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Inngangur

HE:E: -

1=1

eins og Mg og Ca

h2

2Me

N
V? + VCF(?“Z') + Z

J>1

e? /4meq

Tij

Uppbygging pessara frumefna 4 margt sameiginlegt med helini
Vi0 notum midju-svids ndlgunina eins og fyrir alkali frumefni

Fyrst ritum vid Hamiltonian fyrir N rafeindir med metti Vg (1)

— S(?“Z)

Vi0 skoOum nu atdm med tveimur gildisrafeindum alkali earth metals

\




/Inngangur \

e Pennan Hamiltonian ma rita
H = Hcr + Hye

par sem midju-svids Hamiltonian er

e? /4re
Ver(r) = — /T 4 S(r)
0og
N 2
e /4me
Hre:Z{ /frw O_S(TZ)}
i=1

er leifdar rafstodu vixlverkun (e. residual electrostatic interaction)

e [ eifdar rafstodu vixlverkun er sa hluti frahrindikraftsins sem ekki er

\ tekinn med 1 midju svidinu /




Inngangur

e T.d. fyrir rodun eins og 1s2s i He, eda 3s4s 1 Mg, hafa badar
rafeindirnar kulusamhverfar dreifingar en midju-svid getur ekki
fullkomlega lyst frahrindikrafti 4 milli peirra

e Leifdar rafstodu vixlverkun truflar rodunina nql;n-ls sem eru
eigindstond midju-svidsins

e Hverfipunga eiginastond pessara tveggja rafeinda eru margfeldi brautar
og spuna falla peirra

|l1ml1 S1Mg, > |l2ml2 82m82>

og orka peirra er ekki had stefnu atdmsins svo ad 6ll m; astdondin eru

margfeldin

N /




4 N

Inngangur

b.e. astandid 3p4p hefur
(201 +1)(21o+1) =9

margfeldna samantekt 4 Y}, ., Y7, m,

e Sérhvert pessara astanda hefur fjogur spunafdéll, en vid purfum ekki ad
gera rad fyrir 36 margfeldni, par sem vid skiptum upp i stodu og spuna
hluta eins og i helini

* Vid finnum fyrst eigindstond truflunarinnar H ..

e I pessari framsetningu er H,, er hornalinu fylki og eigingildin eru
hornalinu stokin

N /




/Inngangur

e Vixlverkun milli rafeindanna, vegna rafsto0ufrahrindingar, veldur
breytingu 4 hverfipunga peirra, vigrarnir 1; og 15 breyta um stefnu, en
sterd peirra breytist ekki

 Pessi innri vixlverkun breytir heldur ekki heildar hverfipunganum
L=1+1

og 1; og 1, snuast um pennan vigur eins og myndin synir

Fra Foot (2005)




/Inngangur \

» Pegar ekkert vaegi verkar 4 atom hefur L fasta stefnu i riminu og
z—pétturinn M, er einnig hreyfingarfasti (1m;, og my, eru ekki godar
skammatolur)

e Hin sigilda varOveisla hverfipunga svarar til pess i skammtafraedi ad
virkjarnir L? og L, vixlist badir vid H,.

[L?,Hye] =0 og [L,,Hi] =0
og par sem H . er 6hadur spuna verdur einnig ad gilda ad

S? Hye] =0 og [S.,Hy] =0

e AQ auki er H,, einnig vixlinn vid spuna hvorrar rafeindar fyrir sig s;
og so en vid veljum eiginfoll S til ad andsamhverfa bylgjuféllin eins og

\ i helinu /




-

N

Inngangur

Spunaeiginféllin fyrir tvaer rafeindir eru 2. og 1> . fyrir S = 0 og

spin spin

S=1

Skammtatolurnar L, M7y, S og Mg hafa vel skilgreind gildi {
Russell-Saunders eda L.S-tengsla skipan

par med eru eigindstond H .

LM, SMs)

I LS tengsla skipan eru orkustigin merkt med L og S

Vid hofum séd demi um L og 2L fyrir 1snl r6dina { helini par sem

LS-tengsla skipan er mjog g6d nalgun

\
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/Inngangur \

 Floknara tilfelli er npn’p rodun eins og t.d. 3p4p 1 kisli, sem hefur sex
1101
11:1, 12:1 = L:O,1,2
1

S1 = < S9o =

= S=0.,1
27 9

1
2
sem er ritad
28+1L :1 S 1P 1D383P3D
* Beina og skiptitegrid sem dkvarda orku pessara lida er flokio a0 reikna
e Hin
(201 +1)(2lo+1) =9

margfeldin 4stond brautarhverfipunga verda 1 + 3+ 5 =9 4stond M,

\ sem eru tengd S, P og D lidunum /
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/Inngangur \

E (eV)
6.4 1

6.3 1
6.2 1
6.1 1

3pdp
6.04 “P*P

NIS]

5.9

5.8- Fra Foot (2005)

e Allir lidir 3p4p rodunar 1 kisli og liggja vid 6 eV ofan vid grunnastand
e Leifdar rafstodu vixlverkun leidr til orkumunar ~ 0.2 eV milli lida
* Fingerdarklofnun er einu stardarprepi minna eins og sést 4 lidunum °P

N Y,

10




/Inngangur \

e Eins og i helini leidir linuleg samantekt fjogurra margfeldinna spuna
astanda til triplet og singlet lida — 6likt helini liggja triplet ekki endilega
nedan vid singlet

E;

=1
oo
I5

[
3 2

P_
Ecy + Ere+

I

>

-0 Fra Foot (2005)

e Orkustig 3p? rédunarinnar { kisli — einsetuldgmal Pauli leyfir einungis

k prja paetti /
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4 N

Inngangur

 Lagsta orkustigid er P { samra&mi vid reglu Hund og petta er
grunngstand kisilatoms

e 1 tilfelli grunn rodunar jafngildra rafeinda gilda reynslureglur um roédun
spuna og brautar i legstu orku sem er nefnd regla Hund:

— orkul@gsti lidurinn hefur stersta gildi S' 1 samremi vid
einsetulogmal Pauli

— ef pad eru nokkrir slikir lidir er s med sterst L legst

—> Daemi 5.1
—> Dami 5.2

N /
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a N

Fingerd 1 LS tengsla framsetningu

Fingerd kemur til vegna vixlverkunar spuna og brautar fyrir sérhverja
Oporudu rafeindanna sem er gefid med Hamiltonian

Hy_ o= B1s1-11 + Basy - 1o

Fyrir atdom med tver gildisrafeindir Hy_, virkar sem truflun 4 astandid

LM SMs)

Vigurlikanid, pessi vixlverkun milli spuna og brautar veldur pvi ad L
og S breyta stefnu svo ad hvorki né L, og S, eru fastar

Heildar hverfipunginn er J = L 4+ S, og z—patturinn .J,, eru

hvorutveggja fastar vegna pess ad ekkert ytra vaegi verkar 4 atdbmio

/
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/Fingerﬁ i LS tengsla framsetningu \

e Vid metum nu ahrif truflunar H,_,

Fra Foot (2005)
e I vigurlikaninu af LS-tengslum snuast 1; og 1, um L eins og myndin
synir

* Adeins er porf 4 a0 skoda pattinn eftir L eda

14
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Fingerd 1 LS tengsla framsetningu

e Timamedaltalid 1; - L { vigurlikaninu verdur ventigildid (1; - L) {
skammtafradi

 Einnig notum vid L(L + 1) sem staerd vigursins

e Ef vi0 beitum pessu lika 4 spuna pa er

5 (s1-8) o (L-L)
Hs—o = h1 S(S+1) > L(L+1) L4152

(52-8) o (la-L)
S5+ LI+ 1)

e Syna ma a0 fyrir hverfipungavigur J og patt hans .J,, ad fylkisstok
sérhvers vigurvirkja V er i réttu hlutfalli vid pau af J eda

L = fBrsS

\

/
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\

e Vid beitum pessu 4 tilfellid pegar V = 1; eda 15 1 grunni eiginastanda

Fingerd 1 LS tengsla framsetningu

|LMp) og samberilegt fyrir spuna
o Ef
(LMp|li|LMp) = ¢{LMp|L|LM;p)
pa ma finna fastann ¢ med pvi ad taka punktfeldi vid L 4 bAdum hlidum

(LM |1, - L|LM;)
(LMp|L - L|LML)

C =

e Par med er

(LM |LM)) = L<(111:'+Li) (LM |L|LM,)

N /
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Fingerd i LS tengsla framsetningu

grunni eiginvigra |SMg)

Orku hliOrunin er
Es—o — BLS<S : L>

\

Petta er demi um ofanvarp sem einnig ma beita 4 1, sem og s; og so 1

Til ad finna pessa orku verdur ad finna ventigildi LL - S eda

L-S=J-J-L-L—-S-8)/2

fyrir sérthvern patt { (25+D [

Sérhver pattur hefur (25 + 1)(2L + 1) margfeldin astond

— Daemi 5.3

/
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/Fingerﬁ i LS tengsla framsetningu \

e Sérhver linuleg samantekt pessara dstanda er einnig eigindstand med
sOomu rafstoduorku og vid getum nytt petta frelsi til ad velja heppileg
eiginastond

* Vid notum astondin |LSJ M ;); sem eru linulegar samantektir a

grunnastondunum | LM S Mg) en vid purfum ekki ad akvarda pau
nakvaemlega til ad finna eiginorkuna

 Eiginorkan med astondin |LSJM ) er

_ Brs

Es—o — a
2

(J(J+1)— L(L+1)— S(S+1)}

e Par med er orkubilid & milli adlegdra J stiga

AEps =E;—FEj_1 =BrsJ
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/Fingerﬁ i LS tengsla framsetningu

e Jafnan

_ Brs
2

gefur ventigiledi vixlverkunarorku spuna og brautar hverfipungavigra

Es—o {J(J+1)—L(L+1)-S(S+1)}

S og L ef ad L.S—tengsl eru gild og par med hafi vigrarnir merkingu

 Sterdin 81 /2 er ekki einfaldlega i réttu hlutfalli vid 1id eins og

(1/r)dV (r)/dr, vegna pess ad ni er mattid mun floknara

 Hins vegar hefur 515 /2 sama gildi fyrir 61l orkustig i svokolludu
fjolstigi, fyrir 61l orkustig med sameiginleg L og S

e Vegna pess ma nota pessa jofnu til ad reikna adskilnad orkustiga i

\ fjolstigi /

19
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Fingerd 1 LS tengsla framsetningu

N

\

e S¢é skammtatala leegra stigsins J, og skammtatalan herra stigsins J + 1

pa er adskilnadur stiganna

AE = 535 ((J+1)(J +2) — L(L+1) — S(S + 1]
555[ J(J+1) = L(L+1) — S(S +1)]
_ Brs

2+ 1) +2) = J(T +1)] = Bus(J +1)

* DPessi jafna segir a0 adskilnadur stiga i fjolstigi sé€ 1 réttu hlutfalli vid
heildarhverfipunga skammtatéluna og er kollud adskilnadar regla
Landé

/
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/Finger(’i i LS tengsla framsetningu \

A — °Po
B
3p - 23
k
A4 3P1
A
v v 3P,

Fra Foot (2005)

e Til demis hefur 3P (L = 1 = S) prji J stig: 5TV L ; =3Py, 3Py, 3P,
og adskilnadurinn milli J = 2 og J = 1 er tvotaldur adskilnadurinn
milli J =10gJ =0

— Daemi 5.4

K — Daemi 5.5/
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7.7 tengsla framsetning

Til ad finna fingerd i L.S-tengslum var vixlverkun spuna og brautar
tekin sem truflun 4 stigid (?5+1) [

Petta er 1 lagi svo lengi sem E, > FEg_, sem er yfirleitt tilfellid fyrir
1étt atom

Vixlverkun spuna og brautar eykst med aukinni atémtolu, svo ad Ei
nalgast Fgs_,

pad er hins vegar adeins i peim tilfellum sem skiptitegrid er 1iti0 sem
F..ersterraen Fg_,

22



/j 7 tengsla framsetning

Energy (eV)
10% 7

He Mg X
107! 4 /'/
X
L7 Cs
-2 e
10 /><
_ X
1073 ./’/ Na
L, . Gross structure
—4 .
10 ks >< B Residual electrostatic energy
I>'I< >< Fine structure
1075 -7 L e e N — T Z
I /I\ 10 /]\ /r 100
/HI\ H I\/I]\Mg C H/h
a S z
¢ s e Fra Foot (2005)

\ e Damigerd orkugildi sem fall af atbmtolunni Z
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77 tengsla framsetning

e begar H, . verkar beint 4 tiltekna r6dun veldur pad pvi ad 1 og s
hvorrar rafeindar hafa tengsl og gefa j; =1; +s1 0gjo =12 + so

e Ipessari jj tengsla framsetningu vinnur hvor gildisrafeind Tt af fyrir sig

e Fyrir sp rodun hafa s-rafeindirnar adeins j; = 1/2 og p-rafeindin hefur
jo = 1/2 eda 3/2 svo ad pad kma fram tvo stig taknud med

(J1,2) = (1/2,1/2) og (1/2,3/2)

e Leifdar rafstodu vixlverkun verkar sem truflun 4 jj-tengsla stig, og
veldur pvi ad hverfipungi rafeindanna sé tengdur J = j; + jo

e Pbar sem ekkert ytra vaegi verkar 4 atbmiod eru M j einnig godar

\ skammtatolur /

24




/j 7 tengsla framsetning \

e Fyrir sp ro0un hofum vid

(J1552)0 = (1/2,1/2)0, (1/2,1/2)1, (1/2,3/2)0, (1/2,3/2)2

E
J=2

J=1

scheme Frd Foot (2005)
 Detta tvistig er synt 4 myndinni

e Samantekt

— LS-tengsla framsetning: F.. > Es_,

K — jj-tengsla framsetning: Fg_o > FEie /
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Ferslur milli tengsla framsetninga

H He Mg Hg Complex

1g3g 1p3p Ip3p I'F3F 1§35 1p3p ID3D IF3F 1g3g 1psp Ipsp IFsp
1 L 1

===

]

| 6s9f
| 6590 639d i
== 4o 659p
= i 3p2 6s9s = 4

-1 T 1s4f T 4T 3s4f T 6s5f

.H.A
T
|

_H.F

T3 — | 1s3p] T 1s3d 3sdp| L T

3sds

6s7s]

1s2p

I
N

NN
Il
O

—104

D
@
[M

-11- To

-1 2
n To 1s Fra Foot (2005)
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/F serslur milli tengsla framsetninga \

3s3p, Mg  6s6p, Hg

2.1850 3.76
2.1870 3.94
2.1911 4.40
3.5051 5.40

Fra Foot (2005)

SkoOum nu nanar ferslur i Mg og Hg

—1

Taflan synir orkustigin { 10° m~! sem mald eru fr4 grunnastandi

Fyrir sp r6dun ventum vid 1P og 3P pétta

LS-tengsla framsetning gefur ndkvaema lysingu vegna pess ad
fingerdin er smeerri heldur en orkumunurinn (E,. ~ 1.3 x 10 m™1)
milli 3P péttarins vid ~ 2.2 x 10° m~*! og 'P; péttarins vid 3.5 x 10°

N /
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/F serslur milli tengsla framsetninga \

3s3p, Mg  6s6p, Hg

2.1850 3.76
2.1870 3.94
2.1911 4.40
3.5051 5.40

Fra Foot (2005)
e [ kvikasilfri er bilid 4 milli orkustiga 0.18, 0.46 og 1.0 (i 10° m—1)
« Ef vid segjum ad pessi prji stig séu 3Py, *P; og *P5 sjdum vid ad bila

reglan er ekki vel uppfyllt par sem 0.46/0.18 = 2.6 (ekki 2.0)

 betta fravik fra L S-tenglsum 4 ekki a0 koma a 6vart par sem pessi
rooun hefur vixlverkun milli spuna og brautar sem er adeins liti0 eitt
minni en einstigs - pristigs vixlverkun

K e britt fyrir petta pungt atdom gefa L.S-tengsl betri ndlgun en jj-tengsl /
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v N

alreglur i L S-tengsla framsetningu

AJ =0,+1 (J=0J =0) Level
AM; =0,+1 (M; =0 My =0if AJ=0) State
Parity changes Configuration
Al = +£1 One electron jump Configuration
AL =0,+1 (L=0+ L'=0) Term
AS =0 Term

DT W N =

Fr4 Foot (2005)
e Taflan gefur valreglur fyrir ferslur i LS-tengsla framsetningu

e Reglan fyrir J lysir vardveislueiginleikum pessarar sterdar og er
stranglega framfylgt

 bessi regla innifelur Aj = 0, =1 en med peim auknum kréfum ad
J=0»J =0

e Reglan fyrir AM ; er afleiding reglunnar fyrir AJ; ttgeislun eda isog

lj6seindar getur ekki breytt paettinum 4 z—4snum meira en sem nemur

K heildar hverfipunga /
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/Valreglur i LS-tengsla framsetningu

\

[ r60inni nily nols ngls ... Nyl er pad adeins ein rafeind sem breytir [

gildi sinu (en getur einnig breytt n)
Reglan fyrir AL leyfir ferslur eins og 3p4s 3P, - 3p4p °P;
Regla AS stafar af pvi ad rafsvidstvipdlsvirkinn verkar ekki 4 spuna

brétt fyrir pad eru ferslur AS = 1 leyfdar { kvikasilfuratémi eins og
6s° 1Sg - 6p6p 3P;, sem gefur linu vid 254 nm

Petta stafar af pvi ad pungum atomum er ekki ndkvaemlega lyst med
LS-tengsla framsetningu og vixlverkun spuna og brautar blandar P,
bylgjufollum vid bylgjufollin sem er lyst med °P;

b6 ad petta sé€ ekki alveg bannad er hradi faerslunnar verulega minna en

ef petta veri fullkomlega leyfd fersla

/
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Zeeman hrif

e Segulvegi atdms hefur framlag fra b&0d1 braut og spuna
p=—pLl — gsuS
e Vixlverkun atoms vid ytra segulsvid er 1yst med
Hyp =—u-B

» Veantigildi pessa Hamiltonian ma finna { grunninum |LSJM ), ef
gefid er ad Fry < FEy_o < Eye, p.€. a0 vixlverkunin s€ medhondlud

sem truflun 4 fingerdina i L S-tengsla framsetningunni

N
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/Zeeman hrif

AB

Fra Foot (2005)
e [ vigurlikaninu vorpum vid segulveginu 4 J (B = Bé,) sem gefur

g el o (L34S

e 1 vigurlikaninu

k Ezg = gjusBM;

32
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Zeeman hrif

N

Hér er Landé g—studullinn er

(L-J) +9s(S-J)
J(J +1)

97 =

Ef gert er rad fyrir ad g, ~ 2 pa er

3 S(S+1)—L(L+1)
2 " 2J(J +1)

97 =

Singlet paettir hafa S = 0svoJ =Loggy =1

Singlet hafa 61l somu Zeeman klofnun milli M ; 4dstanda og ferslur
milli singlet patta syna normal Zeeman hrif

33




/Zeeman hrif

M,

2

1

lD2 0
(g7 =1) -1
-2

1

'Py { 0
(g1 =1) -1

Frequency

AM; = —1

—

\0 1s2p 'P; - 1s3d ' D, linan 1 litini

Fra Foot (2005)

34




4 N

Zeeman hrif

e Astondin eru klofin upp { prjd og fimm M 7, sem badi hafa S = 0 og
gy = 1 og leyfdar ferslur koma fram i sama mynstri og sigilda likanid

segir til um — normal Zeeman hrif

 AM; = +1 ferslur syna tidnir sem er hlidrad sem nemur +ug/h
samanburdi vid AM ; = 0O ferslur

e T atémi sem hefur tver gildisrafeindir synir fersla milli triplet patta
oedlileg Zeeman hrif

N /
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/Zeeman hrif \

| |
o= o = [\

Frd Foot (2005)
« Anomalous Zeeman hrif fyrir 6s6p P5 - 6s7s 3S; farslan { Hg

e Mynstrid hefur niu linur vegna pess ad g; er mismunandi fyrir astondin
e Mynstrid sem ut kemur er had gildum a gy og J fyrir efra og legra

k astandid /
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/Zeeman hrif \

7
=

o I mjog sterku segulsvidi koma fram Paschen-Beck hrif

Fra Foot (2005)

e Spuna og brautar hverfipungar sniast um stefnu segulsvidsins 6hao
hvert 60ru

e Orkan er gefin med

\ Epp = upB(Mp, + 2Myg) /
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/Samantekt

3s3p

°p

Configuration

Terms

Levels

States

e Lagskipting i L.S-tengsla framsetningunni
— Leifdar rafstodu vixlverkun er radandi

— Vixlverkun spuna og brautar klyfur pattina i J 1i01

Fré Foot (2005)

k — Zeeman hrif 1 veiku segulsvidi kljufa sidan upp i M ; paetti

/
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4 N

Frekari upplysingar

» Pessi kafli er ad mestu byggdur 4 kafla 5 hja Foot (2005) og ad
einhverju leyti 4 kafla 10 hja Eisberg and Resnick (198)5).
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