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Struktura krystaliczna

Krysztaty
T = n,t, + n,t, + n,f,
N Vi

| wektory translacji prymitywnych |

)
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Struktura krystaliczna

Krysztaty
T = n,t, + n,t, + n,f,
1 7

| wektory translacji prymitywnych |

V(r)=V(r+T)
eSie¢ (wezty sieci) jest regularnym i periodycznym uktadem
punktdw w przestrzeni. Jest ona matematyczna abstrakcja;
ze struktura krystaliczng mamy do czynienia jedynie wtedy,
gdy baza atomow jest przyporzadkowana jednoznacznie do
kazdego wezta sieci.

Ciato amorficzne
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Struktura krystaliczna

Krysztaty
T = n,t, + n,t, + n,f,
Vi

| wektory translacji prymitywnych |

———————
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Struktura krystaliczna

Krysztaty
T = nllj% + nzl;2 + n3’f3

| wektory translacji prymitywnych |

eWektory translacji prymitywnych
nie sa wybrane jednoznacznie!
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Struktura krystaliczna

Krysztaty
T = nllj% + nzl;2 + n3’f3

| wektory translacji prymitywnych |

* Mozna na wiele sposobow
wybra¢ komérke elementarna.
Zwykle chcemy, zeby komérka
taka: miata mozliwie najwyzsza
symetrig, najmniejsza objetos¢

* Komérka prosta: komoérka
elementarna o najmniejszej
objetosci

| A
[ommemos }— ’ HTT1T
’....'
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Struktura krystaliczna

Krysztaty
T = nllj% + nzl;2 + n3’f3

| wektory translacji prymitywnych |

e\Wektory translacji prymitywnych
nie sy wybrane jednoznacznie!

snsnEs
T TN

Struktura krystaliczna

Krysztaty
T =nT +n,0, + n,i;
\ T ’ (@] O
| wektory translacji prymitywnych |
o
o (o]
| Komérka Wignera-Seitza |\
o O
C. Kittel
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Struktura krystaliczna

Krysztaly
T = nllj% + nzl;2 + n3’f3

| wektory translacji prymitywnych |

Bazg moze by¢ pojedynczy atom, jon,
zbiér atomdw, np. dla biatek 10°.
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Struktura krystaliczna

Krysztaly
B’ nt,
B'A'=CD =t,(1-2cos ¢)
9 cos ¢ =(1-n)/2
c A t,

n cosg @ Obrét
=1 1 o 3
0 12 60° c,
+1 0 0g° C‘
+2 -2 120° c.
+3 -1 180° C,
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Krysztaty _
T = n,t, + n,t, + n,f,
1 7

[ wektory translacji prymitywnych |
oo o0 00 o e
oo o0 00 0 e
oo 00 00 0 o
00 00 0 0 e
00 00 00 0
Bazg moze by¢ pojedynczy atom, jon,
zbi6r atoméw, np. dla biatek 10°.
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Struktura krystaliczna

Struktura krystaliczna
Sieci Bravais

T = nllj% + nzl;2 + n3’f3

| wektory translacji prymitywnych |

‘|
Dwa sposoby wybora komérki el
iérka o wysokiej symetrii, b} komérka prosta
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Struktura krystaliczna

Sieci Bravais

Istnieje 14 mozliwych sieci Lo
wypetniajacych przestrzen. Sieci F

te noszg nazwe sieci Bravais. simple Fa Body
cubic cubic cubic

Tworza one 7 uktadéw
krystalograficznych

) Augusté Bravais
1811-1863

monaclinic

Grupy symetrii

Grupa: zbidr z dziataniem (G,*):
1. lIstnieje element neutralny:
2. lIstnieje element odwrotny :
3. Dziatanie jest faczne

4. Jesli dziatania sg przemienne a * b = b * a grupa jest przemienna (abelowa). Zwykle jednak

exa=axe=a
alxa=axal=e
ax(bxc)=(axb)xc

axb#bxa

Przeksztatcenie przez podobieristwo: a i b sg ze
sobg sprzezone jesli istnieje taki x:
xlax=h.

Relacja sprzezenia jest przechodnia.

Zbidér elementéw do siebie sprzezonych
stanowi klase grupy.

llo$¢ wszystkich elementéw w grupie to rzqd

n
H0
el - o P
grupy. ""m'l w '-"f%;\“
W "

2013-06-02 15

Struktura krystaliczna

Sieci Bravais

Romboed ryczna:l

a=b=c
a=f=y<120°%90

L Rhombohedral |

2013-06-02

Grupy symetrii

Istnieje 14 mozliwych sieci < a=b=c
wypetniajacych przestrzen. Sieci a=fur=%0
te noszg nazwe sieci Bravais. Simple Fa Body
cubic cubic cubic
Tworzg one 7 uktadéw /] azbxc
krystalograficznych Tetragonalna . a=p=90°
a=b=c - | 7L | y=120°
a=p=y=90° | ¥
. ;"'"'nl rerragonal Heksagonalna
Rombowa Mo 7
azbzc
a=f=y=90°
Simple Body B
arthorhambic amb arthorha

=
I
2

7 v BEE G

H
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Grupa Cs, I N S = N S
E

2013-06-02



Grupy symetrii

E C, a) g,
v BB e o B G
Grupa Gy, | el el dlalalo

H
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Grupy symetrii

Grupa Ty Wypisz elementy grupy (jak duza bytaby petna tabela mnozenia?).

H
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Grupy symetrii

E C, oy [

@ E o a

H “ oy oL E C,

H o) oy C; ]

Grupa Csy
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Grupy symetrii

Reprezentacja grupy — zbiér macierzy przyporzadkowany poszczeg6lnym elementom danej
grupy. Reprezentacjq przywiedIna daje sie zapisa¢ jako suma prosta reprezentacji
nieprzywiedInych, czyli reprezentacji o mozliwie najnizszym rzedzie, z ktérych daje sie
wyprowadzi¢ wszystkie operacje symetrii danej grupy.

1. Reprezentacji nieprzywiedlnych danej grupy jest tyle, ile klas w grupie.
2. Dla wymiaru macierzy k; tworzacych i-tg reprezentacje nieprzywiedlng grupy o rzedzie n:

Zki2=n

Przyktad: najprostsza grupa 2 elementowa zawiera {e, i} (albo {1, —1}"). Wynika z tego, ze

istniejag DWIE nieprzywiedIne reprezentacje tej grupy Y; kiZ =2

Zobaczmy w jaki sposéb transformuje sie pod wptywem tej reprezentacji funkcje:
f)=x=1i=-1)

oraz

f(x,y) = xy (wprowadzimy e = ((1) (1)) orazi = (_01 _01))
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Grupy symetrii

Reprezentacja grupy — zbiér macierzy przyporzagdkowany poszczegdlnym elementom danej
grupy. Reprezentacjq przywiedIna daje sie zapisac jako suma prosta reprezentacji
nieprzywiedInych, czyli reprezentacji o mozliwie najnizszym rzedzie, z ktérych daje sie
wyprowadzi¢ wszystkie operacje symetrii danej grupy.

1. Reprezentacji nieprzywiedInych danej grupy jest tyle, ile klas w grupie.
2. Dla wymiaru macierzy k; tworzacych i-tg reprezentacje nieprzywieding grupy o rzedzie n:

Zkizzn
7

Przyktad: najprostsza grupa 2 elementowa zawiera {e, i} (albo ,{1, —1}"). Wynika z tego, ze

istniejag DWIE nieprzywiedIne reprezentacje tej grupy Y,; kl-2 =2

Zobaczmy w jaki sposob transformuje sie pod wptywem tej reprezentacji funkcje:
f)=x(e=1i=-1)

oraz

f(x,y) = xy (wprowadzimy e = ((1) (1)) orazi = (_01 _01)) -nn
BN
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Grupy symetrii

Reprezentacja grupy — zbiér macierzy przyporzadkowany poszczegdlnym elementom danej
grupy. Reprezentacjq przywiedIna daje sie zapisac jako suma prosta reprezentacji
nieprzywiedInych, czyli reprezentacji o mozliwie najnizszym rzedzie, z ktérych daje sie
wyprowadzi¢ wszystkie operacje symetrii danej grupy.

1. Reprezentacji nieprzywiedInych danej grupy jest tyle, ile klas w grupie.
2. Dla wymiaru macierzy k; tworzacych i-tg reprezentacje nieprzywiedIng grupy o rzedzie n:

Przyktad <1 0 0) Zkizzn
T

ME)={0 1 0
00 1 z
10 0
M(cr")zM(zrxy):(O -1 0)
0 0 1 | /*
/

-1.0 0 Iy
M(oJ_)=M(Uyz)=(0 1 0) /é\"
0 0 1
-1 0 O
M(Cz)=<0 -1 0 i :
0 0 1/ Macierze ortogonalne! M~ = MT
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Grupy symetrii

Reprezentacja grupy — zbiér macierzy przyporzadkowany poszczegélnym elementom danej
grupy. Reprezentacjq przywiedIna daje sie zapisac jako suma prosta reprezentacji
nieprzywiedlInych, czyli reprezentacji o mozliwie najnizszym rzedzie, z ktérych daje sie
wyprowadzi¢ wszystkie operacje symetrii danej grupy.

1. Reprezentacji nieprzywiedlnych danej grupy jest tyle, ile klas w grupie.
2. Dla wymiaru macierzy k; tworzacych i-tg reprezentacje nieprzywieding grupy o rzedzie n:

Zkl?:n
7

Przyktad: najprostsza grupa 2 elementowa zawiera {e, i} (albo {1, —1}"). Wynika z tego, ze
istniejag DWIE nieprzywiedlne reprezentacje tej grupy X; kiz =2
Zobaczmy w jaki sposéb transformuje sie pod wptywem tej reprezentacji funkcje:
f)=xe=1,i=-1)
_ ) _(1 o (=1 0
flx,y) = x;;(wprowadumye = (0 1) orazi = ( 0 _1))
floy) = (xy) (zaproponuj e, i)
Reprezentacja macierzowa w tym drugim przypadku jest przywiedina,
sktada sie z dwdch B, czyliD = B®B.

2013-06-02

Grupy symetrii

Reprezentacja grupy — zbiér macierzy przyporzadkowany poszczeg6lnym elementom danej
grupy. Reprezentacjq przywiedIna daje sie zapisa¢ jako suma prosta reprezentacji
nieprzywiedInych, czyli reprezentacji o mozliwie najnizszym rzedzie, z ktérych daje sie
wyprowadzi¢ wszystkie operacje symetrii danej grupy.

1. Reprezentacji nieprzywiedlnych danej grupy jest tyle, ile klas w grupie.
2. Dla wymiaru macierzy k; tworzacych i-tg reprezentacje nieprzywiedlng grupy o rzedzie n:

Z k}=n
7
|l elGlalol | |
1 1 1 1

“ = x2,y2, 72 | /
T 1 -1 -1 R, xy |/
1 -1 -1 1 yR xz /%5\4'
1 -1 1 -1 xR, yz Pl \‘

H

Wyznaczniki macierzy tez sq reprezentacjg: det(M; - M,) = det(M,) + det(M,)

2013-06-02 2
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Grupy symetrii Es el e

Transformacja obrotéw wzgledem osi R,:

1 1 1 1 z x2,y%, 2%

2013-06-02

Grupy symetrii

Charaktery reprezentacji — $lady macierzy reprezentacji. Dla macierzy sprzezonych charaktery

reprezentacji s te same.

x(M) = Z M;;
T
1. Wektor charakteréw reprezentacji I' :
x(&)
x(M ={ x(B)
2. Dla kazdej reprezentacji nieprzywiedinej I;
XMI?=n

np. x(@)IP =12 412+ 12+ (-1)2 + (-1)2+ (-1)% =6
np. [x(BDI?=22+ (-1)2+ (-1)2+02+02+02=6

| el ¢ 1 g ol o ]| o |
1 1 1 1 1

1 =il =il =il
-1 0 0 0
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Grupy symetrii
Grupa G, [ el 6 ldlala]
: £ ct

(&3 01 02 03

. C3 = E o3 oy

" ¢ B a o

(1 01 03 c3 G

" 0y oy 03 G2 E @2

Z kf=n o3 0y oy 2 C3 E
7

Sa 3 klasy symetrii, wiec s3 tez 3 reprezentacje nieprzywiedIne. Jedyny mozliwy rozktad na
wymiary k;to 22 +12 +12 =6

| [ E] 6 | & || o | o |
1 1 1 1 1 1

[ 4, | 1 1 =il =il =l <j
EN : -1 =i 0 0 0

-
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Grupy symetrii

Charaktery reprezentacji — $lady macierzy reprezentacji. Dla macierzy sprzezonych charaktery

reprezentacji sg te same.

x(M) = ZMii

1. Wektor charakteréw reprezentacji I' :
X&)
x(@ = (}((B))
2. Dla kazdej reprezentacji nieprzywiedIinej I;
XM =n
3. Wektory charakteréw dwdch réznych reprezentacji nieprzywiedlnych sg ortogonalne:

X)) - x() =0
Wynika z tego, ze suma charakteréw dowolnej niejednostkowej reprezentacji nieprzywiedinej

=0!
| [ E] 6 | & || o | o |
1 1 1 1

1

1 =il =il =il
=il 0 0 0

N = =
-

M M M

|

o o =2

2013-06-02

wyznaczniki

~N
k3
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Przyktad: najprostsza grupa 2 elementowa zawiera {e, i} (albo ,{1, —1}"). Wynika z tego, ze
istnieja DWIE nieprzywiedIne reprezentacje tej grupy X; kf =2
Zobaczmy w jaki sposéb transformuje sie pod wptywem tej reprezentacji funkcje:
Afx)=xe=1i=-1)
— . _(1 0 ._(—1 0
b) f(x,y) = x};(wprowadnmy e= (0 11)Oorau = ( 0 1_%)))
o f(x,y) = (xy) (wprowadzimy e = (0 1) orazi = ( 0 1))
Reprezentacja macierzowa w tym drugim przypadku jest przywiedIna,

sktada sie z dwéch B, czyliD = B®B.

Rozktad reprezentacji nieprzywiedinej Y na przywiedIne I; mozna uprosci¢ jesli znamy wektor
charakteréw reprezentacji Y i wektory charakteréw wszystkich reprezentacji nieprzywiedlnych
danej grupy. Wystarczy roztozy¢ charakter reprezentacji na kombinacje liniowa charakteréw

reprezentacji nieprzywiedlnych:

X0 = Y @ x(@) 11

: bD=BOB [ 1 g

1
a; = ;x(Y)x(Fi) oD = A®B

2013-06-02

Grupy symetrii

Przyktad: znalei¢ tréjwymiarowa reprezentacje D grupy Cs,, transformujac czasteczke NH; w
podanym uktadzie wspdtrzednych, a nastepnie znalezé rozktad tej reprezentacji na reprezentacje

nieprzywiedline:

‘ | E | 26| 30
1 1 1
[ 4, 1 =

=i 0

=
<
no

Grupy symetrii

X0 =) ()

13
1
a = —x(MNxT)
Mozna to inaczej zapisac:

1
@ = ZZ o 20T

k — sumowanie po klasach

ny, —ilos¢ elementéw w klasie

n — rzad grupy

1 (T;) — $lad tej reprezentaci, ktérej wspotczynnikéw szukamy
1 (Y) — $lad analizowanej reprezentacji

T
7

b) D = B®B
¢)D = A®B

2013-06-02
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Grupy symetrii

Przyktad: znalei¢ tréjwymiarowa reprezentacje D grupy Cs,, transformujac czasteczke NH; w
podanym uktadzie wspdtrzednych, a nastepnie znalez¢ rozktad tej reprezentacji na reprezentacje

nieprzywiedline: -“
3

z

1 1 =il

42
2 -1 0
EX

=
<

X x 100
Ry <}’) = <Z> > My = [0 0 1] itp
Z Y 0 1 O
2013-06-02 32
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Grupy symetrii

Przyktad: znalez¢ tréjwymiarowa reprezentacje D grupy Cs,, transformujac czasteczke NH; w
podanym uktadzie wspdtrzednych, a nastepnie znalezé rozktad tej reprezentacji na reprezentacje

nieprzywiedIne:
z

| B | 26, | 30 |
1 1 1

1 1 =il
2 =il
3 0

=
<

X P 10 0
Ra<y)=<2> > Ma=lo 0 1] x:(D) =1
z Y. 0 1 0
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Grupy symetrii

Przyktad: znalez¢ tréjwymiarowa reprezentacje D grupy Cs,, transformujac czasteczke NH; w
podanym uktadzie wspdtrzednych, a nastepnie znalez¢ rozktad tej reprezentacji na reprezentacje

nieprzywiedline: -“
A, [ i 1

2013-06-02

’ |
X,
y Bo: o
1
a; = ;an XM xx (D) n=6 x@) =3
&
D = a1 A1 ®a,A,DazB
al=§(1*1*3+2*1*0+3*1*1)=1 dla reprezentacji A; x2(D) =0
ozz:%(1*1*3+2*1*0—3*1*1)=0dIareprezentacjiA2
1
a3 ==-(1%2%3—-2x1x0+3+%0x*1) =1 dlareprezentacji B
3 6( ) P ) 1) = 1
D=A,®B
2013-06-02 34

Grupy symetrii

Grupa Ty Wypisz elementy grupy n = 24:

2 || £ 183G l6s, 60y ]
i (1| 1 1 1 x? +y? + 22

¢~ B
_

1. Reprezentacji nieprzywiedInych danej grupy jest tyle, ile klas w
grupie (w tym przypadku i = 5).

2. Dla wymiaru macierzy k; tworzacych i-tg reprezentacje
nieprzywieding grupy o rzedzie n mamy |x(I;)|? = n

D=tk k= n
i

2013-06-02
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Grupy symetrii

Grupa Ty Wypisz elementy grupy n = 24:
3 -m—

£

1 1 x% +y? + 22

E
s M
4 i -
3
3

=
~

"
:
1. Reprezentacji nieprzywiedInych danej grupy jest tyle, ile klas w
grupie (w tym przypadku i = 5).
2. Dla wymiaru macierzy k; tworzacych i-tg reprezentacje
nieprzywieding grupy o rzedzie n mamy |y (I})|? = n

Dkt = KK+ KGHkE =
i
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Grupy symetrii

Grupa Ty Wypisz elementy grupy n = 24:

; I A 77 170 A )
1 1 x% +y? + 22

J . B 1

h Ao =i| =i | 1| i

H g [=u| @ [=1] 2
; :

X2 — 2,222 —x? — y?
(R Ry, R;)
(x,y,2), (xy, xz,yz)

3. Zgadujemy charaktery reprezentacji. Po pierwsze wektory
charakteréw sg ortogonalne: x(I}) - x(I}) = A 8, a takze
2ixjT) =0=1xky +8xky+3%ks+6xky+6xksdla

wszystkich reprezentacji poza A,

2013-06-02 39

Grupy symetrii

Grupa Ty Wypisz elementy grupy n = 24:

-ﬂm—
1 x? +y? + 22

H

=
H
N
w W N =

3. Zgadujemy charaktery reprezentacji. Po pierwsze wektory
charakteréw sg ortogonalne: x(I}) - x(I}) = A 8, a take

2ixj(T) =0=1xky +8xky+3+ks+6xky+6xksdla

wszystkich reprezentacji poza A4,

2013-06-02

Podsumowanie:

1. Dla danego uktadu przestrzennego atoméw umiemy znalez¢ elementy grupy symetrii
punktowych

2. Potrafimy roztozy¢ reprezentacje grupy symetrii na reprezentacje nieprzywiedlne (wektor
charakterow reprezentacji przywiedlnej jest kombinacjg charakteréw reprezentacji
nieprzywiedInych)

3. Wymiar reprezentacji nieprzywiedinych decyduje ... no o czym wtasciwie decyduje?

2013-06-02

2013-06-02
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Przeksztatcenia funkcji falowych

Transformacja G funkcji wywotana przez transformacje G zmiennych, od ktérych te funkcje
zaleza, jest zdefiniowana jako:

GY(@) = p(G7'r) L ()

G162 (1) = GY(G3 ') = GP(r) = P(G'r) = P(G5 16 ') = 1/’((6162)_17')

Rys. 1.10. Transformacja funkeji pray obrocie
clala

2013-06-02

Przeksztatcenia funkcjifalowych

Réwnanie Schrodingera opisujace dany uktad jest niezmiennicze wzgledem operacji symetrii
danego uktadu (bo dostajemy funkcje falowe o tej samej energii, czyli zdegenerowane).

Wymiar reprezentacji nieprzywiedlnej wyznacza liczbe réznych stanéw o tej samej energii, a
wiec okresla degeneracje uktadu (jednak uktad moze by¢ zdegenerowany bardzie, na skutek tzw.
degeneracji przypadkowej).

2013-06-02 a3

2013-06-02

Przeksztatcenia funkcjifalowych

Transformacja G funkcji wywotana przez transformacje G zmiennych, od ktérych te funkcje
zaleza, jest zdefiniowana jako:
G =P(G'r) € P(r)
Przyktad: elektron opisany funkcja: ¥ (x,y,2) = 3dy, = xy - f(r) - znajdz posta¢ funkcji
falowej po obrocie o 45° wokoét z.

x cos(—45°) —sin(—45°) 0] /x V272 272 0] x
(J’) = [sin(—=45°) cos(—45°) O (J’) =1-v2/2 v2/2 0 <}')
4 0 0 11z 0 0 1] 2

1 .
Gy = E(xz =¥ f@) =P) =3d,2_ye

2013-06-02 Rys. 1.11. Pracksstalcenie funke]i falowej 3, pray obrocie o 45° wokdl osi _

2013-06-02
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Struktura subtelna

Struktura subtelna to zespot zjawisk zwigzanych z istnieniem spinu. Uwzglednienie ich
prowadzi do poprawek energii pozioméw atomowych.

— 2 2 Poprawny opis atomu wymaga wzigcia pod uwage efektow
E= Y p=+myC relatywistycznych co prowadzi do hamiltonianu Diraca.

Wyrazenie pozostajgce pod pierwiastkiem mozna rozwingé w szereg:

2 4 2 4
E =myc?| 1+ p - pA o =mocz+p—— p3 5
2myc®  8mgcC 2m, 8m,c
. 2 4
Wzér na energie kinetyczng obcinamy na trzecim wyrazie: EK —E- moc2 = L — p
2m, 8mic?
D n? - n*
ih—¥=-=V¥ V(Y -—= V¥
ot 2m 8m,c

Tadeusz Stacewicz

2013-06-02

»
&

Struktura subtelna

.. 0 - - -
ih—¥=-—=VY¥+V(I)¥-—5 V¥
ot 2m 8m,yc

Wartos¢ oczekiwana energii potencjalnej atomu wodoru (V):

W)= ze* 1\ Ze* Z 1 e* 7% - z?
T 4mey \r| T 4megagn?  4megagn? Y ) L
e
72 72 72 “= 4meghc T 137
En=-Ry_3= (E) + (V) = (Ex) — 2Ry 5= (Ex) = Ry—3
4megh?
ap =
Ry = mee* 1 e*  mpc® B Tmge?
= 2(4nsoh)? ~ 24meqap | 2 “
_ (B _a?Z?

Stosunek energii kinetycznej do energii spoczynkowej elekronu : = =
moc?  2n?

Dla krzemu Z = 14, n = 1, |E;| = 2,67 keV (krawedz K ok. 1,8 keV) n = 0,0052
Dlauranu Z =92, n = 1, |E;| = 115,2 keV (krawedZ K ok. 115,6 keV) n = 0,23
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.. 0 - - -
ih—¥=-——VY¥+V(I)¥-—5 V¥
ot 2m 8m,yc

Stosujac rachunek zaburzen w bazie funkcji wtasnych atomu wodoru mozna znalezé
poprawke energii uwzgledniajacg relatywistyczng zmiane masy dla poziomu o gtéwnej

liczbie kwantowej £,

— e? 1
ap, =22 (3 _ g %= dmeohe 137
n n% <4 [+%> n 0
4megh?
mye* 1 e?  myc? s = moe?

a?

Ry= 2(4msoh)? ~ 24megay | 2

Poprawka ta dla atomu wodoru jest:

* stosunkowo niewielka;

* szybko zmniejsza sie wraz z gtéwng liczbg kwantowa;

* awiec ma takze niewielkie znaczenie dla atomdéw wieloelektronowych.

« Jednak dla jonéw wodoropodobnych o duzych tadunkach jadra (duzych E,)
warto$¢ tej poprawki jest wielkoscig znaczaca.

2013-06-02

Struktura subtelna

Dlakrzemu Z = 14, n = 1, |E;| = 2,67 keV (krawedz K ok. 1,8 keV) n = 0,0052
Dlauranu Z =92,n =1, |E;| = 115,2 keV (krawedz K ok. 115,6 keV) n = 0,23

Poprawki relatywistyczne s istotne dla ciezkich jonéw i dla wewnetrznych powtok

elektronowych. Dla powtok zewnetrznych ekranowanie dodatkowo zmniejsz Zorr < Z

_ (B _a*Z?
T mgc? T 2n?

Poprawki relatywistyczne sg znoszg degeneracje niektérych standw (niezaleznie od wielkosci
poprawek).
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Struktura subtelna

Nastepny wyraz rozwiniecia réwnania Diraca daje sie sprowadzi¢ do hamiltonianu
opisujgcego oddziatywanie spin — orbita :
n’ < noldv - =
——25(Zx p)= =—5l =-z
2mZc? ( ) 2mZc? r dr “

gdzie V oznacza potencjat wigzacy atom,a ., to pole elektryczne, jakie odczuwa elektron.
W wyniku obliczen uzyskuje sie poprawki energetyczne:

a’z? [j(j+1)—|(|+1)—s(s+1)]E

B 2A0+D(1+1/2) "
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S P

n=l ------p-----
AEg =-1,8-10"%eV
s

Powyzsze obliczenia wykonat Paul Dirac. Jak wida¢, stany o jednakowych liczbach
kwantowych n i j powinny mie¢ te sama energie: np. energia poziomu 25, , i 2P,, powinny
by¢ identyczne, podobnie jak energie poziomu 3Py, i 3D;,.
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Dla standw z /=0 uwzglednia sie takze oddziatywanie elektronu z jadrem wynikajace stad, ze
elektron o tej liczbie kwantowej przebywa $rednio blisko jadra znacznie dtuzej niz elektron w
jakimkolwiek innym stanie. Prowadzi to do poprawki Darwina:

2—4
aZE

2n® "

Petny wynik — sumaryczna poprawka energii poziomu atomu wodoru w wyniku
oddziatywania subtelnego wynosi :

AE"'=

a’z7*(3 n

— [
on* |4 j+12)"

AE, =
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W latach 1947 — 52 Lamb i Retherford wykazali, ze model ten jest zbyt uproszczony.
Dokonujac precyzyjnych pomiaréw oddziatywania atoméw wodoru z polem fal radiowych
stwierdzili, ze energia stanu S, , jest wigksza niz energia stanu Py, 0 0.035 cm™. Wielkos¢
ta, zwana przesunieciem Lamba, byta takze wielokrotnie wyznaczana za pomoca
wspotczesnych technik spektroskopii laserowej. Obecnie jest jedna z najdoktadniej znanych
statych fizycznych.

Bohr Dirac QED

=0 o

F AT =1 iI=

E i S Py

.;;s “'

2 \ 0,365 cm™!

& \ . 15&[2

] . =

z $ ] il

=05 z ~ V= Py
0.035 cm™!

Wyniki tych badan daty impuls do rozwoju nowej gatezi nauki: elektrodynamiki kwantowej.
Wyjasnita ona, ze przesuniecie Lamba powstaje wskutek oddziatywania atoméw z polem
elektromagnetycznym, ktérego mody - nawet w prozni, w temperaturze zera
bezwzglednego - a wigc w nieobecnosci promieniowania — charakteryzuja sie energia f ¢ [ 2

N
g
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Pole magnetyczne i spin

Spin, oddziatywanie spin-orbita baza: |n,l,s,m;, ms>
dla stanéw s |:=0:> |:5 =0 \
dla stanéw p |: #0> |:§ %0 g-czynnik, zapewnia zgodnos¢ z
eksprymentem
Catkowity moment pedu: j = [+ S baza: ', m; 1
J=0+$ j.m;) PR
24
2
P.
312 Ry =hcR,
A
A ~ 1 3
L=1S==> :
2 2
2
P, ° .
12 baza: n,I,s,j,mj>
w skrécie: | ], mj>
2013-06-02
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Pole magnetyczne i spin

Termy elektronowe 25+1|_
i

Funkcja falowa MUSI by¢ antysymetryczna (ze wzgledu na przestawienia czasteczek)
w(F.S,)=w(F)x(s,)

l czes¢ orbitalna ‘ cze$€ spinowa

Uogdlnienie:

VN (Fl""' Tr Sy Sy )= l//(rv---n M )Z(Sl""'SN )

Sposdb opisu uktadu wielu elektronéw

Antysymetryczna funkcja falowa
+ zasada Pauliego

+ oddziatywanie kulombowski

= ODDZIALYWANIA WYMIENNE
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Pole magnetyczne i spin

Termy elektronowe 25+1|_
Sposéb opisu uktadu wielu elektronéw j
Funkcja falowa MUSI by¢ antysymetryczna (ze wzgledu na przestawienia czasteczek)

yw(7,S,)=w(F)x(s,)

l czesc orbitalna ‘ cze$€ spinowa

2
Porz

w|B>

N~

2P,
1/2
baza:

nl,s, j,mj>

im;)

w skrdcie:
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