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Hvelin og lotukerfio

Fyrir fjolrafeinda atom getum vid ekki sett fram nakvaeman
Hamiltonian

* En med videigandi nadlgunum ma utskyra uppbyggingu fjolrafeinda
atbma

e I grunndstandi rada rafeindir sér 4 atém pannig ad orka heildarkerfisins
sé lagmorkud

e Rafeindirnar setjast ekki allar i l&gsta hvelid med n = 1 (K hvelid)
vegna pess ad einsetulogmal Pauli setur mork a4 hve margar rafeindir
sitja 1 hverju hveli

— tvear rafeindir geta ekki haft somu skammtatolur
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Hyvelin og lotukerfio

 Petta lei10ir til pess a0 rafeindirnar fylla haerri og harri hvel med
hekkandi atomtolu Z

e Full hvel finnast vid0 Z = 2, 10, .... sem svara til helins og annara
edalgasa

e Pessum edalgdosum var upphaflega radad saman, i dalkinn yst hagri
lotukerfinu vegna likra efnafredilegra eiginleika— sem sagt pad var
erfitt ad fjarlegja rafeind fra lokudu hveli sem aftur pyoir ad efnahvort
vi0 pau eru ekki audveld

e Hins vegar ma orva pau med pvi a0 beina a0 peim rafeindum i athledslu
— sem t.d. kemur er notad i leysum og demi um slikt er He-Ne leysir
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/Hvelin og lotukertio \

e Fyrst skoOum vid uppbyggingu lotukerfisins

e Fra skammtafredi vitum vid ad rafeind 4 atémi er lyst med fjorum

skammtatolum |n, [, my, mg)
n=12...
[=0,1,....,n—1
my = —1I,...,1
ms = —1/2 or 1/2

par sem n er adalskammtatalan, [ er hverfipungatalan, m; er z-pattur
hverfipunga eda segulspunatalan, og mg er z-pattur spuna

k  Segulspunatalan m,, getur tekid (27 + 1) gildi —/ til ] /
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/Hvelin og lotukertio \

* Fyrir rafeindir 4 atbmum ritum vid gjarnan
1s,2s,2p, 3s,3p,3d,4s,4p,4d,4f, ... 4stdond, par sem talan er
adalskammtatalan, n, og bokstafirnir s, p, d, f svara til brautar
hverfipunga rafeindanna (I = 0,1, 2,3, ...)

e Pessar brautir geta tekid vio 2, 6, 10, 14, . .. rafeindum, og innihaldid
badi spunadstond

e Samkvaemt einsetulogmali Pauli getur sérhvert dstand verid setid af

tveimur rafeindum med andsteda spuna

e Pegar {j0ldi rafeinda er 1 tilteknu atomi pa hofum vid dhuga 4 a0 vita
hvada 4stond eru fyllt og hver eru Osetin

\ e Um petta gilda tveer reglur Aufbau reglan og regla Madelung /
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Hyvelin og lotukerfio

 Til pess ad dkvarda hvada 4astond eru setin eru tveer reglur

— Aufbau reglan: Pegar brautir eru fylltar er byrjad med legsta
mogulega orkuastandi. Hver braut skal fyllt 40ur en byrjad er 4
n&stu braut.

— Regla Madelung: Orku r6dunin er fra legsta n + [ gildi til hins
stersta; og pegar tver brautir hafa sama gildi 4 n + [, pa er su sem
hefur legra n fyllt fyrst
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/Hvelin og lotukertio

e Petta er synt 4 myndinni hér ad nedan

 Fyrir nitur med 7 rafeindir ritum vid pa

\ 1s22s%2p?

6h

Fra Simon (2013)
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Hvelin og lotukerfio

e Lotukerfid var sett fram 1869 af Dmitri Mendeleev

e Pad byggir 4 pvi ad frumefni med svipada efnafredilega eiginleika
liggja 1 sama dalki

e Sem demi pa hafa frumefnin, kolefni, kisill og german svipada
eiginleika og eru oll 1 dalki IV

e Efnafredin er mikid til 4kvordud af rafeindum 4 ysta hvelinu

e Pannig hafa kolefni, kisill og german bara tvar rafeindir 1 hlutfylltu
p-hveli




velin og lotukertfio

Periodic Table of the Elements

VlA.._nranu nolation

pre
' Metals == Transition Elements u,!j Radioactive

Atomic Numher

Number of elecirons Nonmetals Lanthanide Series Z Synthetic
in each shell V/
2
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Hvelin og lotukerfio

ls (2) H, He 45 (2) K, Ca S5p (6) In - Xe

2s (2) Li, Be 3d (10) Transition metals Sc - Zn 65 (2) Cs, Ba

2p (6) B - Ne 4p (6) Ga — Kr 41 (14) Rare earths Ce — Lu

3s (2) Na, Mg 5s (2) Rb, Sr 5d (10) Transition metals La — Hg

3p (6) Al > Ar  4d (10) Transition metals Y - Cd 6p (6) Tl > Rn

Fra Ibach and Liith (2009)
* Uppbygging lotukerfisins — byggir 4 pvi hvernig rafeindahvelin eru fyllt
 Til vinstri 1 hverjum dalki er pad rafeindahvel sem verid er ad fylla

e I sviga er heildar fj6ldi rafeinda sem er leyfdur 4 vidkomandi hveli

/
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Hvelin og lotukerfio

ls (2) H, He 4s (2) K, Ca Sp (6) In - Xe

2s (2) Li, Be 3d (10) Transition metals Sc - Zn 65 (2) Cs, Ba

2p (6) B— Ne 4p (6) Ga —» Kr 41 (14) Rare earths Ce — Lu

3s (2) Na, Mg S5s (2) Rb, Sr 5d (10) Transition metals La — Hg

3p (6) Al > Ar  4d (10) Transition metals Y - Cd 6p (6) Tl > Rn

Fra Ibach and Liith (2009)

o Utfra uppbyggingu vetnisatémsins myndum vid vanta pess ad eftir ad
3p astondin eru ordin full, ad nasta astand veri 3d

e Su er po ekki raunin pvi ad eftir ad 3p-astondin eru fyllt eru pad nast

4s-astondin sem eru fyllt

N /
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Hvelin og lotukerfio

ls (2) H, He 4s (2) K, Ca Sp (6) In - Xe

2s (2) Li, Be 3d (10) Transition metals Sc - Zn 65 (2) Cs, Ba

2p (6) B— Ne 4p (6) Ga —» Kr 41 (14) Rare earths Ce — Lu

3s (2) Na, Mg S5s (2) Rb, Sr 5d (10) Transition metals La — Hg

3p (6) Al > Ar  4d (10) Transition metals Y - Cd 6p (6) Tl > Rn

Fr4 Ibach and Liith (2009)

* Fylling 3d-astanda leidir til hlidar malma (e. transition metals)
(3d-malma)

e Einnig ma finna 4d- og 5d-hlidar milma

e Fylling f-4standa leidir svo til rare earths

N /

12




- N

velin og lotukertfio

e Mattid sem sérhver rafeind sér, redst af ahrifum allra hinna
rafeindanna, og peim er 1yst sem samfelldri fastri hledsludreifingu sem,
ad einhverju leyti, skylir fyrir matti kjarnans

e Fyrir natrin (Na) sem hefur 11 rafeindir og fylltar brautir 1s, 2s, og 2p
eru fylltar og sidan er ein rafeind a 3s braut

e Pad eru pa 10 rafeindir 4 innri hvelum svo ad pessi eina 3s rafeind sér
virka hledslu +1, sem gefur tiltolulega veika bindingu pessarar sidustu
rafeindar, sem er pa tiltdlulega audvelt a0 fjarlegja

e Rafeindir 4 s-hvelinu hafa einhverjar likur 4 vera innan kjarnans og par
med minnkar ahrif skylingar vegna peirra — Rafeindir a4 s-hveli hafa

legri orku.

N /
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Hyvelin og lotukerfio

* Vid hefjum skodun 4 fjolrafeinda atbmum med pvi ad skoda einfaldasta
tilfellid: alkali frumefni

e T grunnéstandi hafa pessi atém fyllt hluthvel, og pad sem hefur hastu
orku er p hluthvel, og eina rafeind ad auki i nasta s hveli

e Greining 4 rofi alkali frumefna er tiltolulega einfold vegna pess ad i
orvudu astandi ma lysa med pvi ad lysa pessari einu 1josvirku rafeind
og lita ma framhja hinum fylltu hluthvelum

e Heildar orka kjarnans og fylltu hluthvelanna breytist ekki, svo ad lita
ma 4 heildarorku atomsins sem jafna ljosvirku rafeindarinnar

N /
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/Hvelin og lotukertio
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Fra Eisberg and Resnick (1985)
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Hyvelin og lotukerfio

e Grunnastand alkali frumefna hefur rédunina:
litin Li 1s°2s
natrin Na 1s22s22p° 3s
kalin K 1s%2s%2p®3s23p% 4s
rubidium Rb  1s5%25%2pY3s23p®3d1V4s24p° 55
caesium Cs  1522s22p%3s23p©3d104s524pY4d1°5s25p0 65
* Vi0 tokum eftir a0 hlut-hvel pyngri alkali frumeinda eru ekki fyllt &

sama hatt og hydrogenic orkustig, p.e. rafeindir setjast 1 4s 1 kalini 4
undan 3d stiginu

N
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Hvelin og lotukerfio
* Vid sjaum ad edalgds hafa full hlut-hvel: Argon hefur 1522s22p®3s23p°
med 3d hluthvelid 6setid
e Sérhvert alkali frumefni situr nast edalgasi i lotukerfinu

e Mest af efnafraedi alkali frumefna ma utskyra med pvi ad pau hafi eina
Oparda rafeind utan vid lokud hlut-hvel sem umkringja kjarnann

» DPessi Oparada gildisrafeind dkvardar efnabindingareiginleikana, pad er
audvelt a0 losa pessa rafeind, og pess vegna mynda pau audveldlega
jon og eru fremur hvarfgjorn

e En pad er meira i alkali frumefnum en pessi einfalda mynd segir

N /
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Hvelin og lotukerfio

N

Element Z IE(eV)

He 2 24.6
Li 3 b4
Ne 10 21.6
Na 11 5.1
Ar 18 15.8
K 19 4.3
Kr 36 14.0
Rb 37 4.2
Xe 54 12.1

Cs 55 3.9

e Jonunarorka edalgasa og alkali frumefna

Fré Foot (2005)
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Hyvelin og lotukerfio
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Fra Krane (2012)

— Daemi 4.1

/
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Hyvelin og lotukerfio

* Vid sjaum ad litin (1s22s) gefur audveldlega frd sér 2s rafeind og

myndar jdkveda jén Li™

e Jonunarorka Li er 5.39 eV sem er umtalsvert l&gri en jonunaroka vetnis
(13.6eV)

* Vid mydnum vanta ad orka rafeindar 4 atomi sé 1 réttu hlutfalli vid Z?

e Rafeindir innan n = 1 brauta hafa nalega 100 % likur 4 ad vera innan
kulunnar og heildar hledslan innan kulunnar er pa kjarninn (+3e) og
tver n = 1 rafeindir (-2e) pannig ad heildar hledslan er +e

N /

20




/Hvelin og lotukertio

| Nucleus (+3e¢) \
I . }
J

\ 1s electrons /
\ /
\ (—2e) /

N 7/

L - Fra Krane (2012)

e (G6J ndlgun er ad lita 4 litin atdbm sem einnar rafeindar atdm med

rafeind & n = 2 braut um kjarna med virka hledslu +e

e Orka slikrar rafeindar med n = 2 pegar virk hledsla Z.ge = +e er pa

2

Z
E, = (-13.60eV)=5 = —3.40 eV
n

N
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Hvelin og lotukerfio

 Detta einfalda likan gefur jonunarorku 3.40 eV sem er l&gra en melda
gildid 5.49 eV en er nar réttu gildi heldur en ef vid hefdum notad Z 2 =
9

e Munurinn 4 ma&ldu og metnu gildi stafar af smugi s rafeindar um

kjarnann

e 2s rafeindin er stundum mun ner kjarnanum en medalbraut hennar
segir til um og jatnvel innan n = 1 hvelsins

e Pegar pad gerist finnur rafeindin fyrir allri +3e hledslu kjarnans og par
me0 er bindiorkan haerri

N /
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/Hvelin og lotukertio \

0
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Fra Krane (2012)

* Myndin synir orkustig L1 og Na dsamt feerslum sem uppfylla valregluna
Al = +1
e Orvud 4stond koma fram pegar ytri rafeindin er flutt { heerra 4stand

— Daemi 4.2
\ — Daemi 4.3/
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Hvelin og lotukerfio

e Linur rofsins sem er geislad ut fra alkali frumefnum synir
fingerdar-klofnun sem segir a0 0ll orkustigin séu tvofold nema pau sem

erul =0

 Petta stafar af vixlverkun spuna og brautar — vegna vixlverkunar
segultvipols rafeindarinnar og innra segulsvids sem hun finnur fyrir

pegar hun ferdast um rafsvid atdmsins

e Klofnun orkustiga alkali frumeinda vegna vixlverkunar spuna og

brautar ma sja utfra vixlverkunarorkunni

B = (i +1) ~ 10+ 1) — s(s + 1)) 2 220

N /
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Hyvelin og lotukerfio

e Eins og fyrir einnar rafeindar atom eru eiginfollin sem 1ysa ljosvirku
rafeindinni 4 alkali frumeindum tdknud med skammatolunum

n,l,j,m;
e Pessar skammtatolur uppfylla sému reglur og a0ur
s=1/2
[ —1/2,1+1/2
g=1—1/2,1+1/2 fyrir [ #0
j=1/2 fyrir [ =0

mj:_ja_j+1a"'a+j_1a+j

25
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Hyvelin og lotukerfio

e Fyrir [ = 0 sést ad vixlverkunarorkan er AE = 0

e Fyrir 6nnur gildi 4 [ feer AE tv gildi sem rddast af hvort j = [ 4 1/2
eda j = | — 1/2 og hvert orkustig er pess vegna klofid i tvo patti

Table 10-1 Spin-Orbit Splittings in a Number of Alkali Atoms

Element 34 HiNg R 37Rb 35Cs

Subshell 2p 3p 4p Sp 6p

Sfin-Oihik 042x 1074 21 x107% 72x107%  295x107% 687 x 104
splitting (e V)

Fra Eisberg and Resnick (1985)

o Sterd dV (r)/dr eykst med sterri atémtolu 2

N /
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Hyvelin og lotukerfio

e Roflinur alkali frumeinda stafa at utgeislun vegna faerslna sem uppfylla
eftirfarandi valreglur

Al = +1
Aj=0,+1

e Pessar valreglur fyrir ljosvirkar rafeindir alkali frumeinda eru par somu
og gilda fyrir einnar rafeindar atom

—> Daemi 4.4
—> Daemi 4.5

N /
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Skammta fravik

Orka rafeindar { meetti er { réttu hlutfalli vid 1/r og er adeins had

meginskammtatdlunni n

— 1 vetni hafa 3s, 3p, og 3d allar somu heildarorku

Pessir prju orkustig eru ekki margfeldin { natrini, eda nokkur 60ru

frumefni sem hefur fleiri en eina rafeind

Myndin synir likindapéttleika 3s-, 3p-, og 3d-rafeinda 1 natrini

Bylgjuf6ll natrins hafa 10gun svipada pvi sem gerist 1 vetni

28



/Skammta fravik

Core| 15225%2p

Core\| 1522522p®

3p

Fré Foot (2005)
 Likindapéttleiki rafeinda 4 natrin atomi sem fall af r

e Vid sjaum ad smug um kjarnann minnkar med hakkandi [
K — 3d rafeindir liggja a0 mestu utan kjarnans

29
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Skammta fravik

e 3d bylgjufallid hefur einn lobe utan vid kjarnann, sem pa finnur fyrir
svipudu metti og 4 vetnisatomi, pess vegna hefur pessi rafeind, og
aldrar d radanir 1 natrini med n > 3, svipada bindiorku og rafeindir {

vetnisatomi

* Bylgjufoll s-rafeinda hafa verulegt framlag fyrir litil 7 — per smjuga inn
1 kjarnann og ’sja’ meir af kjarnhledslunni

* Vegna pessa er skermun kjarnhledslunnar med 6drum rafeindum
atomsins ekki eins virk fyrir ns ro0unina og fyrir nd, s-rafeindir hata
legri orku en d-rafeindir, po ad paer hafi somu meginskammtatdlu

e np-rafeindir liggja par 4 milli

N /
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Skammta fravik

 Eftirfarandi breytt Bohrjatna virkar vel til a0 meta orkustigin

R 13.605 eV
E _— — — —
(1, 1) he (n — &;)2 (n — &;)2

e Sterdin 9; er nefnd skammta fravik (e. quantum defect), og er dregin
fra meginskanntatolunni til ad f4 fram virka skammtatolu

n*=n—7

e Gildi skammtafraviksins fyrir hvert [ ma meta med pvi ad skoda

orkustigin 4 myndinni

N
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/Skammta fravik

Sodium H
EE;V) ns np nd nf n
= = = = =
= = = — —9
_ — e e —
_ — o — — 6
o - — — — 5
T — — — 4
-1 P
— 3
5 _
3 —

—4 —

_6 —
\ Fré Foot (2005)
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 d-rafeindirnar hafa mjog litid skammtafravik o4 ~ 0, par sem orka

ammta fravik

peirra er vetnisleg

e Vid sjaum ad 3p rodunin 1 natrini hefur svipada orku og n = 2 hvel

vetnis, og sama gildir fyrir 4p og n = 3, par med er o, ~ 1

e Pad er einnig 1jost a0 skammtafravik fyrir s-rafeindir er steerra en fyrir

p-rafeindir

e Nakvaem greining synir ad 01l orkustig natrins ma finna med

ofangreindri j6fnu og premur skammtafravikum

s =1.35, 6, =0.85 dq =0.01, & = 0.00,

fyrir [ > 2
N /
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/Skammta fravik

* Vi0 hofum tekid eftir ad flest alkali fruefnin hafa svipada jonunarorku

pratt fyrir breytilega atomtolu

Element Z IE(eV)
He 2 24.6
Li 3 5.4
Ne 10 21.6
Na 11 5.1
Ar 18 15.8
K 19 4.3
Kr 36 14.0
Rb 37 4.2
Xe H4 12.1
Cs 55 3.9

\

Fra Foot (2005) /
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/Skammta fravik \

Par med er virk meginskammtatala

. [136eV\"/?
n —
Eiz

alltaf mjog svipud fyrir alkali frumefnin

e 1 kalini veldur leekkun f orku fyrir 3s-rafeindirnar pvi ad 4s hlut-hvelid
er fyllt 4 undan 3d

e Fyrir sesin hefur 6s r6dunin laegri orku en 4f (¢ ~ 0 fyrir Cs)

e Vid hofum sem sagt lyst alkali frumeind sem einni rafeind sem ferdast
umhverfis kjarna sem hefur heildarhledslu +1e, p.e. kjarninn er
umvafinn NV — 1 rafeind

\ —> Daemi 4.6/
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/Mi(’)ju-svi(’is nalgunin \

Pannig getum vid metid orkuna sem parf til ad fjarlegja eina rafeind
Vi0 getum lika skodad orku allra rafeindanna

Hamiltonian fyrir /V rafeindir i Coulomb metti fra hledslu 4-Ze er

N N
h? Ze? [4Ameq e? /4meg
H = ——V? -
i:zl 2me T; i ; T

Fyrstu tveir lidirnir eru hreyfi- og mattisorkan fyrir hverja rafeind 1
Coulomb metti fra kjarna Z

Lidurinn med r;; = |r; — r;| { nefnaranum er rafst6du

frahrindikrafturinn milli tveggja rafeinda vid r; og r;

Summan er tekin yfir allar rafeindir med 5 > ¢ til a0 fordast tvitalningu/

36



/Mi(’)ju-svi(’is nalgunin \

 Frahrindikrafturinn er of stor til ad beita megi truflanareikningi — i raun
styttir frahrindikrafturinn Ut mest af addrattarkraftinum pegar fjarleegdir

eru miklar

* Vi0 gerum pa ndlgun ad sterstan hluta frdhrindingar milli rafeindar
megi medhondla sem midjumeetti S(r)

e Petta kemur til vegna pess ad lokudu hlut-hvelin innan kjarnans hafa
kululaga hledsludreifingu og pess vegna er vixlverkun 4 milli 6likra
hvela og milli hvela og gildisrafeindar lika kialusamhverf

e 1 pessari midju-svids ndlgun er heildar stoduorkan adeins had radial
hnitinu

e? /4meg
Ver(r) = — . + S(r)
N /
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Midju-svids nalgunin

* [ pessari nalgun er Hamiltonian

N h2
Hep :Z{— V%—FVGF(TZ')}

2m
i=1 ©

e Fyrir pess konar metti ma rita Schrodinger jofnuna fyrir NV rafeindir

H?ﬁ — Eatomw

sem N einnar rafeindar jofnur

e P4 ma rita heildar bylgjufallid sem margfeldi einnar rafeinda
bylgjufalla eda

¢atom — ¢1¢2¢3 IR wN

N

38



/Mi(’)ju-svi(’is nalgunin \

Petta gefur NV jofnur 4 forminu

h2
{—2m Vi+ VCF(Tl)} V1 = iy

og svipadar fyrir rafeindir ¢ = 2 til NV

» DPessi adferd gerir raod fyrir ad allar rafeindirnar sjai sama mattid, sem
er ekki alveg augljost

e Pad er gott ad byrja med petta samhverfa bylgjufall — en vid vitum po
a0 heildar bylgjufallid fyrir rafeindir, sem inniheldur pa spuna, 4 ad
vera andsamhverft med tilliti til skipta 4 merkingum agna

e Heildarorka kerfisins er

\ Eatom:E1+E2+E3+"’+EN /
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/Mi(’)ju-sviﬁs nalgunin \

e Schrodinger jofnuna fyrir sérhverja rafeind ma kljufa til a0 gefa
bylgjufdllin 4 forminu

Y1 = R(r1)Y1, m, Yspin(1)

» Hverfipungi er vardveittur i midju svidi og hornjafnan gefur
brautarhverfipungabylgjuf6llin, eins og 1 vetni

e 1 radfal jofnunni hofum vid Ve (r) { stad mattis sem gengur eins og
1/r svo ad jafnan fyrir

P(r) =rR(r)
er
B2 42 hQZ(l + 1)
_ —E
{ e dr2 + Vor(r) + S }% 191

/
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/Mi(’)ju-sviﬁs nalgunin \

Til ad leysa pessa jofnu verdum vid ad pekkja formid 4 Vo (r) og
reikna bylgjtollin tolulega

Vi0 getum hins vegar lert ymislegt um kerfid med pvi ad skoda nokkur

form

Fyrir stuttar fjarlegdir skynjar rafeindin alla kjarnhledsluna og pvi er

rafsvidid p
e
E 3 I
(r) Amegr? '

Fyrir langar vegalengdir skerma hinar N — 1 rafeindirnar mestu af
hledslu kjarnans svo ad svidid er nalega

c .
Blr) — Amegr? g

/
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/Miﬁju-sviﬁs nalgunin

e Pessi tvo markgildi ma setja fram sem midlaegt svid

Zeffe

A

B(r) — Amegr?

o Virka atomtalan Z.g(r) hefur markgildi Z.¢(0) = Z og
Zegt(r = 00) = 1

Fra Foot (2005)

e Stoduorka rafeindar i midlaegu svidi er fengin med tegrun fra
oendanlegu

Ver(r) = e/r | Ecp(r')dr’]

5 .
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/Mi(’iju-sviﬁs nalgunin

Ver (T’)

11,2
—-€jy + constant

Fr4 Foot (2005)
e Stoduorka rafeindar fundin med midlaegu svidi fyrir natrin atbm

e Stefnir 4 e? /4meqr fyrir mikla fjarlegd og 1 11e? /4mwegr + fasti vid
stuttar fjarlegdir

K e Fastinn Vgt €r fundin med tegrinu hér ad ofan
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Midju-svids nalgunin

R21(+1)
— T2mr?

2
Vor(r) + AL

Fra Foot (2005)
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Midju-svids nalgunin

Hingad til h6fum vid litid framhja pvi a0 midju svidid sjalft er had

rodun rafeindanna a atémio

 Til setja fram ndkvamari lysingu verdur a0 tillit til dhrifa ytri

rafeindarinnar 4 hinar rafeindirnar og par med a4 midju svidid
* Orka alls atomsins er summa orkunnar fyrir sérhverja rafeind

e T.d. fyrir natrin 1 3s rodun er orkan
E(15°25°2p°3s) = 21 + 2Eo; + 6oy, + E3s = Feore + Fas

« Petta er orka hlutlauss atéms umfram beran kjarna (Na! ™)
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Midju-svids nalgunin

Pad er gagnlegra ad meta bindiorku Nat med orku

E(1s°2s°2p°®) = 2E1, + 2E5, + 6E4 ) = E

core

Jonunarorkan er

Eiz — Eatom — Eion — (Ecore — El ) + E3s

core

Skammtafravik er byggt a reynslu og hegt er ad nota pessa adfero til ad
fa mat 4 orkustig rafeinda

Til ad raunverulega finna orkustigin parf a0 reikna bylgjufollin tolulega
eins og lyst er hér a eftir

N /
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Tolulegar lausnir Schrodinger jofnunnar

e Radial jatnan hefur formid

d?pP 2Me
T2~ 72 {E-V(r)} P

par sem mettid V() inniheldur brautarhverfipunga 1idinn

* [ sigldum skilningi er 6gnin hremmd innan sv&dis par sem

E — V(r) > 0 par sem hreyfiorkan verdur ad vera jakvad

e Stadan par sem F¥ = V/(r) eru sigildir sniningspunktar par sem 6gnin
stodvast 1 augnablik eins og endapunktar sveiflu penduls

e Bylgjufollin sveiflast innan svadisins sem sigild framsetning leyfir en

krappinn og fjoldi hnitpunkta eykst med heekkandi £ — V (r)

N /
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Tolulegar lausnir Schrodinger jofnunnar

e Byljufollin smjuga inn 4 svedin sem ekki eru leyfo sigilt
E — V(r) < 0 en deyja hratt tt

V)

units

1 (I)O r/ ao

Fré Foot (2005)

e Mattid 1 midju-svids ndlguninni sem inniheldur 110 sem er 1 réttu
hlutfalli vid [(I + 1) /r? teiknad fyrir [ = 2

e Fallid P(r) = rR(r) er dregid fyrirn = 6 og [ = 2

N
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olulegar lausnir Schrodinger jofnunnar

» Hvernig ma finna P(r) an pess ad pekkja V' (r) ?

 Pad er gert med pvi ad finna bylgjufoll fyrir mettid Vor(r) sem er
skynsamlega valid

e P4 gerum vi0 rad fyrir ad meattid svari til raunverulegs mattis

e Jafnan

d?P 2Me
32 = e WE-V)RP

er annarar gradu diffurjafna og vid getum fundid P(r) tolulega

« Til ad finna mettid Vg (r) purfum vid ad vita hvar rafeindirnar eru
stadsettar — pad er bylgjufoll rafeindanna, en til ad finna bylgjuf6llin

K verOum vi0 ad pekkja mettio
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olulegar lausnir Schrodinger jofnunnar

e Petta gerum vid med itrun, byrjum med skynsamlegt metti Vg (1),
finnum bylgjuf6ll, sem vid notum til ad fa betra mat 4 mettinu og svo

koll af kolli

e Breytingar 4 mattinu og bylgjuféllunum @ttu ad vera minni med hverri
umferd og verda samleitnar a0 sjalf-samhverfri lausn — pessi
aOferOafradi er kennd vid Hartree

e Vi0 saum 40ur ad fyrir helin ad rafeinda bylgjufollin tvo purfa ad vera
andsamhverf me0d tilliti til skipta 4 merkingum rafeinda

e Pessu samhverfuskilyrdi fyrir eins fermieindir var matt med pvi ad bua
til samhverf bylgjufoll sem veru linulegar samantektir 4 einfoldum

margfeldum

N /
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bylgjufallid sem Slater akvedu

bylgjufallid andsamhverft

ﬁl’ﬁlulegar lausnir Schrodinger jofnunnar

» Pbagileg leid til ad fera pessa adferd yfir 4 /V agnir er ad rita

Ya(l)  9a(2) Yo (N)
Yu(1)  ¥p(2) Yy (N)
U = L ¢c(1) ¢c(2) %(N)
Yz (1) Pa(2) Y (N)
e Hérerua,b,c,...,r moguleg mengi skammtatalna fyrir hverja
einstaka rafeind og 1,2,. .., N eru merkingar rafeinda

e Breyting & formerki vid vixlverkun milli tveggja délka gerir

k e Hartree-Fock adferdin notar slik samhvert bylgjufoll

\

/
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Vixlverkun spuna og brautar

 Vixlverkun spuna og brautar s - 1 klyfur orkustigin og gefa fingerd

e Fyrir eingilda rafeind alkali frumefnanna er moglulegt a0 medhondla
petta eins og fyrir vetni og nota vigra

e 1 stad pess beitum vid skammtafredilegum adferdum og notum vigur
framsetninguna til ad framkalla mynd af pvi sem 4 sér stad

* Moguleg gildi 4 heildar hverfipunga eru fengin med samlagningu 4
spuna rafeindanna s = 1/2 og hverfipungavigrieda j = + 1/2 eda
j=1—-1/2

e Um vigrana gildirad j2 = j(j + 1),1° = [(l + 1) og

s = s(s+ 1) = 3/4, par sem j og [ eru skammtat6lur hverfipunga
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e Vid viljum dkvarda ahrif vixlverkunar 4 forminu s - 1 4 horn eiginf6llin

e DPetta eru eigindstond virkjanna 12, [, s2, og s,

 Pad eru 2(2/ + 1) margfeldin eiginastond fyrir sérhvert gildi 4 /, vegna
pess ad orkan er ekki had stefnu atoms 1 riminu, eda stefnu spunans —

orkan er 6had m; og m

 Astondin |lm;smg) eru ekki eigindstond s - 1 vegna pess ad virkinn er

ekki vixlinn vid [, eda s,

/V ixlverkun spuna og brautar

[Imysm)

s-1,1,] #0

[SI,SZ]#O

\

/
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/V ixlverkun spuna og brautar

o Eftir sem a0ur vixlast

\ Fra Foot (2005)

54



=

/V ixlverkun spuna og brautar \

j=1+s
* Virkinn j® er vixlinn
s-1Lj*] =0
[S ) 17 ] z ] =0
petta svarar til vardveislu heildar hverfipunga og pattarins sem liggur a
z—Aas
Par med eru j og m; gédar skammtatolur /

Go0ar skammtatolur svara til hreyfingarfasta 1 sigildri edlisfredi —
sterdir 1 og s eru fastar en stefnur pessara vigra breytast vegna
vixlverkunar peirra

Vi0 skilgreinum virkja fyrir heildar hverfipungann
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Vixlverkun spuna og brautar

Til ad finna veentigildin fyrir s - 1 eru eigindstondin |lsjm;)

Sterdfredilega ma rita

lsgm,;) = Z C(lsgm;; my, ms)|lmysms)

mj, Mg

Sérhvert eiginfall tdknad med [, s, j og m; er linuleg samantekt 4
eiginfollum med somu gildi 4 [ og s breytileg gildi 4 m; og m

Studlarnir C' eru Clebsch-Gordan studlarnir og ma finna pa 1 t6flum {

betri bokum

N
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Vixlverkun spuna og brautar

e Notum nu
P=1"+s*+2s-1

til ad rita ventigildi fyrir vixlverkun spuna og brautar sem

. . L, .. .
(Isymj|s - l|lsjm;) = §<8]mj P -1 - 52’3]mj>
par med er

(sgmyls - 1llsjm;) = % {+1)-ll+1)—s(s+1)}

—> Daemi 4.7

N /
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Fingerd 1 alkali frumefnum

e Fingerd { alkali frumefnum er vel nalgud med Landé€ joinunni

7272
(n*)3l(l + 1)

AFpg = a’heRs

e I nefnaranum er virkri meginskammtatdlu »* skipt inn fyrir n

e Virku atomtolunni Z.g er breytt 1 innri atomtolu Z; ~ Z pegar r — 0
(par sem rafeindin sér mest af kjarnhledslunni) og utan kjarnans svarar
petta til ytri atomtolu Z, ~ 1 (fyrir hlutlaus atom)

e Pad ma réttleta Landé jofnuna med pvi ad sja hvada dhrif mid-svids
nalgunin hefur 4 fingerdina { vetni

N /
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Fingerd i alkali frumefnum

e Vixlverkun spuna og brautar er haod rafsvidinu sem rafeindin ferdast
um; { alkali frumefnum er petta svid { réttu hlutfalli vid Z.g(r)r/r3

fremur en r /72 eins og 1 vetni

e Veantigildi vixlverkunar spuna og brautar er hao

<Zef3(r) > _ <€1r 8Vgi(r) >

fremur enn (1/73) eins og { vetni

e Nidurstadan fyrir fingerdina fyrir alkali frumefni, gefid med Landé
jofnunni, skalast med Z2 — petta liggur milli Z* fyrir vetnisleg atém,
og 6had pegar skermun er fullkomin

N
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/Finger(’i i alkali frumefnum \

e Sem de&mi litum 4 natrin (Z = 11) og sesins (Z = 55)

* 3p rodun natrins hefur fingerdarklofnun 1700 m™1, svo ad fyrir sesin
leidir Z? skolun til fingerdar 6p sem nemur

55 2 2.1\°
1 - ) =292s8. 3 m1
700><<11> x(M) 8.5 x 10° m

—1

sem er einungis helmingur raunverulegs gildis 55.4 x 10° m™!, en eftir

sem adur betra en ef Z* sk6lun hefdi verid beitt

 DPessi fingerd veldur pvi ad hin pekkta gula lina 1 natrini samanstendur
af tveimur bylgjulengdum A = 589.0 nm og A = 589.6 nm

e 1 sesini gefur feerslan milli 6s og 6p linur vid A = 852 nm og \ = 894
k nm sem sagt fingerdin er ekki mjog fin /
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/Hlutfallslegur styrkur fingerdar faersina \

e Farslur 4 milli fingerdar orkustiga 1 alkali frumefnum fylgja somu
valreglum og i vetni

e Pad krefst talsverdra reikninga a0 finna raunverulegan faersluhrada

3p 2p3/2
3p 21)1/2

3s 281/2

B I

Frequency

Fra Foot (2005)

e Sem demi skodum vid p til s ferslu 1 natrini

K * Ferslan 35 /5 — 3Py /o hefur helming styrks feerslunnar 35 /o — 3P3 /2/
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/Hlutfallslegur styrkur fingerdar feersina \

 Detta stafar af pvi ad styrkur hvers pattar er 1 réttu hlutfalli vid vigt
stiganna (2j + 1), sem svara til 2:4 fyrir j = 1/2 og 3/2

e An fingerdar er

Rsp (r)|lmismy)
og hrornunarhradi pessara astanda (til 3s) er 6hadur gildum m; og m

* Linulegar samantektir a
R(r)|lmgsmy)

med mismunandi gildi 4 m; og m, (en somu gildi 4 n, [ og s og par
med sama liftima) mynda eigindstond fingerdarinnar |l1m;sm)

K e DPess vegna hafa alkali frumefni somu liftima fyrir somu gildi 4 5 /
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Hlutfallslegur styrkur fingerdar faersina

Ef sérhvert astand hefur sama orvunarhrada og 61l 4stond hafa somu
satni og styrkur hvers pattar er i réttu hlutfalli vid fjolda m; astanda

e A sama hétt hefur fingerd feerslu fra s til p eda 3P3 /0 — 551 /2 0g
3P1/2 — 581/2 styrkhlutfalli6 2:1

e Spuni veldur klofnun orkustiga fyrir gefid n pegar [ 4stond hafa

mismunandi j

* Pessi fingerd er margfeldin i m; en ytra segulsvid fjarlagir pessa

margfeldni

e Pegar adeins er ein gildisrafeind, pa vegna framlags spunasegulvagis,

koma fram atbrigdileg Zeeman hrif

N /
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/Hlutfallslegur styrkur fingerdar feersina \

Energy m;

0 B

N S

NIW  N— M

Fra Foot (2005)

e Klofnun fingerdarinnar i 25 + 1 4stond (Zeeman hlut-stig) i alogdu

sviOi

o T 4l6gdu segulsvidi hin fjogur dstond fyrir mismunandi m, fyrir 2Py /2
stigi0 hafa orku

EZeeman — gj,LLBij

\ e Petta verdur skodad frekar sidar /

64




4 N

Frekari upplysingar

* Pessi kafli er ad mestu byggdur 4 kafla 4 hja Foot (2005) og ad
einhverju leyti & kafla 10 hja Eisberg and Resnick (1985) og kafla 8 1
Krane (2012).
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