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Inngangur

rafeindin skal stadsett

roteindar

N

sem a0 likan Bohr gefur okkur

V(r)

e Skammtafraedi gefur talsvert adra syn a formgerd vetnisatomins en pa

e I Bohr likaninu ferdast rafeindin um réteindina eftir hringlaga brautum

e Skammtafraedin leyfir ekki fastan radia eda sporbraut heldur lysir
rafeindinni med likindapéttleika, sem leidir aftur til 6vissu pegar

e Til ad greina vetnisatdmid med skammtafredilegum adferdum pa parf
a0 leysa Schrodinger jofnuna fyrir Coulomb meatti milli rafeindar og

dmegr

\

/




4 N

Inngangur - hverfipungi

o I sigildri edlisfredi er hverfipungi agnar ritadur
L=rxp
par sem r er stoduvigurinn og p er linulegur skri0pungi
e Stefna L er hornrétt 4 plan brautarinnar

o I skammtafradi er litid 4 petta 4 annan veg

e Hverfipunga privids bylgjufalls er lyst med tveimur skammtatélum

N /




/Inngangur - hverfipungi

e Su fyrri er skammtatala hverfipunga [ sem dkvardar lengd
hverfipungavigursins

Li=Ii+1Dh (1=0,1,2,.)

e Atugid ad petta er nokkud annad en Bohr skilyrdid |L| = nh
e Hin skammtatalan er segulskammtatalan m;

e DPessi skammtatala segir til um einn patt hverfipungans, sem vid veljum

sem z pattinn

e Samband z pattar L og segulskammtatolunnar er

Lz :mlh (ml :0,:|:1,:|:2,...,:|:l)

N /
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Inngangur - hverfipungi

e Fyrir sérhvert gildi 4 [ eru (2] + 1) moguleg gildi a my

e Olikt sigildri lysingu 4 hverfipunga, par sem nakvam lysing er gefin
med premur t0lum, er skammtadur hverfipungi adeins gefinn med
tveimur tolum

e Tvear tolur geta hins vegar ekki gefid fullkomna lysingu a prividum

vigri med tveimur tolum, svo eitthvad vantar

e Pad sem upp 4 vantar kemur til vegna ahrifa 6vissulogmalsins a
hverfipunga

N

—> Daemi 2.1
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/Inngangur - hverfipungi

Fra Krane (2012)

e battir vigursins L fyrir [ = 2 eru syndir 4 myndinni

e Po6lhornid 6 milli vigursins L og z-dssins finnst med L, = |L| cos 6 og

paer

L,
cosh = —= =
L]

mj

(1 +1)

— Daemi 2.1/




/Inngangur - hverfipungi \

e Detta segir a0 adeins tilteknar stefnur hverfipunga eru leyfdar

e Fjoldi pessara stefna er 2/ + 1 (fjoldi mogulegra m; gilda) og lengd 2
pattarins breytist sem nemur 7

e Hverfipungi med [ = 1 getur haft m; gildi —1, 0 eda +1 sem svarar til
L, = —h,0,+h og par med

—1
— .0, —
f V2
e Vigurinn L hefur pvi ein af premur mogulegum stefnum midad vid
z—4as 45°, 90° eda 135°

cos b =

e Detta er i motsdgn vid sigildan hverfipungavigur, sem getur tekid hvada
stefnu sem vera vill og stefna hverfipunga vigurs midad vid z—4as getur

K tekid hvada gildi sem er 4 bilinu 0° til 180° /




4 N

Jafna Schrodinger

e Lausn Schrodinger jofnunnar fyrir Coulomb matti ma finna i 6llum

kennslubdkum i skammtafraedi

e Schrodinger jafnan fyrir rafeind af massa m, i kilusamhverfu meatti er

e

" Vi+V = F
{9+ V() bo = By

sem lysir varOveislu orkunnar sem summu hreyfiorku og stoduorku

N /
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afna Schrodinger

Fra Krane (2012)

par sem virkinn 1? inniheldur lidina sem eru hadir 6 og ¢ eda

1° = — L 9 Siﬂ@2 + L &
B sin 6 00 00 sin” 6 0¢?

N /




/Jafna Schrodinger \

o Hér er hi1? er kvadrat virkjans fyrir brautarhverfipunga (e. orbital
angular momentum)

e Ef vid fylgjum demigerdu ferli vid lausn hlutafleidujatna pa leitum vid
a0 lausn 4 forminu

= R(r)Y (6, ¢)

e Par med hofum vid

2
1o <r28—R> S ()~ By = o2y

or h2 Y

e Hvor hlid er had 6likum breytum svo ad hun er uppfyllt ef badar hlidar
eru jofn fasta sem vid kollum b

e Par med er

K I°Y = bY /

10




/J afna Schrodinger — horn

e Nu stingum vi0 inn

Y =0(00)2(¢)
og faum
sinf 0 (. 00O . 9 1 0%® , 5
o 70 (31110%) + bsin” 0 = "3 00° = fasti = m;

e Jafnan fyrir ®(¢) er hin sama og fyrir einfaldan hreinan sveifil
O = Aexp(jm;¢) + B exp(—jm;o)

e Fastinn 4 haegri hlid hlutafleidujofnunnar hefur gildid m?

e Raunveruleg bylgjufoll purfa ad uppfylla (¢ + 27) = ®(¢), svo ad
K m; verOur ad vera rauntala

11



/J afna Schrodinger — horn

e Fallid ®(¢) er summa eiginfalla virkjans fyrir z—patt
brautarhverfipungans

0
. = =il

e Fallid exp(jm;¢) hefur segulskammtatoluna m; og samoka fallid
exp(—jm;¢) hefur segulskammtatdluna —m;

e bagileg leid til ad finna fallid Y (0, ¢) og eigingildin b er ad nota
stigavirkjana (e. ladder operator)

I+ =1y ‘|'.]ly

0g

\ I_ =1, —jl,

12
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Jafna Schrodinger — horn

e Virkjar pessir vixla (e. commute) vid 12, virkjann fyrir kvadrat heildar
hverfipungans (vegna pess ad [, og [, vixla vid 1°)

e Parmed eru 611 follin Y, 1LY og [_Y eiginf6ll 12 med sama eigingildi b

e Stigavirkjarnir i poélhnitum eru

. 0 0
[ =exp(jo) (89 + j cot 98—¢)
0g

0 0
[ = exp(—jo) ( 2 —|—JCOt98¢>

13
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Jafna Schrodinger — horn

e Virkinn [ varpar falli med segulskammtatdlu m; i annad hverfipunga
eiginfall med segulskammtatolu m; + 1

e DPess vegna er [ nefndur hekkunarvirki (e. raising operator)
e Lakkunarvirkinn [_ breytir segulskammtatolunni fra m; yfiri m; — 1

e Pad er ekki hagt a0 haekka segulskammtatdluna endalaust — fyrir
sérhvert eigingildi b er stersta gildi 4 segulskammtatélunni sem vid
nefnum [ (m; max = {)

e DPegar haekkunarvirkjanum er beitt 4 eiginfall med m; 1, faest nall par
sem ad samkvamt skilgreiningu eru engin eiginfoll med m; > My max

N /
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Jafna Schrodinger — horn

e Ef vid leysum jofnuna
LY =0

finnum vid eiginfoll med m; yax = { sem hafa formid

Y o sin’ 0 exp(jlo)

eru eiginfoll 12 med eigingildi b = [(I + 1) og [ er skammtatala
brautarhverfipunga

N

e S¢ pessu stungid inn i upphaflegu hlutafleidujofnuna sjaum vid ad petta

e Follin Y] ,,, (0, ¢) eru merkt tilsvarandi eigingildum 4 hefdbundinn hatt

/
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Jafna Schrodinger — horn

e Fyrir [ = 0 er adeins m; = 0 og Y} ¢ er fasti 6hddur horni

e Fyrir [ = 1 finnum vi0 eiginf6llin og byrjum med [ = m; = 1 og svo
beitum vi0 lekkunarvirkjanum

Y11 x sinfexp(jo)
Yipocl_ Y11 o< cost

Y11 oxl_Yi o oxsinfexp(—jo)

sem eru Oll eiginfollin fyrir [ = 1

16
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Jafna Schrodinger — horn

e Fyrir [ = 2 verdur petta

Ya 5 o sin® 6 exp(j2¢)

Ya _o o sin® 0 exp(—j2¢)
eda fimm eiginfoll med m; = 2,1,0, —1, —2

e Endurtekin notkun & lekkunarvirkjanum

Yim, o< (1) 7™ sin' 6 exp(jlo)

N
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e Follin eru

/J afna Schrodinger — horn

|-

cos 6

s
(@)
||
e

Yit1=F sin 0 exp(£j¢)

o oo
a‘w

Yoo =1/ ——(3cos2f — 1
2.0 1671_(3COSQ )

15

Yoi1=F sin # cos 0 exp(+jo)

0
=3

15 . :
Yo 12 = 397 sin” 0 exp(+£2j9)

o
@)




/J afna Schrodinger — horn

e Hér er normad med

2m s
/ / Y].1m, |? sin 0dfde = 1
0 0

e Til a0 skilja eiginleika er atomsins er mikilvaegt ad sja hvernig
bylgjufollin lita at

|¢(T7 0, ¢)|2 — R%L,l|Yl,mz (‘97 ¢)|2
e Detta er likindadreifing rafeindar

—ell”

sem ma lita 4 sem dreifingu hledslu

e Margir eiginleikar atbmsins eru 1 adalatridum hadir pessari
horndreifingu

19



/J afna Schrodinger — horn \

(a) 0 9 (b 0

)
/

NN
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\
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Fré Foot (2005)
e Myndin synir nokkur grof af |V, |2

e (a)|Yp o|* er kilulaga. (b) |Y7,0|* o cos 26 hefur tvo lobes eftir z—4s.
(c) |Y1.1]? o sin? @ er ndnast holhringlaga (e. toroidal) og er ndll fyrir
0 =0.(d) |Y11 — Y1,_1]? o< |z/r|* hefur sniningsamhverfu um x—4&s

teiknad fyrir ¢ = 0 og litur Ut eins og (b) en sndid um horni 7 /2. (e)

\ ’Y2,2’2 X sin4 0. /

20




Gafna Schrodinger — horn

1=0,m=0 =1, m=0 I=1,m=1

1=2,m=0 =2, m=1 I1=2,m=2

Fra Krane (2012)

o [1(r,0,¢)|? fyrir nokkrar samsetningar af skammtatélum

\o z—asinn er 160rétt stefna

21
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Jafna Schrodinger — radial

e Til ad finna jofnu fyrir R(r) setjum vid jofnuna

1 0 [ 4,0R 2mr? 15
-2 ) = V(r)— FE} = =I°Y
R or (r 87") o V- Eh=y
jafna fasta
b=1I(+1)
og med Coulomb mattid
2
€
Vi(r)=—
() dmregr

22



4 N

Jafna Schrodinger — radial

o Istad pess ad f4 alla likindadreifingu rafeinda gaetum vid spurt hverjar
likurnar séu ad finna rafeind vid tiltekna fjarlegd fra kjarnanum 6had 6

og ¢
e Hugsum okkur skel af radia » og pykkt dr

e Hverjar eru likurnar 4 ad finna rafeind i skel kalu mill » og r + dr

e Vid skilgreinum radial likindapéttleika P(r) og likurnar 4 ad finna
rafeind innan skeljarinnar eru P(r)dr

N /
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/J afna Schrodinger — radial

e MeOd innsetningunni 4
P(r)=rR(r)

faest

h? d*P N { 2 I(1+1)  e*/4meq

— — —E;P=0
2me dr? }

2me. 12 r

e Lidurinn sem er 1 réttu hlutfalli vid I(I + 1)/r? er hreyfiorkan sem er
vegna frelsisgradum hornhreyfingar — matti sem heldur bylgjufollum
med [ # 0 frd midjunni

e Ef deilt er i jofnuna med £ = —|E| (neikvett par sem E < 0 fyrir
bundid astand) og med innsetningu

> 2me| E|r?

N -

24



/J afna Schrodinger — radial

e Kemst jofnan 4 einingarlausa formid

d2p (I+1) A
— 4+ Z_1Vp=
dp2+{ p? +p } ’

e Fastinn sem einkennir styrk Coulomb vixlverkunar

e? 2Me

~ 4re h?|E|

A

e (Gjarnan er leitad ad lausn sem er rod

e Dessi bylgjufoll hafa eiginorku sem er gefin med

2me (€2 /4meg)? 1 ]
g _2m (e®/4meg) — heRoo—

\ h2 A2 n

25
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Jafna Schrodinger — radial

e Detta synir ad Schrodinger jafnan hefur sistedar lausnir vid orku sem
gefin er med jofnu Bohr

e Orkan er ekki had [

e DPessi margfeldni bylgjufallanna fyrir mismunandi [ er eiginleiki
Coulombmettisins

e Margfeldni vegna segulskammtatdlunnar m; vegna samhverfu kerfisins

e Dratt fyrir ad orkan sé adeins had n raedst 10gun bylgjufallsins af ba&di n

og [ og pessar tver skammtatolur eru merktar 4 skor a radial
bylgjufallid R,, ;(r)

N /
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/J afna Schrodinger — radial




-

Jafna Schrodinger — radial

2 0.8 0.4
1.5 0.6 n=2 0.3 -
' n=1,1=0 ' '
2 . i dli=0
1 _ 0.4 -0 02
4 x
0.5 0.2 i 014 \_I=1
. =2
il —
0 1 ] 0 LTI 0 T ———
0 2 4 6
-0.2 T T T T -0.1 T T T
0 2 4 6 8 10 0 5 10 15 20

e Radial bylgjufoll fyrirn = 1, n = 2, og n = 3 astond vetnis

e Radial hnitid er gefid 1 ag

N

Fra Krane (2012)

/

28



/J afna Schrodinger — radial

e Dessar jofnur eru normadar med

/ R?L,ﬂgdfr =1
0

e Fyrir n = 2 skammtatala brautarhverfipunga [ = 0 eda 1 sem gefur
Ra0 o< (1= p)exp(—p)

Ro 1 o< pexp(—p)

e Stingum inn |F|{
5 2me|E|r?

gefur
R

P
\ n ao

29



4 N

Jafna Schrodinger — radial

e Likindadreifing rafeindanna vid [ = 0 vid upphafspunkt hnitakerfisins

[¢n,1=0(0)]* = 1 <Z>3

T\ Nao

cr

e Fyrir rafeindir er ventigildio

- oo (2)

N /
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/J afna Schrodinger — radial \

e Pad ma dkvarda radial likurnar ufra heildarlikunum med tegrun yfir ¢
0g ¢ hnitin

0 27
P(r)dr = |Rn,l(7°)|2fr2d'r/ 1©1.m, (0)|% sin HdH/ ®,,, (¢)|*de
0 0

e Tegrin yfir 6 og ¢ eru hvort um sig j6fn einum par sem follin R, © og ¢

eru normud

e Par med er radial likindapéttleiki

P(r) =1 Rnu(r)]

o Athugid ad vegna r? verdur P(r) nill vid r = 0 jafnvel p6 svo ad R(r)

sé pad ekki
N /

31




0.8

0.4

P(r)

0.2 7

rafeindar

gildid vid r = ag

N

P(r)

/J afna Schrodinger — radial

0.2

0.1

0.12

‘/A b

e AJ auki gefa P(r) og |R(r)|? mismunandi upplysingar um hegdan

e Dbannig hefur radial bylgjufallid R(r) fyrirn = 1, [ = 0 stersta gildi
sitt vid r = 0, en radial likindapéttleikinn fyrir pad astand hefur stersta

0 5 10 15 20 25
Fra Krane (2012)

—> Daemi1 2.2
—> Dami 2.3/

32



/J afna Schrodinger — radial \

Fra Krane (2012)

e A sama hdtt getum vid skodad hvernig likindapéttleikinn er
horndreifdur med pvi ad skoda hornpatt bylgjufallsins

Pangle(ea ¢) — ’@l,ml (e)q)ml (¢)’2

e Myndin synir hornhdda likindapéttleikann fyrir/ = 0og [ =1
bylgjufollin

\o Likindapéttleikarnir eru sivalningssamhverfir, 6hadir ¢ /

33



/J afna Schrodinger — radial \

Fra Krane (2012)

e Bylgjufallid fyrir [ = O er einnig kilusamhverft — likindapéttleikinn er
Ohadur stefnu
e Likindapéttleikarnir fyrir [ = O hafa tiltekin form
— Fyrir m; = 0, er liklegast stadsetning rafeindar a tveimur svedum
sem liggja & z—asnum
— Fyrir m; = £1 er rafeindin adallega nerri xy—planinu

— Demi 2.4 —> Daemi 2.5

N
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4 N

Faeerslur

e Vi0 hofum nu sé€0 ad hagt er ad lysa 6llum astondum rafeinda i
vetnisatdomi med premur skammtatolum (n, [, m;)

e AQ auki er fjordi eiginleiki rafeindarinnar, innri hverfipungi eda spunt,
sem parfnast {jordu skammtatdlunnar

e Vid purfum ekki ad tilgreina spunann s par sem hann er alltaf 1/2

e Detta er einn af grunneiginleikum rafeindar rétt eins og rathledsla eda

massi

e Vi0 verOum hins vegar ad tilgreina gildi pessarar skammtatolu m4 sem
er (+1/2 eda —1/2), sem segir til um z patt spunans

N /
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4 N

Faeerslur

e Fullkomin lysing 4 astandi rafeindar krefst pess vegna fjogurra
skammtatalna (n, [, m;, my)

e Til demis er grunnastand vetnis annad hvort (1,0,0,4+1/2) eda
(1,0,0,-1/2) og margfeldni grunnéistandsins er 2

e Fyrsta drvada astandid hefur atta moguleika: (2, 0, 0, +1/2), (2, 0, O,
-1/2), (2,1,+1,+1/2), (2,1,+1,-1/2), (2,1,0,+1/2), (2,1,0,-1/2),
2,1,-1,+1/2), og (2,1,-1,-1/2)

e Pad er mikilvaegt ad vita ad stefnu (z pattur) hverfipunga vigurs pegar
atom er 1 segulsvidi en annars eru gildin 4 m; og m; eru ekki mjog
mikilvaeg

N
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/F arslur \

e Dess vegna er gjarnan notadur eftirfarandi rithattur

e Vi0 notum bokstafi fyrir [ gildin: [ = 0 er tdknad med s, [ = 1 er tdknad
med p, [ = 2 er tdknad med d, [ = 3 er tdknad med f, [ = 4 er tdknad
med g o.s.frv.

e Grunndstand vetnisatomsins er tdknad 1s, par sem n = 1 er tdknad

framan vi0 s

e Vid sjaum ad nokkrar 6rvar vantar (eins og 4d til 3s) en pad eru
Oleyfilegar feerslur

e Med pvi ad leysa Schrodinger jofnuna ma finna ad par ferslur sem eru
liklegastar er pegar [ breytist um 1

\o Pessi krafa 4 breytingu 4 skammtatolu er nefnd valregla /
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/F arslur

e Til demis pa getur 3s astand ekki geislad 1joseind vid faerslu 4 2s
astand (Al = 0), en { stadin verdur ad fara i 2p (Al = 1)

e Pad eru engar valreglur fyrir n svo 3p getur farid i 2s eda 1s (en ekki
2p)

-13.6 eV
Fra Krane (2012)

e Orkustigamynd vetnisatomsins med ferslum par sem valreglan

\ Al = +1 er uppfyllt

38
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e Bylgjuftllin sem eru lausnir jofnu Schrodinger fyrir tiltekin orkugildi
2

aerslur

eru standbylgjur og gefa dreifingu hledslu rafeindar —e|(r)

e Gerum rad fyrir ad atom vixverki vi0 rafsegulgeislun sem framkallar
sveiflandi rafsvid

E(t) = |Eo|Re(exp(—jwt))€raq
par sem ttslagid |Eg| er fasti og skautunarvigurinn er €,,4

e begar w liggur nerri hermitidni atdmsins pa kemur fram sveiflandi

tvipolsvagi a atomid

e Til ad reikna hrada orvadra farslna er porf a4 timahadum

K truflanareikningum /

39




/F arslur \

e Nidurstodur tima hadra truflanareikninga eru meitladar 1 gullnu reglu
Fermi, sem segir ad hradi faerslna sé€ 1 réttu hlutfalli fylkisstak truflunar

e Hamiltonian sem lysir timahaodu trufluninni ad ofan er
H' =er-E(t)
par sem tvipdlsvirkinn er er

e Vixlverkun vid geislun o6rvar ferslu fra astandi 1 til 4stands 2 med
hrada
2

Rate o |eEg|? /¢§(r 8raq)Undr| = |eEo|* x [(2|r - &,0q|1)|?

e Dessi framsetning byggir 4 pvi ad styrkur rafsvidsins sé€ einsleitur yfir
K atomio svo ad pad s€ haegt ad taka pad ut fyrir tegrid /

40



/F arslur

e Tvipolsstakid ma rita
<2|I‘ . érad’1> — D1,2Iang
par sem radial tegri0 er

D1,2:/ Rm’b(r)Rnl,ll(r)TSdr
0

og horn tegrid

2m ™
Tong = /O /O Y B @raaYiy o, (6, ¢) sin 0d0d ¢

parsemr =r/r

\o ZLang = 0 nema a0 strong skilyrdi s€u upptyllt — valreglur

/
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Valreglur

e Valreglurnar sem dkvarda leyfOar ferslur koma til vegna horntegursins

2m ™
Tong = /O /O Y B @raaYiy o, (0, ) sin 0d0d ¢

sem inniheldur hvernig vixverkun r - €,,4 veri had horni fyrir tiltekna

skautun

e Til ad reikna Z,,,, fyrir atom ritum vid

1
r = — (ré; +ye, + z€,) = sinf cos ¢, + sin 0 sin g€, + cos fe,
r

N /
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Valreglur

e Séu pessi 0ll ritud

sin 6 cos ¢ = ?(Y1,_1 - Y1)
o . [ 2m
sin 0 sin ¢ = ] ?(Y1,—1 +Yi1)
4
cos ) = —WY1,0
3
sem gefur
. éx -+ é ~ _éx + é
oY) g L Yio€:+ Y1 L

43
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Valreglur

e Vid ritum almennan skautunarvigur sem

A * A

s — j€ ) e, + je
érad:Ao—e 1%y ‘|‘A7rez+AU+ <_ v y>

par sem A, er had petti rafsvidsins eftir z—4as

e Dbatturinn i xy—planinu er ritadur sem superposition a hringskautun

med utslag A,— og A+
e Tvipollinn sem kemur til er 1 réttu hlutfalli vid

I-€aq X Ay-Y1 1 +A Y10+ As+ Y1 11

N
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4 N

Valreglur — m-faerslur

e Pittur rafsvidsins sem liggur & z—asnum A, leidir til tvipdlsvaegis a

atomid sem er i réttu hlutfalli vid
€rad - €, = cos b

og tegrid yfir hornlidi bylgjufallsins er

27 T
Lo = [ [ Vi3 (6.6) c056Yi, 1, (6.6)sind0dg
0 0

e Til ad dkvarda petta tegur nytum vid samhverfu me0d tilliti til snanings

um z—asinn

N /
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4 N

Valreglur — m-faerslur

e Kerfid hefur sivlanings samhverfu svo ad tegrid er 6breytt p6 ad snuid

s€ um z—4as um horn ¢
I;Tng — eXp(j (mh - mlz)qu)Igng

e Jafna pessi er upptyllt pegar annad hvort 7, = 0 eda pegar

mll = ml2

e Fyrir pessa skautun breytist segulskammtatalan ekki Am; = 0

N
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Valreglur — o-faerslur

e Dattur sveiflandi rafsvidsins i xy—planinu Orvar o —ferslur

e Hringskautud geislun med utslag A+ Orvar sveiflur tvipdlsvaegis 4
atomi sem uppfylla

Y11 o sinfexp(jo)

par sem horn tegrid er
2m T
Lo = [ [ Vi, (6.0)sin0exp(0)Y, . (6,0) sin 606
0o Jo

e Aftur med samhverfu og ad skoda snuning um z—as sést ad Igjg =0

nema pegar m;, —my, +1 =0

N
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Valreglur — o-faerslur

e Vixverkun atoms vid hringskautada geislun af andstaedri handedness
gefur svipad tegur nema hvad exp(j¢) — exp(—j¢) og tegrid er

1¢,, = 0 nema pegar m;, —my, —1 =0

e Valreglurnar fyrir o —ferslur eru pess vegna Am; = +1

e Ef1j6s er 6skautad pa er Am; = 0, £1

N
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Tegrun meo tilliti til ¢

e Horntegur hreintona kulu falla med [ = 1 eru 4 milli hverfipunga
bylgjufallanna fyrir upphafs- og lokadstand

27T T
T o / / Y (0, 0)YimYiy s (6, &) sin 046d¢
0 0

e Til ad reikna petta horntegur eru eftirfarandi jofnur notadar
Yi,in,ml — AYi1+1,m1—|—m + BYil—l,ml—Fm

par sem A og B eru fastar

N
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Tegrun meo tilliti til 6

e Notum
27 s
/ / Yi’,m’Yi,m sin (9d(9d¢ — 6l’,l5m’,m
0 0
og vi0 faum
Iang X Aélg,l1+15m2,m1+m + Bélg,ll—ldmg,ml—i—m

e Delta follin gefa valreglurnar sem fundnar voru adur, eda Am; = m
par sem m = 0, 1 sem radst af skautun, sem og Al = +1

e Valregluna Al = 41 ma tilka sem vardveislu hverfipunga ljéseindar
sem ber eina einingu hverfipunga 7

N
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/Speglunartala \

e Speglunartala er mikilvaegur samhverfueiginleiki 1 atdbm og sameinda
edlisfredl

e Farsla speglunartolu 1ysir speglun um upphaftspunktinn
r — —r

eda 1 polhnitum
0 — m— 6 speglun
¢ — ¢ + ™ snningur
e Speglunin kemur fram 1 spegilmynd upphaflega kerfisins

e Spegilmynd vetnisatomsins hefur somu orkustig og upphaflega atomi

K vegna pess a0 Coulomb mettid er hid sama eftir speglunina /
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/Speglunartala \

e Til a0 finna eigingildi fyrir speglunartlu ritum vid
Py = Py
pannig ad
P = Py
og par sem
r — —°r —>7r

og pess vegna
P?=1

e Detta pydir ad speglunarvirkinn hefur eigingildin P = 1 og -1 sem
svarar til odda og jafnra speglunarbylgjufalla

\ Py =1 og Py =—y /
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Speglunartala

e Bxdi eigingildin koma fram sem
val,7n — (_1>l}/l,m
e (Gildi horntegursins breytist ekki vid speglunarfersiu

Iang _ (_1)l2+l1+lzang

e Sem sagt tegrid er null nema upphafs og lokaastondin hafi andsteda
speglunartolu

N /
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/Speglunartala \

-1

Fr4 Foot (2005)
e LeyfOar faerslur millin = 1,2 og 3 hvela vetnisatoms

e 2s hefur enga leyfda faerslu nidur a vid, sem gerir pad halfstodugt, mjog

\ langur liftimi 0.125 s /

54




Fingero
e Ahrif afstedis leida til orlitillar klofnunar 4 orkustigum atéma sem
nefnd er fingerd

e Hér skodum vi0 pessa fingerd med pvi ad lita 4 ahrif afstedis sem
truflun 4 lausnir Schrodinger jofnunnar

e Til pess a0 petta s€ mogulegt verdur a0 gera raod fyrir ad rafeindirnar
hafi spuna

e Tilraunir syndu afbrigdileg Zeeman hrif

e Fyrir sum atom — t.d. vetni og natrin kemur fram klofnun 1 segulsvioi
sem ekki fylgir pvi mynstri sem Zeeman hrif segja til um

e Afbrigdileg Zeeman hrif var hagt ad utskyra med spuna rafeindanna
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Fingero

e Onnur tilraun sem syndi fram 4 spuna rafeindanna var Stern-Gerlach
tilraunin

z axis +1 N

t T/J\’/*“\l \ —::::::: ———— y N\
N~ B

Oven Slit Magnet Screen

Fra Krane (2012)
e Stern-Gerlach tilraunin — Atomgeisli er sendur um misleitt segulsvio

e Atdém sem hafa segul tvipolsvagi i andstedar stefnur finna krafta i
andstedar stefnur

N

56



Fingero

Fig. 2. Fig. 3.
Fra Gerlach and Stern (1922)

e Gerlach and Stern (1922) notudu geisla af sifuratbmum

e Silfuratom hefur/ = 0,1, 2, 3, ..., svo gera ma rad fyrir oddatolu fjolda
merkja 4 skjanum — en i raun sja peir tvo paetti 4 skjanum

—> Dami 2.6

N /
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/Fingerﬁ \

e Olikt brautarhverfipunga hefur spuni ekki eigindstond sem eru foll
hornhnita

e bzxgilegt er ad lysa spuna med Diracs ket framsetningu sem

|smg)

e Fullt bylgjufall fyrir einnar rafeindar atom er margfeldi radial, horn og
spunabylgjufallanna

U = Rn,lYi,m(ea ¢) ’8m3>

eda ef vid notum ket framsetningu 4 hverfipunganum

U = R, |lmismsg)

N /
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Fingero

N

e Oft er petta stytt fyrir spuna upp

og fyrir spuna nidur

1

m8:—§

)=14

o I skammtafradi getur hverfipunginn ekki verid fullkomlega “upp” eda

“nidur’ midad vid z—asinn

/
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/Fingerﬁ

e Vigrar likja eftir pessum eiginleikum

s| = /s(s +1) = /3/2

(a) Az (b)

< 1/24 Az

BV

BV

< -1/24

Fra Foot (2005)
e Spuni-upp og spuni-nidur eru syndir 4 myndinni med patti eftir z—as
+5
e Rafeind sem hreyfist i rafsvidi E finnur fyrir segulsviolr B

1
C
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/Fingerﬁ — vixlverkun spuna og brautar \

e Detta er afleiding af pvi hvernig rafsvid hegdar sér undir Lorentz
ummyndun

e Stingum inn fyrir rafsvidid stigli mattisorku V' og einingarvigri radial

stadsetningar

10V r
E=—-——-
corr

og sidan er

B _ 1 1 oV e — h (10V l
 mec? \er Or °7 e \er Or

e Brautarhverfipunginn er

hl = 1r X meVv
\_ %
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Fingerd — vixlverkun spuna og brautar

e Rafeindin hefur innra segulvegi

H = —YgsHBS
par sem spuninn hefur sterdina |s| = s = 1/2 og g5 = 2

e Vaxgild hefur pvi styrk sem er nalegt segulvagiseiningu Bohr

B eh
HB = 2Me

e Vid getum pa ritad0 Hamiltonian

1
H=—p-B=gsups- " ( 8v>1

mec? \ er Or

N

\
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Finger0 — vixlverkun spuna og brautar

e En pessi jatna gefur klofnun a orkustigum sem er um pad bil tvofalt
steerri en pad sem sést med tilraunum

e Detta misremi stafar af pélveltu Thomas — sem eru afstadishrif sem
koma til vegna pess a0 segulsvidid er reiknad i viOmidunarkerfi sem
ekki er sistett heldur snyst med rafeindinni umhverfis kjarnann

e Dessi hrif eru tekin inn med pvi ad setja i stad g, sterdina gs — 1 ~ 1
e AOQ lokum er vixlverkun spuna og brautar, par sem polvelta Thomas er

2
He o= (g -1 (18‘/)5-1

2m2c? \r Or

N /
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Finger0 — vixlverkun spuna og brautar

e Fyrir Coulomb metti i vetni hofum vid

1oV e? /4meg
ror 73

e Vaentigildi pessa Hamiltonian lysir orkubreytingu

B — h? e2<1><s.1>

2m2c? weg \ 13

e Vi0 sjaum ad fram kemur punktmargfeldi tveggja hverfipunga

—> Daemi1 2.7
—> Daemi 2.8

N /
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/Finger(’i — vixlverkun spuna og brautar \

e Byrjum 4 a0 skilgreina heildar hverfipunga atbms sem summu brautar
og spuna hverfipunga
j=1+s

e Detta er vardveitt sterd 1 kerfi par sem ekkert ytra vagi verkar, eins og
atom 1 svidsfriu umhverfi

Fra Foot (2005)

e Vixlverkun spuna og brautar veldur pvi ad vigrarnir breyta um stefnu

\ en summa peirra er j /
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/Finger(’i — vixlverkun spuna og brautar \
e Vid sjaum ad
2s-1=j*—-1* —¢°

e bar med getum vid fundid veentigildi fyrir (j2), (I?) og (s?) med

s.1:%{j(j+1)—z(z+1)—s(s+1>}

e Vi0 sjaum ad vixlverkun spuna og brautar veldur hlidrun 1 orku sem
nemur

Es—o — g {](] + 1) — l(l + 1) — S(S + 1)}
par sem spuna-brautar fastinn (3 er
h? e? 1

B = 2m2c? meo (nag)31(l + %)(l + 1)

N /
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/Finger(’i — vixlverkun spuna og brautar \

e FEin rafeind hefur s = %, svo ad fyrir sérhvert [, er heildar hverfipunga

skammtatalan 7 med tvd moguleg gildi

1 1
1 1
J =0t J 2

e Vid sjadum lika ad orkubilid milli pessara dstanda

ABs—o=Ej41 —E;__1

j=l—3

er
1 a’hcR

ABs—oBll+3) = n3l(l+ 1)

eda

042

AFEs o = E(n)

\ nl(l+1) /
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Fingero — vixlverkun spuna og brautar

e Vid sjdum ad orkubilin milli dstanda falla pegar n og [ staekka

e Stersta bilid kemur fram 1 vetnisatominu pegar n = 2 o0g ! = 1, pd er
kemur vixverkun spuna og brautar fram sem j = 1/2 og j = 3/2

e Vi0 taknum pessi orkustig med 2P /o 0g 2P3 /9, sem svara til nP; par
sem P stendur fyrir heildar brautarhverfipungann

e A sama hitt er ritad 284 /o tyrir 23251/2 orkustigid; 3Dz /o 0g 3D5 /9
fyrir j = 3/2 og 5/2 orkustigin, sem koma til af 3d hvelum

N
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/Finger(’i — vetnisatomio \

e Sem demi um fingerd skodum vid nu orkustigin sem koma fram vegna
n = 2 of n = 3 hvelanna 1 vetni

(a) A A J = 3/2
B2
\4 2
No spin—orbit + AFE,_,
interaction Bap
v A4 ] — 1/2
(b) = - J =5/2
Baa
\4
No spin—orbit + AFEs o
interaction % Bad
Y v o io3p

Fra Foot (2005)

e Fyrir 2p hafa fingerdar orkustigin

Es 6(2P1/2) = —f2p

1
K Es o(2P3/2) = 55213 /
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Fingerod — vetnisatomio

N

e Fyrir 3d er petta
3
Es—o(3D3/2) — _563d

Es o (3D5/2) — BSd

e Fyrir b&di tilfellin er hegt ad syna ad vixverlun spuna og brautar hefur

ekki ahrif & medalorkuna

E=(2j+1)E;j(n, 1)+ (2’ + 1)E; (n,l)
parsem j' =1 —1/20g j =1+ 1/2 fyrir tvo astond

e Vixlverkun spuna og brautar hefur ekki ahrif a 2§ /o fyrir 3S, /5

/
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/Finger(’i — vetnisatomio

AE S P D
Non-relativistic limit
Relativistic
Relativistic ‘ j=5/2

.. . mass ......
Relativistic , Spin—orbit
mass j=3

Spin—orbit
7y 7=1/2 - j=1/2

Darwin term
for s-electrons

Fra Foot (2005)

e Myndin synir orkustig fyrir n = 3 hvelin sem reiknud eru med pvi ad
gera 1ad fyrir dhrifum afstedis

e Vid sjaum ad tvo onnur hrif hafa svipud ahrif og vixlverkun spuna og

\ brautar
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Fingerod — vetnisatomio

o Afsteedishrif hliora orkustigunum nagilega mikid til ad nP /o er
margfeldid med nS, /o orkustiginu og nPs3 /5 er margteldid med nD3 /o

orkustiginu

e Til ad skoda petta porfnumst vid afstedilegrar skammtafradi
(e. relativistic quantum mechanics) eda lausn Dirac jofnunnar fyrir

rafeind i Coulomb meatti

N /
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Fingero — vetnisatomio

e DPrenn afstedishirf ma sja

— Hlidrum kemur fram 1 orku vegna

— Fyrir rafeindir med [ # 0 synir samanburdur & Dirac og
Schrédingerjofnunum ad vixlverkun spuna og brautar er innifalin
asamt med Thomas pdlveltu

— Fyrir rafeindir med [ = 0 kemur fram Darwin lidur sem er 1 réttu

hlutfalli vid |¢(r = 0)|? sem hefur enga sigilda samsvérun

—> Daemi 2.9

N /
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/Finger(’i — Lamb hliorun

I 2
| 3p2Ps 94 Doz
38281/2 3d 2D3/2
2p*P3
) Spin—orbit
28281/‘2 P
T 2p2Py

Lamb shift
Fra Foot (2005)

e Myndin synir raunveruleg orkustig n = 2 og n = 3 hvelanna

e Samkvemt afsteedilegri skammtafredi etti 2S, /5 orkustigio ad vera
nakvemlega margfeldid med 2Py /o orkustiginu par sem ba0i hafa no

\ ogj=1/2
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/Finger(’i — Lamb hliorun \

e Iraun og veru er p6 sméd orkumunur 4 milli peirra
E(281/2) - E(2P1/2) ~ 1 GHz

e Hlidrunin setur 28 /> vi0 heerri orku (leegri bindiorku) en
Epirac(n = 2,5 = 1/2) er um tiundi hluti bilsins milli fingerdar
orkustiganna

E(2P3,9) — E(2P;/5) ~ 11 GHz

e Detta er sogulega mililvegt fyrirbari pé ad hlidrunin sé litil

e Fyrir petta einfaldasta tilfelli — ein rafeind 1 vetnisatomi — gat Dirac
ekki sagt fyrir um ad 2S, /5 orkustigid legi ofan vid 2P / eins og pad
var seinna melt af Lamb and Retherford (1947)

\o Til ad utskyra Lamb hlidrum parf ad leita til skammtasvidsfradi /
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e Farslur i vetnisatominu milli fingerdar orkustiga med

alalskammtatdlur n = 2 og n = 3 gefa patti Balmer-« lina

ingerd — faerslur

2P3/0 — 3512

2P3/9 — 3D3/9
2P3 /0 — 3552
2512 — 3P19
2P /0 — 3512
2512 — 3P3/9

2P /9 —3D3/9
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/Finger(’i — feerslur \

e Pessar ferslur uppfylla valreglurnar Al = +1 en vidbétar valregla
kemur { veg fyrir feersluna 2P o — 3D5 /o, sem er ad

Aj=0,+1

Fr4 Foot (2005)
e Dessa valreglu ma utskyra med vardveislu hverfipunga

e [ joseind hefur eina einingu hverfipunga, svo ad til ad fara af stigi 74 til
J2 verda vigrarnir a0 mynda prihyrning

o (a)j1 =1/2til jo =1/2,(b) j1 = 1/2til jo = 3/2, 0g (c) j1 = 3/2 til

T /
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Frekari upplysingar

e Dessi kafli er a0 mestu byggdur a kafla 2 hja Foot (2005) og ad
einhverju leyti kafla 7 hja Krane (2012).
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