Kap 1. Tidig Atomfysik
Rydbergs formel for vate
1 1 1
1= Fo (7= 72)

. 1
Vagtal gessom v = N

For n=1 Lymanserien, n=2 fas
Balmersserien, n=3 Paschenserien.
Balmerserien ligger i det synliga spektrat.

Electron transitions for the
Hydrogen atom

n:
n=i
n=5
- Yy
n=4 Brackett
| series
n=3 E(n) to E{r=4)
Paschen series
Ein) to E{n=3)
n=2 ¥
Balmer series
E(n) to E{n=2)
=1
Lyman series
E(n) to E(r=1)

Energi fran vagtal fas som E = hcv, vagtalet
ges oftast som inversa centimetrar.

Rydbergskonstanen dr massberoende, maste
anvanda reducerade massan

meM
m=——
m,+ M

R, ar for en oandligt tung karna, for
allmant R galler
R, .M
m, + M
Da man substiterar ut elektronmassan mot

den reducerade (darfor forsvinner ett m,)

Detta leder till isotopskiften da den
reducerade massan ar olika for olika isotoper.

Elektronernas banradie i vatelika atomer

agn?

=77

Bohrs modell &r bra for vate och vatelika
atomer (om Z<20)

Energinivaerna ges av

hcRZ?
n=" n2
aO = OSA

Coloumbpotentialen for en vatelik atom

Ze? Ze?
V(r) = =——
4megr T

Bohrs postulat

e Stationdra banor

e Ljusutsdndning/-absorption: hf =
|En — Er,1|

e Kvantisering av
rérelsemdngdsmoment |L| = r X
p| =nh

Moseley samband for rontgenstralning

ﬁ X Z
Kap 1. Vagfunktioner i vate

S.E

w VZ+V =E
—o— V2 V() | = Ey

e

i sfariska koordinater blir
V2= ii(rz i) 1
r2or or/) r2
DVS hela vinkelberoendet ligger i
operatorn L.

Variabelseparation av S.E i sf. Koord. Ger
ekvationen

L?Y = bY



For vinkeldelen. Losningen ar
klotytefunktionerna. |P(r)|2=r2|R I(r) | 2
n

. /1
Yo,0 = g . ,
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Verr 2mgr? 4megr -136eV
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Observera att endast s-elektroner har en

V36, F sannolikhet att befinna sig i r=0. Hogre |
. gor att elektronen befinner sig langre ut
-
t (_/ och bindningsenergin minskar.
IFi@.or  [7i6.of Totala l6sningen till S.E i sfariska koord

- B
t t < Prim (T, 6,0) = R () - Yim (6,9)

V:@.0F [V:6.0F  [Y:00F En vinkeldel och en radiell del, vinkeldelen

‘ @ » { i Y ej beroende av n-kvanttalet och radiella
i ‘ ) : delen R ej beroende av m-kvanttalet.
Ie.oF [reof [rieef ne.ef Observera den effektiva potentialen och

. o . N dess beroende av /-kvanttalet.
Radiella vagfunktionerna och plottar fér

sannolikhetstatheten i radiell led. Egenvdrden:
% gy Yy = 1L+ 1)V
Rio= ( L) 2¢7°
40 32 LYim = mYy,
N .
o=2iina, Rao = (T) 2(1-p)e™” l ar det orbitala rorelsemangdsmomentet,
# 3/2 l, ar dess projektion pa z-axeln.
Ry = <£> 2. pe”” l ar rorelsemangdsmomentskvanttalet
b - V3 . m ar det magnetiska kvanttalet.
0 R
Ryo=|— 2(1~2)+—)‘>c’ o
“’ < llo) Ty Finstruktur
AL 1\ : . )
Rsp=| 5 = Pll-3r)e Hela vagfunktionen fér en en-
di] . “
7 \% 93 elektronsatom maste kompletteras med
R3q = (%) ;75;{":9”’ spinnet.
g :

OO
. it 2 2
Normahsntmu:/ Ry ridr=

0



Y = Ry (r) - Vim(0, ¢) - [smy) eller sd
skriver man aven vinkeldelen med ket-
notation

Y = Rnl(r) - [lmysmg)
For elektroner (fermioner) s =
1

1
- ochmg =+
2 2

Infor en vektormodell for spinnet,

vektorns langd blir |S] = /s(s+ 1) = g
och precesserar okant kring z-axeln men
med en projektion pa denna som alltid ar

1/2 (eller -1/2)

Klassiskt sett sa ser elektronen en positiv
karna rotera kring den som ger upphouv till
ett magnetfalt. Energin beror da pa hur
elektronens spin ar orienterat i
forhallande till detta. Detta ger upphov till
spin-banvéaxelverkan.

Véaxelverkan (spin-orbit) ger operatorn
H=—-u-B

B-féltet ar det falt som elektronen ser fran
kdrnan (som ser ut att cirkulera elektronen)
och pu ar elektronens magnetiska moment.

L och S ej rorelsekonstanter langre, daremot
ar j konstant. Maste byta vagfunktioner.

Ilm;smy) = |lsjmj)

Spin-banvaxelverkan blir

£ - h?  e? <1>( )
570 2m2c? 4meg \r3 s
=%{](j+1)—L(L+1)
-s(s-1)}
2 2
Med § = h e 1

2mgc? 4T€o (nag)1(1+3)(1+1)
(spin — orbit konstanten)

Produkten beriknas genom 2s - I = j% —
12 _ SZ

Dar j=l+s och kan tolkas
genom addition av
vektorerna i
vektormodellen
(addition av
rorelsemangdsmoment).

Lande’s intervallregel

4

n3l(l+1)

AE,_, = EX*S —E!ZS = a?hcRy,

U ] 2

AEs_,

j=I-s

Uppsplittringen for vatelika system.



Detta goratt (s - I) = %{j([’ +1)—
I[A+1)—-s(s+1)}

Resten av konstanterna satts i f och den
energin blir tillslut

Eyeo =50+ D =10+ 1) = s(s + 1)}

Urvalsregler

Elektrisk Magnetisk
dipolovergang dipolévergang
A =0,%1 A =0,%1
EjOtill 0 EjOtill 0
AM; =0,+1 AM; =0,+1
Al = +1 Al=0
(paritetsbyte) (inget paritetsbyte)
An Godtyckligt An=0
AL = 0,+1 (vid AL =0
perfekt LS-koppling)
AS = 0 (vid perfekt AS =0
LS-koppling)

s-elektroner har inget
banrérelesemlangdsmoment och ger darfor
inte upphov till nagon finstruktur.

Flerelektronsystem

S.E for helium

n . Ze? n_, Ze?
H=-——+—Vi{————-——V5—
2m 4megr;  2m 4megr,
2
e
4megryo

Kan skrivas som en summa av tva operatorer
for tva olika elektroner. (bortse fran
elektronernas vaxelverkan med varandra, dvs
den sista termen)

Hoy® = (Hy + Hy)y° = E%%°

Och dessa kan l6sas var for sig med sin
respektive vagfunktion

Hiyp(1) = Eyp(1)
H2¢'(2) = E2¢'(2)

Den totala vagfunktionen ¥° = y(1)y(2) och

den totala energin blir da

E =E +E,=-136ev-2%-2=
—109 ev

Det faktiska vardet ar -79 ev.

Véantevardet av repulsionen

2
(YO ———[°) = AE,,, = 34 ev och med

4TEGT 2
denna korrektion fas da

E=-109+34=-75ev

Fortfarande inte helt ratt da det inte dr en
liten storning.

Vagfunktionen

Fermioner ar antisymmetriska 2>
vagfunktionen maste ha samma egenskap.

Yiot = Yrum * l»bspinn

Rumsdelen ar symmetrisk sa da maste
spinndelen vara antisymmetrisk, en sddan
vagfunktion ar

4 1
lljspinn = ﬁ

Alkaliatomer

(T =141

Energier fran skarmning fas genom

2
A
Enl = —hCRoo —( €f};)
ny
Darn; = n — §;, §; ar kvantdefekten, nastan
konstant for olika n men starkt beroende av [-

kvanttalet. §; = 0 forl > 2
Spinbanenergin kan skalas pa liknande satt.

zZt73

————a?hcR,,
n*3(l+ 1)

AEs_, =



Periodiska systemet och hur skalen ar fyllda.
Adelgaser har alltid fyllda s och p orbitaler och
alkalimetaller har alltid en ensam s elektron.

J,Soch Lar

Centralfaltsapproximationen

Antar att alla elektroner kdnner samma
potential och ror sig sjalvstandigt fran dom
andra.

Totala Hamilton operatorn for ett
flerelektronsystem

N N Ze?
h* /47'[60
= Y=Y L
: 2m T;
i=1 i=1
N e?
/47'[60
+) =
j>i Y

Den sista termen beskriver elektronernas
vaxelverkan med varandra, denna antas vara
av central karaktar och man infér den nya
potentialen

52
Ver = — S(r) dar S(r) innehaller

blandtermerna. Den nya Hamilton operatorn
blir da

N
h? )
H=) =2V Ver(r)

L

goda kvanttal i en isolerad

fler elektroner och

Dar potentialen ar rotationssymmetrisk och
alla elektroner kdnner samma potential.

LS-Koppling

Forsummar spinn-ban vaxelverkan (eller anser
den valdigt liten jamfort med repulsionen)

Infor totala moment

L=le
i

S=ZSL-
i

J=S+1L

rorelsekonstanter och

atom. Tidigare varl och s
bevarade men nu ar det

repulsionen gor att
rorelsemangdsmomentet
inte ar bevarat langre. Det
totala
rorelsemangdsmomentet L
ar daremot bevarat och darmed aven J. Vi far
da vagfunktioner |LM; SMy) istallet.

Spinn-ban vaxelverkan fungerar som en
storning pa denna vagfunktion och ger upphov
till finstruktur med energier Eq_, = Bs(S -
L=Sy0+D-LL+1)-SE - 1)
och vagfunktionerna |LS] M)

JJ-Koppling

Om spinn-ban vaxelverkan ar storre én
repulsionen, vilket ar vanligt for tyngre atomer
eftersom spinn-orbit beror pa Z, fungerar inte
LS-koppling langre eftersom den inte langre &r
en liten storning. Istallet férsummas den icke-
centrala elektrostatiska vaxelverkan, istallet
kopplas varje l och s i varje atom ihop sig och
man far summera alla j istallet.

J=Zji



Alltsa:
LS-koppling E,., > E¢_,

ji-koppling Ey.e K Es_,

Hyperfinstruktur
Karnans magnetiska moment ar

w = gipnl
Och elektronens ar
n = —gsipS

Och den nukledra magnetronen forhaller sig
till bohrmagnetonen via

_ HUp
1836

Un

B-faltet fran elektronerna véaxelverkar med
karnans magnetiska moment och operatorn
for hyperfinstruktur blir JAMFOR MED
FINSTRUKTUR)

Hyps = —py - B,

Darmed maste kdrnspinnet vara nollskillt for
att fa hyperfinsstruktur. S-elektronerna
paverkar dessutom karnans spinn mer da
dessa ar mycket narmare kdrnan och
hyperfinstruktursuppsplittringen blir storre for
dessa.

B-féltet vid kdrnan ges av

Dar M ar elektronens totala magnetiska
moment M = —g,upS|(r)|? och med r=0
fas

2
Hyps = —py - B, = ﬂ1§#095M3|1P(0)|2

2
= QIMNI§M395H0|1/J(0)|2
=Al-S

Detta ar for s-elektroner och allmant
galler AI - .

Totala rorelsemangdsmomentet ar konstant
men | och J preciserar kring F och ar ej
konstanta -> M}, M, ej goda kvanttal. Istallet
anvands F och My som ar goda kvanttal.

F=I1+]
Vantevéardet blir da
Eyps = A - J) = g{F(F +1)—-I1(I+1)
—JU+ 1)}
Forl = s ér AEyrs = A och for 6vriga galler

EF - EF—l = AF

2
Be = 1M Finstruktur — Hyperfinstruktur
Finstruktur Hyperfinstruktur
Interaktion BL-S Al -]
Totalt rorelsemangdsmoment J=L+S F=1I1+]
Egentillstand |LS]M;) |IJF Mg)

Energi

g{](}+1)—L(L+1)—S(S—1)}

g{F(F+1)—I(I+1)—](]+1)}

Intervallregel E,—E;_1=p] Ep — Ep_q = AF

Alkali skalning AE VAVAS 2heR AR Z;Z:  m, 2heR
—o™~ a“hcRy —o~——=—————<—a“hcRy
R 0 Bl + DM,

Antal nivaer

Min (2s+1, 2L+1)

Min (2J+1, 21+1)




Zeemaneffekt

Rdérelsemangdsmomentet hos en elektron
bunden till en atomkarna &ar kvantiserad till
bade storlek och riktning. Dessa
kvantiseringar ges av:

J2=nyJ+1)

1
J. = M;h

@)

For storlek respektive riktning. Da
rorelsemangdsmomentets riktning ges av
projektionen pa en arbitrar z-axel marks
denna under normala omstandigheter inte
av, utan ger endast energierna
degenerationen 2] + 1.

Genom att placera atomen i ett starkt
magnetfalt definieras en z-riktning, och far
darmed en liten energiuppsplitting
beroende rérelsemangdsmomentets
projektion pa magnetfaltets riktning. Det
emitterade ljuset vid 6vergangar mellan de
uppsplittrade nivaerna far en liten
frekvensskillnad.

Energin relativt LS-termen for via
Zeemaneffekten uppsplittrade energinivaer
ges av:

Eze = 9;u5BM;
dar pp = 2 ~ 9.27 - 10724 T,

2me
B &r magnetféltets styrka,

3 S(S+1)-L(L+1

ar for tillstandet relevanta kvanttal. OBS
ekvidistanta magnetiska subnivder pga M,

Om faltet &r starkt = Paschen-back, energin
ges av

Epy = ugB(M;, + 2Ms)

Overgéngar med AM; = —1,0,1 ar —sigma,
pi, sigma, se figur.

Det utsanda ljuset ar polariserat, se figur

Zeeman i HFS

Hamiltonoperatorn for detta ges av
H = g;upJ - B.

Om vaxelverkan med det yttre faltet ar
svagare an den hyperfina vaxelverkan (Al - J)
sa kommer [ och ] precisera kring F men F
kommer precisera langsamare kring den
magnetiska axeln. Har ar F, My goda kvanttal
medan M;, M; inte dr det. DVS

UgB < A->svagt falt

Iv'J IVIJ
1 1
o o]
e -1
IVlJ
2
1
0 M,
1
a 0
2 -1
o 1 o o 1 o o 1 o
o
m
transversal o
+
(o}
longitudinal

M,



Energin ges av

E = grupBMp
Dar
_F(F+1)+](]+1)—I(I+1)
9r = 2F(F + 1) 1

Om det magnetiska faltet ar starkt ug >
A->starkt falt

Magnetiska moment

e .
Uy = _ﬂl' magnetiskt mom. Pga

banrorelsen

Us = —gS%S (gs = 2) magnetiskt mom.

elektronen
_ g1€ . ..
Uy = ﬁl magnetiskt mom. Karnan
14
- Us
M~ 1836
Utot = —%(L + 25) totala

magnetiska mom.(spin ban)

Karnspinnet
A
7X
Om A udda = I halvtal

Om A jamnt - [ heltal

OmAochZjamnt>1=0

Overgangar — Einstein
koefficienter
Relativ population vid termisk jamvikt

N, _ 92 ,-n/kT
Ni g1

N ar populationen, g ar statistisk vikt?,
boltzmannférdelning.

energi Js

p(f) =

volym * frekvensintervall m3

pBji, ar sannolikheten per atom och tidsenhet
for absorption

A,4 ar sannolikheten per atom och tidsenhet
for spontan emission

pB21 ar sannolikheten per atom och
tidsenhet for stimulerad emission

2hv

I hv hv s
| By Ay | W s | s
By

E, N .
spontancous induced
Absorption ¢mission emission

Sambanden mellan koefficienterna
Isolerat system i termisk jamvikt -
Az1N; + pBy1 Ny = pBy, Ny

Maste gélla. | ord “antalet spontana
emissioner plus antalet stimulerade
emissioner maste vara lika med antalet
absorberade fotoner i varje tidsintervall. Det
ar ett isolerat system och energin maste ta
vagen nagonstans, da maste den alltsa
absorberas. >

Mo 0B 01, e
Ny Ay +pByy 91
Losutp 2>
_Ang; 1 _
= Biyds : eﬁ—?  Buds = Pplanck

B1291

Jamfoér med plancks stralningslag 2

8mf3h 1
Pplanck = 3 " TAE
ekT — 1
Identifiera
92821
=1 & g;B1 = g1B12
91B12



92421 _ 87Tf3h

91B12 c3
&

8nf3h
92421 = 0—3ng12
Konsekvenser:

Kan matta en évergang om man
driver/lyser kraftigt > N, = N; (45,
forsummas)

Laserverkan = Férsumma A,; 2>
pB21N; > pB1; Ny = Ny > Ny

Dvs inverterad population.

Spontan emission kraftigt
frekvensberoende -

Ay ~f3By, (om g, = g;)=> svérigheter
med hogfrekventa lasrar.

Linjebredder

Heisenberg >AE - At = A > hAfy - T =

2o Af =1

2T 21T

Kortare livstid = storre naturlig breddning

Atomerna star inte stilla vilket leder till
dopplerbreddning av spektrallinjerna.

Dopplerbreddningen blir

Aw u
—2 =2vVinz—
Wy c

Dar Awp ar breddningens FWHM, w, ar
den frekvens atomerna absorberar vid i
"vila”.

Hastigheten i en atomgas ges av

U = 2230 / "_m/s OBS!Miri
300M

molmassa.

Broadening Af/ GHz | 4i/A
Natural 0.01 0.0001
Power, /=170 mW/cm? 0.054 0.0006
Pressure, p = 0.1 atm 0.084 0.0009
Doppler (600 K) 2.25 0.026
Instrument. Fabry Perot: d=1 cm, R=0.9 0.25 0.003
Instrument. Grating 1200 £/mm, 50 pm slit 30 0.35

Storleksordningar, obs att dopplereffekten ar
bland de storsta.




