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Inngangur

e Helin hefur adeins tveer rafeindir

e Til a0 lysa kerfi sem hefur tver agnir parf ad gripa til adferda sem
nytast i fjoleindakerfum

e Skilningur 4 tveggja rafeinda kerfi er negjanlegur til ad skilja flest
atOmkerfi sem hér verdur fjallad um
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/Grunnéstand helins \

e Tveimur rafeindum i Coulomb matti med hledslu Ze, kjarna atéms, er
lyst med Schrodinger jofnu

—h? —h? 2 zZ Z 1
{ Vg vy S (————+—)}¢:E¢

2me 2me 2 47’(’60 T ) 12

e Hérerrio = |r; — ry| fjarleegd milli rafeindar 1 og rafeindar 2 og
rafstodufrahrindikrafturinn er 1 réttu hlutfalli vid 1/r12

e Ef vid litum fram hj4 pessum frahrindikrafti ma rita
(Hy + Hy)yp = EWy

par sem

_h2 62 _h2 62
\V&i og Hy = V3
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Grunnastand helins

rafeind
b =v(1)¥(2)
b4 ma kljifa (H; + H)y = E upp 1 tvaer einnar rafeindar
Scrodinger jofnur
Hyp(1) = Eqp(1)
0g

Hap(2) = Eavp(2)

e Lausnir pessara einnar rafeindar jafna eru hydrogenic bylgjufoll med
orku sem er gefin med Rydberg jofnunni

N

e Ef vid ritum bylgjufall atdmsins sem margfeldi bylgjufalla fyrir hvora
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Grunnastand helins
e Helin hefur Z = 2 og i grunnastandi beggja rafeindanna hefur orku
E1 = E2 = —4hCROO = —H4.4 eV

e Heildar orka atomsins (litum framhja frahrindikrafti) er

EO = B, + By = —109 eV

e Nu reiknum vid truflun sem stafar af frahrindikrafti

e Kerfid hefur rambylgjufall

S

_ _ 1
12 = Ry 2(r1) R (r2) X y
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/Grunnéstand helins \

e Veantigildi frahrindikraftsins er

/ / @Dlsg @Dlszfrldfrlerfrg =34 eV

47T€0
e DPegar petta er lagt vid E(©) fest orkan

E(1s%) = =109 + 34 = —75¢eV

e Pad kostar 75 eV ad fjarlegja badar rafeindirnar frd helin atdomi og
skilja pad eftir sem tvijénad Het ™

e Til ad fara fra He™ til He™ tekur 54.4 eV

e Svo ad fyrsta jonunarorka — fjarlegja eina rafeind fra He til a0 mynda

K Het —er &, ~ 75 — 54 ~ 21 eV /
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Grunnastand helins

e En vantigildid er stort 1 samanburdi vid bindiorkuna og hefur pvi
veruleg ahrif 4 bylgjufallio

e Naudsynlegar lei0réttingar 4 bylgjufallinu eru fengnar med pvi ad beita
hnikunaradferOum

e Dbessi adferd gefur gildi sem er nalegt mealdri jonunarorku helins 24.6
eV

e Helin hefur steerstu adra jonunarorku allra frumeinda vegna lokads
n = 1 hvels

N /
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Grunnastand helins

e Samkvamt einsetulogmali Pauli geta tver rafeindir ekki haft sému
skammtatOlur

e Dess vegna parf ad vera enn ein skammtatala fyrir 1s rafeindir — sem er

spuni

e Pad hvernig hvel atoma eru fyllt i lotukerfinu bendir til ad tvo

spunaastond séu tengd vid hvert mengi rimskammtatalna n, [, og m;

e Hafid i huga a0 rafstoduorka er 6hdd spuna og finna ma

rambylgjufollin &n pess ad finna eiginfoll spuna

—> Daemi 3.1
—> Daemi 3.2
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Orvud astond helins

e Til ad finna orku 6rvadra astanda beitum vid somu adferOum og fyrir

grunndstandio

e Fyrst litum vi0 framhj4 frahrindikrafti og skoOum tvar einnar rafeindar

lausnir

uls(l) = Rls(fl“l) X \/%

Uni(2) = Rpi(r2) Y m (02, ¢2)

fyrir rodunina nlls

N /
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Orvud astond helins

e Rumhluti bylgjufalls atomsins er margfeldio
wspace — uls(l)unl(Q)
e Annad bylgjufall hefur somu orku

wspace = U1s (Q)unl (1)

e Detta er skipta margfeldni (e. exchange degeneracy)

e Til a0 taka meOd 1 reikningin frahrindikraftinn verdur ad beita

truflanareikningum

N
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Orvud astond helins

e Ritum jofnu Schrodinger sem
(Ho + H')Y = Ev

par sem Hy = Hy + H, og vi0 tokum frahrindikraftinn milli

rafeindanna
2
H = _—°
47’(’ €oT12
sem truflun
e Einniger
Hyp = By

par sem E(9) = E; + E, er 6truflada orkan

N
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Orvud astond helins

e Orkan sem stafar af trufluninni er
AE =E — EY

eda
H'Y = ABY ()

e Almenn jafna fyrir bylgjufall med orku E(?) er

Y = aurs(1)un(2) + burs(2)uq (1)

par sem a og b eru studlar

N /
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/(")rvuﬁ astond helins

o Ef ui (1)u’,(2) eda ui (2)u*,(1) er stungid inn { jofnu (*) og tegrun

nl nl

yfir rimhnitin fyrir hvora rafeind (71, 61, ¢1) og (ra, 02, @2) gefur tver

tengdar jofnur
J K a
= AF
K J b b

sem er jafna (*) 1 fylkjaframsetningu

/ / e |un (2)Pdrddrs
47T€0

1 S n
/ / P1 (7“1),0 Z(TQ) dr?dr%
47’(’60 12

e Beint tegur er

eda

J =

\

/
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Orvud astond helins

e Hérer pi; = —eluis(1)|? er hledslupéttleikadreifing fyrir rafeind 1 og
pn1 = —elun;(2)]? er hledslupéttleikadreifing fyrir rafeind 2

e Detta tegur lysir Coulomb frahrindikrafti pessara hledsluskya

Fra Foot (2005)

e Bein tegur fyrir Isnl 1 helini sem svarar til Coulomb frahrindikrafts

milli tveggja kalusamhverfra hledslu skya
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Orvud astond helins

e Skiptitegri0 er

/ / U (D) (2) Sty (2) g (1) e

47reo 712
e Detta tegur hefur enga sigilda samsvorun med hledslu dreifingu

e Kiulusamhverfa 1s bylgjufallsins gerir pad ad verkum ad petta tegur er

fremur audvelt ad framkvama

e Eigingildin AF eru fundin med

N /
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/()rvuﬁ astond helins
e Ratur pessarar dkvedu eru
AFE=J+ K

e Beina tegrid hlidrar bAdum orkustigum saman en skipti tegrid veldur
orkuklofnun sem nemur 2 K

'L
7y
.............. QK
J
....... v lsnl
Unperturbed

configuration
Fra Foot (2005)
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Orvud astond helins

e Stungid aftur inn {

Y = aurs(1)uni(2) + buis(2)un (1)

gefur tvo eiginvigra par sem b = a og b = —a

e Deir svara til samhverfs (S) og andsamhverfs (A) bylgjufalla

sSpace — \/—{uls( )unl( )+u18(2)unl(1)}
Uipace = == {1s(Duni(2) — urs(2)unm (1)}

space \/_
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Orvud astond helins

e Bylgjufallid v2 . . hefur eiginorku

space
B9+ J-K

og bylgjufallid /> hefur eiginorku

space

EO +J+K

e Oft er liti0 svo 4 ad i andsamhverfu bylgjufalli ad rafeindirnar fordist
A

space

rafeind 2 séu litlar

hvor adrar ¢

N

= O fyrir 7y = ro og likur 4 ad finna rafeind 1 nalegt

/
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/(")rvuﬁ astond helins

e Pagd ad b&di samhverf og andsamhverf bylgjuf6ll koma fram hefur
sigilda samsvorun

(a)

ﬁm&m@ QMJUME
Wo Wwo

(b)

_ Wo _—

(c)

>4

W@Wﬂg
% %

Fra Foot (2005)

e Kerfi tveggja sveiflna sem hafa somu hermitioni sem vixlverka hefur
\ samhverfa og andsamhverfa bylgjuhatti
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/(")rvuﬁ astond helins \

e Skiptitegrid minnkar med hakkandi n og [ vegna minnkandi skorunar
bylgjufalla 6rvadrar rafeindar og 1s-rafeinda

e Dbetta kemur til vegna logunar bylgjufalla rafeindanna
e Pratt fyrir petta stefnir beina tegrid ekki 4 nall med hakkandi n og (

e Orvada 4standid sér kjarnhledslu 4-2e sem er umlukin med hledsluskyi
Is rafeindar — fjarri kjarnanum par sem nl-rafeindin hefur verulega
viokomu finnur hun fyrir Coulomb metti fra +1e hledslu

e bPannig hefur 6rvada rafeindin svipada orku og rafeind a vetnisatomi

e En vid byrjudum med pau rok ad ba&di 1s- og nl-rafeindin hafi orku
sem er gefin med Rydberg jotnunni fyrir Z = 2

\o Beina tegrid J er jafnt mismun pessara orkustiga /
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/(")rvuﬁ astond helins

o
=]
jast

1snf n
° T F L /8
| /
0 == == =/
—_—— i S i i =
- N 11 1s4f 5
1s3s] —— Is3p 1s3d
e} —2
—t 152
1s2: P
-5~ -
-10 |
-13.6 | 1
-15
20 |
25 s

Fra Foot (2005)

Orkustig helium atoms og vetnis atoms
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Orvuo astond helins

e Hamiltonian fyrir rafstodu frahrindingu er 1 réttu hlutfalli

1 1

ri2  |rp — 1o
sem vixlast vid virkjann breytir 6gn 1 1 6gn 2 eda 1 «— 2

e Rafeindir eru fermieindir (e. fermions) svo ad atém hefur
heildarbylgjufoll sem eru andsamhverf med tilliti til umr6dunar 4a

merkingum

e Detta krefst pess ad %pace tengist andsamhverfa spuna fallinu wspm

ofugt

A S
¢ ¢space¢sp1n ¢ — ¢space spin

N

0g

/
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Orvud astond helins — eiginastond spuna

e Rafstodu frahrindikraftur 4 milli tveggja rafeinda leidir til bylgjufallana

S A
wspace 0g wspace
i Orvudu astandi helin atoms

e Grunnastandio er sértilfelli par sem badar rafeindirnar hafa sama

rambylgjufall og bara samhverfar lausnir koma fram
e Hvorki Hy né H' hafa visun til spuna rafeindanna

e Fermieindir hafa bylgjuf6ll sem eru andsamhvert fyrir med tilliti til
breytingar & merkingu agna og béseindir eru hafa samhverf bylgjufoll

N /
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Orvud astond helins - eiginastond spuna

e Rafeindir eru fermieindir svo atom hafa heildarbylgjufoll sem eru

andsamhverf me0 tilliti til breytingar 4 merkingu agna

e Detta krefst pess ad >
ofugt

er tengt andsamhverft spuna fall )2

Space Spll’l g

¢ wspacewspln 0g wspacewspln

e Pau andsamhverfu bylgjuf6ll sem vid setjum hér fram uppfylla pad ad
hafa tiltekna samhverfu me0d tilliti til skipta 4 6adgreianlegum 6gnum

e Vid finnum nu spuna eiginfollin nakvemlega

e Vid notum taknid 1 og | fyrir mgs = 1/2 annars vegar og mgs = —1/2

hins vegar

N /
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Orvud astond helins — eiginastond spuna

e Rafeindirnar hafa fjorar mogulegar samsetningar a

()
Yopin = 75 1/ 1) + 41}
LD

sem svara til S = 1 og Mg = +1, 0, —1 og andsamhverft fall

1
Yipin = = - 1)

sem svara til S = 0 (med Mg = 0)

N
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Orvud 4stond helins - eiginastond spuna

e Eigindstondin eru oft taknud >° 1L, par sem S er heildar spuni og L er

heildar hverfipungaskammtatala

o 1snl rodunin { helini er L = 1, og leyfd 4stond eru * L og 3L pannig ad

152s r6dunin { helini gefur 'S og 3S, par sem S stendur fyrir L = 0

/
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Orvuo astond helins — feerslur i1 helini

e Til pess a0 dkvarda hvada ferslur eru leyfdar 1 milli orkustiga helins
parf ad setja fram valreglu fyrir spuna

e Heildar skammtatala spuna tekur ekki breytingum 1 ferslu
rafsvidstipols

o I fylkisstakinu
<¢ﬁnal |T ’ winitial>

pa verkar virkinn r ekki a4 spunann

e Par af leidir ad ef Ygna1 02 Yinitial hafa ekki sama gildi 4 S, pa eru
spunafollin pversted (e. orthogonal) og fylkisstakid er null

e Dessi valregla gefur ferslurnar sem sjast 4 mynd

\
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Orvud astond helins — fzerslur i helini

Singlets Triplets
BEV) g TN ap 3 Sp 3D

2
To 1s© at —24.6eV Fra Foot (2005)

N /
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Mat a tegrum i helini

e Hér reiknum vi0 beina- og skiptitegrid til ad 4 mat 4 orkustig helin

atoms

e Detta gefur okkur demi um hvernig nota ma bylgjuféllin til ad
framkvema reikninga par sem ekki eru fyrir hendi sigildar brautir

e Tegrin koma til vegna vegna Coulomb vixverkun milli rafeindanna og

eru medhondlud med hreinni skammtafraedi

N /
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/Mat a tegrum i helini — grunnastand
e Til ad reikna orkustig 1s? roduninnar parf ad finna vantigildi
€ / 47’(’ €oT12

e Detta er sama og ad reikna frahrindingu milli tveggja hledsluskya {
sigildri rafsto0ufraedi eins og

//1018 Tl pnl T2 dr 3d1‘2
47’(‘60

meo ,015(7"1) 0g Pnli (7”2) — P1s 7"2)

e Vid getum reiknad orku hledsludreifingar rafeindar 1 1 mattinu sem
stafar fra rafeind 2 og 6fugt

e En hér gerum vid pad ekki, heldur notum adferd sem byggir a

\ samhverfu
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Mat a tegrum 1 helini — grunnastand

e Rafeind 1 myndar rafstodumetti vid o sem er gefid med

T2 1
Via(re) = / p(rl)dSrl
0

47’(’6()7“12

e Kiulusamhverfa s-rafeinda pyOir a0 hledsla innan r; < ro virkar sem
punkt hledsla i upphafspunki, eda

C?(T2)

471'607“2

Via(ra) =

par sem ()(r2) er hledsla innan radia r, sem er gefin med

Q(r2) :/0 2,0(m)47r7°%d7°1

N
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Mat a tegrum 1 helini — grunnastand
e Rafstoduorkan sem kemur til vegna frahrindingar er

E12 = / V12(7“2)p(7“2)4ﬂ'7“§d7”2
0

e Fyrir 1s? rodunina er ndkvemlega sama framlag til orkunnar frd
V21(r1), (hlut)meettid vid 1 sem stafar fra rafeind 2

e Par med er heildar orka frahrindingar milli rafeindanna tvofold pad sem
gefid er ad ofan

N /
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Mat a tegrum i helini — orvuod astond

e Fyrir radial bylgjufall 1s rafeindar er

2 o0 2 1
Jig2 = 2 X ‘ / {/ —47° exp(—(Z/ao)Zrl)r%drl}
0 0

47T€0 T

x47° exp(—(Z/ap)2rs)radrs

eda
e? /4meq b 5
2 = — — 1 . V _Z
Jls 20,0 A ( 3 6 (S ) X 1

e Fyrir helin gefur petta
Ji3? =34 eV

N
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Mat a tegrum i helini — orvud astond

e Isnl ro6dunin i helini hefur orkustig sem er nalegt peim fyrir
nl—rafeindina 1 vetni — pad er 1s2p rodunin fyrir 2p rafeind hefur
svipada bindiorku og n = 2 hvelid 1 vetni

e Augljos skyring veeri ad, i Bohr likaninu liggur 2p rafeindin utan vio 1s
brautina svo ad innri rafeindin skermi pa ytri fyrir fullri heldslu

kjarnans

e Ef vi0 beitum svidudum rokum i skammtafraedilegri medferd 4 helinu
faum vi0 Hamiltonian
H = Hy, + H]

N /
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Mat a tegrum i helini — orvuod astond

e Hérer

h? 2 /2 1
Hoo= 5 (V499 - o (24 )

B 2M 4meq

g (11
a_2me 192 )

e Ijofnunni fyrir Hy, finnur rafeind 2 fyrir Coulomb addrztti vegna
hledslu +1e

0g

e Fyrir H! er fradréttur e? /4meq fra frahrindikraftinum vegna pessa ad

truflunin stefnir & null { mikilli fjarlegd fra kjarnanum

N

/
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Mat a tegrum i helini — orvuod astond

e Olik medferd 4 rafeindunum gerir malid nokkud fléknara en petta hefur
veriQ reiknad

e’ 1 1 2 213, 13
Bt = o [ [ (5 = 2 ) b Plunim D Pdrad®r
TEQ 12 2

e Detta tegur parf ad reikna med videigandi bylgjufollum, p.e. uZ;-!

7 =2 7 =2
nlm ° 0g unlm

fremur enn eins og adur

e Fyrir 0rvada rafeind
Unim — Rnl(r)i/lm(ea Qb)

par sem R,,;(r) er radial bylgjufall fyrir Z = 1

N /
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/Mat a tegrum i helini — 6rvud astond
e Vid ritum pa beina tegrid

/ / J(r1,r9)R3o(r1)R2,(r2)ridr radry
o Jo

62

Jlsnl —
41eq

par sem horhnpattirnir eru geymdir {1 fallinu

1 m

X Sin (91 d(91 d¢1 sin 92d92d¢2

e Til ad reikna petta tegur parf ad rita 1/r15 4 forminu

00 k k
1 1 Z 71 Am } : *
- g k=0 (g) 2k + 1 Yk’q(el’ ¢1)Yk,Q(627 ¢2)

,
12 —

\ fyrir ro > r1 (0g r1 <> 7o pegar r1 > r5)
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Mat a tegrum i helini — orvud astond

e Adeins lidurinn fyrir £ = 0 lifir af tegrunina yfir hornin og

0 fyI‘iI‘ T < To
J(?“l,?“g) — .
1/ry — 1/ry fyrir 71 > ro

e begarr — 1 < r9 pa gilda skermunarrékin og
oo 11
& Zme 12 T2

e begar 1 > ro er meettid 1 réttu hlutfalli vid —2/ro — 1/r1 og J(r1,72)

er g00 1ysing

tekur tillit til mismunar milli pessa og —2/71 — 1 /75 sem er notad i Ho,

N /
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Mat a tegrum i helini — orvuod astond

e Par med er

62 o0 o0 1 1
J ] = - R2 2d 2 2d
1snl 47T€0/o {/TQ (7“1 "”2) 10(T1)71 Tl}Rnl(TQ)TZ r2

e Mat 4 pessu tegri fyrir 1s2p gefur

Jisop = —2.8 x 1072 eV

Z=2
sem er premur steerOarprepum laegra en J{5

N /
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/Mat a tegrum 1 helini — 6rvud astond - skiptitegur\

e Skiptitegrid er

K = u; —uls Ny, (1)drsdrs

4 €o 1s nl 1o ( ) ( ) 12

nema hvad ntd er vZ~-! fremur enn ©%;-2 (og u%=2 eins og 4dur)
nlm nlm g Uts &

e Medal bylgjufallanna

Unlm — Rnl(r)}/lm(ea Qb)

er pad adeins radial patturinn sem er hadur Z

e Vi0 ritum pess vegna skiptitegrid sem

0N

1
= //K(Tl,rg)Rls(rl)Rnl(rl)Rls(frg)Rnl(rg)fr%dfrlfr%dfr;
0

/
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Mat a tegrum i helini — 6rvud astond - skiptitegur

e Fallid K (ry,ry) inniheldur horntegrin og er

K(r1,r2) ////—Yzm 91,¢1) ! Yim(92a¢2)

X sin 61 d61 dqbl sin egdegdqbg

e Fyrir 1snp rodina er pad adeins annar lidur radarinnar, med k£ = 1 lifir
tegrunina, svo ad

r1/3r§ fyrir r1 < 7o
K(’I“l, 7“2) = 5 .
ro/3ri fyrir ro < rq

41




/Mat a tegrum 1 helini — 6rvud astond - skiptitegur\

e Fyrir 1s2p rodina er klofnunin 4 milli P og P
2K1g0p = 0.21 eV

sem er nalegt malda gildinu 0.25 eV

e Pad ad gera rad fyrir ad rafeindin liggi utan vid 1s bylgjufallid er ekki
g60d nalgun fyrir 1sns rodina par sem 1,5 hefur endanlegt gildi og
adferdin vid ad reikna J og K hér ad ofan er ekki alveg areidanleg

e 1s2s rodun helins hefur singlet-triplet adskilnad
E(*S) — E(®S) = K145 ~ 0.80 eV
og beina tegrid er einnig sterra en fyrir 1s2p

\ — Daemi 3.3/
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Frekari upplysingar

e Dessi kafli er a0 mestu byggdur a kafla 3 hja Foot (2005).

Heimildir

Foot, C. J. (2005). Atomic physics. Oxford, United Kingdom: Oxford University Press.
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