelését megneheziti.
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d/ A nyomasfiliggés vizsgdlata

Méréseinket megismételtilk teljes fedésbe felvitt grafitporral,nyo-
mas alatt,mindkét polaritasban. Kiilénb8z3 nedvességtartalmu N,
gazkdzegben vizsgdltuk meg az &atlitést p = 1-10 ata nyomastarto-
manyban. A mérések adatai szerint az U/UO viszony a nyomastdl flig-
getlen, kizadrdlag a gdz nedvességtartalmatdl fligg. Az U/UO ér-

tékeit a nedvességtartalom fiiggvényében a III. t&blazat tartalmaz-

za.
II1I. tablazat
A poros elektrsd polaritéasa
poZitiv negativ
P Y v U u/u U u/u
ata % k$ ‘ : 9 kv / =
kv
1 5 4,7 4,3 0915 4,3 0;915
30 4,1 ) 3,1 Q, 755 [ 05755
100 3,8 2,7 0,710 2,4 0,632
6 5 26,6 24,4 0,92 24,2 0421
30 22,6 172 0,76 26537 0,74
100 . 20,6 14,2 0,69 13,4 0,65
10 5 37,8 _ 34,4 091 34,8 0,92
30 31,8 24,2 0,76 23,8 0,75
100 28,9 _ 20,5 0,71 18,5 0,64
Az eredmények teljes egyezést mutatnak a "szaraz", "légnedves" és
"nedves" &llapottal jellemzett porokkal 1 ata leveg®ben végzett
mérési eredményekkel, amib8l arra kdvetkeztetiink, hogy 0-10 ata
tartomanyban nem lép fel masfajta mechanizmus az &atiités kialaku-
lasaban. :
Osszefoglalas

A mérések soran nyert eredményeket Ssszevetve a pormentes elektrédok
feliilleti egyenetlenségébdl eredd atiitési fesziiltség-csBkkenéssel [5), azt
tapasztaljuk, hogy mig hq = 0,8 u alatti feliileti egyenetlenségnek semmi sze-
repe sincs az atiitési fesziiltség romlasaban, és csak hq = 4/u felett tapasz-
talunk észrevehetd fesziiltségromlast, addig - pl. nedves grafit esetében -

5 db/mm2szemcsesﬁrﬁségnwllett, ami ~ h_ = 1,5/u feliileti egyenetlenségnek
felel‘meg, mar 25 %$-os feszﬁltségcsbkkegést észleliink és ~ 30 db/mm2 szemcse-
sirliseg ndvelése utan, ami ~ B ™ 2,5,u felilleti egyenetlenséget .jelent, mar

nem cstkken észrevehetden az atiitési fesziiltségq.
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Figyelemreméltd a mérésnek az az eredménye, hogy a nyomids ndvelésé-
vel a portartalom hatésa az atiitési fesziiltség szizalékos romldsdra nincs be-
folyassal. A méfések tanusidga alapjan nyomatékosan rd kell mutatni arra, hogy
a porminéség és a nedvességtartalom hatidsa nem fiiggetlen egymistél; a nedv-
szivd porfajtdk a nedvességtartalom n8vekedésével kiilon8sen erdteljesen ront-
jak az Atlitési szilardsagot.

A mérési eredmények alapjan a nyomds alatt miik8dd szalaggenerdtor
Uzemeltetése szempontjabél az a kd8vetkeztetés vonhaté le, hogy tdrekedni kell
egyrészt olymérvii pormentességre, hogy az elektrddokra lerakddd por siirlisége
ne haladja meg az 1-2 db/mm2 értéket; manrészt - ez a jelentSsebb és technikai
szempontb6l k&nnyebben megvaldésithatdé - a géz szaritdsival meg kell gatolni a
nedves por karos befolyasat; az Aatlitési fészﬁltség romldsa 5 % relativ ned-
vességtartalomnal sz&razabb gazadllapottal lényeges mértékben cstkkenthet8.
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