Лабораторна робота №8.Хвильова функція багатоелектронної системи.
Мета:розглянути систематику енергетичних станів атома (термів).
Матеріали і обладнання:комп’ютер, методичні вказівки до виконання лабораторної роботи.
Хід роботи:

Теоретична частина

Орбітальні і спінові моменти всіх електронів багатоелектронного атома повинні складатися як векторні величини, породжуючи повний кутовий момент.

Позначення кутових моментів. Кутові моменти окремого електрона позначаються малими літерами зі стрілками: вектори [image: image2.png]


і [image: image4.png]


 відповідають орбітальному і спіновому моменту відповідно, вектор [image: image6.png]


–повний (орбітально-спіновий) момент електрона при цьому [image: image8.png]


.

Квантові числа кутових моментів позначаються тими ж літерами, але без стрілок (числа l, s, j). Квантові числа проекцій моментів на вісь z для окремого електрона позначаються малою літерою m з відповідним нижнім індексом: для орбітального – ms, а для повного моменту – mj.

Основні формули позначення кутових моментів:

- орбітальний кутовий момент електрона [image: image10.png]RO+ 1)




;

- проекція орбітального кутового моменту на вісь z[image: image12.png]


;

- спіновий момент електрона [image: image14.png]Rys(s + 1)



;
- проекція спінового моменту на вісь z[image: image16.png]


;
- повний кутовий момент електрона [image: image18.png]WG+ 1D




.
Повний кутовий момент системи електронів позначається символом [image: image20.png]


, а відповідні квантові числа – символами без стрілок (L, S, J).

Квантові числа проекцій моментів ([image: image22.png]


і [image: image24.png]


) на вісь z позначають літерою M з відповідним нижнім індексом MLіMS, а квантове число проекції повного кутового моменту [image: image26.png]


на вісь z – символом MJ.
Для системи електронів в атомі відомі такі формули:

- орбітальний кутовий момент атома [image: image28.png]RLL + D




;

- проекція орбітального кутового моменту на вісь z[image: image30.png]


;

- спіновий момент атома [image: image32.png]=7+ 1



;
- проекція повного кутового моменту на вісь z[image: image34.png]


;
Кожний енергетичний стан в атомі характеризується набором значень квантових чисел моменту.

Електронні енергетичні стани атома (а також молекули) позначають словом терм ( від англійського term–член математичного виразу).

Термін терм використовували у перших роботах спектроскопії, коли частоту кожної спектральної лінії подавали у вигляді різниці двох членів – термів T2 і T1. Сучасне трактування спектрів – спектральна лінія відповідає переходу атома з одного стандартного енергетичного стану (терма) до іншого, а частота такого переходу відповідно до формули Планка позначається виразом:

[image: image35.png]



Систематика атомних термів розроблена Фрідріхом Хундом, згідно якої удалося пояснити багатоелектронні атоми.

Позначення термів. Атомні терми мають буквені позначення, загальна структура яких подається у вигляді [image: image37.png]25+1p



. Тут L, S, J–квантові числа відповідно орбітального, спінового і повного моментів атома.

Буквені позначення присвоюються залежно від значень квантового числа L(порівняно з позначеннями АО):

	Значення L
	0
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	9

	Позначення терма
	S
	P
	D
	F
	G
	H
	I
	K
	L
	M


Верхній лівий індекс у позначенні терма називають його мультиплетністю.

Мультиплетність терма (2S+1) визначає число можливих напрямків у просторі спінового моменту атому.

Найважливіші випадки мультиплетності показані в таблиці 1.

Спінові стани двохелектронної системи

	Спінова функція
	Симетрія функції
	Власні значення [image: image39.png]



	Власні значення [image: image41.png]



	Мультиплетність

	[α(1)α(2)>
	Сим
	+1
	2
	Триплет, 3

	[β(1)β(2)>
	Сим
	-1
	2
	Триплет, 3

	[image: image42.png]



	Сим
	0
	2
	Триплет, 3

	[image: image43.png]WER) - f)al2) >





	Антисим
	0
	0
	Сигмет, 1


В таблиці показано три найважливіші випадки мультиплетності.

1) Сингметний терм: S=0; MS=0. Мультиплетність терма дорівнює 1, (2S+1)=1.
Це означає, що в зовнішньому магнітному полі пучок атомів не розщеплюється за рахунок спінового моменту. Такі стани реалізуються в системах з парним числом електронів, наприклад найпростіші двохелектронні системи: He, Li+та інші.

2) Дублетний терм: S=1/2, MS=±1/2. Мультиплетність дорівнює 2, (2S+1)=2. При цьому можливі дві орієнтації спінового моменту атома. Такі стани реалізуються у випадку, коли число електронів непарне, наприклад, найпростіші атомні системи H+, He+, Li, B тощо.

3) Триплетний терм: S=1, MS=0, ±1. Мультиплетність терма дорівнює 3, (2S+1)=3. При цьому можливі три просторові орієнтації спінового моменту атома. Цей терм реалізується у збуджених станах парно-електронних систем. Мультиплетність терма атома дорівнює (2S+1), коли L≥Sі дорівнює (2L+1), коли L<S.

Під мультиплетністю розуміють набір рівнів, які належать одному терму.

Контрольні запитання:

1. Векторна модель атома. Знайдіть суму квантових чисел кутових моментів: а)l зS; б) S1зS2.
2. Опишіть схеми додавання кутових моментів: а) ls-зв’язку; б) jj-зв’язку.

3. Що розуміють під терміном терм? Як позначають атомні терми? Яку інформацію несуть символи атомних термів?

4. Як позначають мультиплетність терма? Який терм називають синглетним, триплетним, дублетним?

5. Сформулюйте правило Хунда. Розташуйте в порядку зростання енергетичні рівні атома вуглецю [image: image45.png]> p ip 1.
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6. У чому полягає ефект Зеемана? Наведіть приклади.

Задачі для самоперевірки

1. Обчисліть значення квантового числа і величину повного орбітального кутового моменту: а) двох р-електронів; б) трьох р-електронів. Приведіть буквені позначення відповідних термів.

2. Обчисліть значення квантового числа повного кутового моменту J для двох електронів, якщо j1=1, j2=2.

3. Визначте терми основного стану атомів кисню, фосфору, скандію, нікелю, хрому.

4. Використовуючи правила Хунда, визначте терм основного стану атома, якщо незаповнена підоболонка містить: а) п’ять р-електронів; б) три d-електрони.
