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Wh.: Magnetismus von Hulle & Kern im B-Feld

B Neuordnung des Hullenmagnetismus & Umklappen des Kernspins

B Paschen-Back Kopplung: im q\
starken B-Feld entkoppeln L & §

und prézedieren separat um B,
A

B,

i=y1
\ Atom l

B Kernspin-Resonanz (NMR): bei

o

~

HF-Einstrahlung mit ® = ©, (MHz)
= Spin- Anregung & -Relaxation

Energie

B-Feldstarke
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B Effekte in Mehrelektronensystemen
- generell beobachtet man Vielkorperkrafte
= geeignete Naherungsverfahren erforderlich

- Wechselwirkung des Kerns mit den
Hullen-Elektronen (anziehend)

- Wechselwirkung der Hullen-
Elektronen untereinander (abstol}end)

7 e’ 7 e’ e’
E=— — +
drg, -1, 4reg, -, drg, -1,
\ ' ] \ ' ] \ ' J (1]
Ww. Ww. Ww.
Kern & Kern & e 0 & He-Atom

e 0 e 0 e 0
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Helium-4 — Theorie und Experiment QAT
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B Effekte in Mehrelektronensystemen: Naherungsverfahren

- Losung des 2-Elektronproblems:
Hartree-Fock-Naherungs-Verfahren mit
gemitteltem Potenzial

lonisationsenergien:
Elektron @: AE =24 6 eV

Elektron ®@: AE = 54 4 eV
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AusschlieRungsprinzip von Pauli QAT

Karlsruhe Institute of Technology

= Grundzustand von He nur
mitL=0und S=0

Ausschliel3ungsprinzip: zwei Elektronen in
einem Atom konnen nicht in allen

Noﬁ)gfreis Quantenzahlen ubereinstimmen
5
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Mehrelektronensysteme — Spins AT

Notation He-Grundzustand

2-Elektronensystem:
L, S, J Quantenzahlen

25417 (2S+1: Spin-Multiplizitat)

J

Grundzustand: 1'S, und nicht 1°S,

2 Elektronen in 1s Orbital
n=1, Singulett, L=0,J=0
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8.1 Helium-Atom AT
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B Angeregte Zustande von He: Ortho- und Parazustande

- ein Elektron (z.B. #8) wird in ein hoheres Orbital (z.B. 2s) angeregt
= Wegfall der Forderung nach antiparallelem Spin

He-4 Grundzustand: N
0.8: je 1S, (n=1, S=0, L=0, J=0)

genauer: (1s2) 15, -
00 im 1s-Grundzustand sind in einem
= Para-Helium Zustand mitS =0
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Orthohelium & Parahelium AT
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B Angeregte Zustande von He: Ortho- und Parazustande

- ein Elektron (z.B. #8) wird in ein hoheres Orbital (z.B. 2s) angeregt
= Wegfall der Forderung nach antiparallelem Spin

'Q'Q\

He-4 angeregter Zustand: R
0,8: 33, (S=1,L=0, J=1)

—
-~ o~ -
_ e mm mm ==

genauer: (1s2s) 3S, -
O im 1s-Grundzustand, ® im 2s-angeregten Zustand
= Ortho-Helium Zustand mit S = 1 (Spin-Triplett)
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Parahelium ST
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B He-Konfiguration mit antiparallelem Elektronspin = Parahelium
2s-Zustand ist metastabil

Singulett (S = 0)

_ eV 4
Singulett n1S, n'P, n'D, n1F,
S=0 24,5 — . — T —
474 T I 3
3—— 3 4 /
20,55 +---2
3 - metastabill
| _
= (| 0u)—[un) )
’ 2 "
anti-symmetrische
Spin-Wellenfunktion 04 1 stabiler Grundzustand
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Orthohelium

B He-Konfiguration mit parallelem Elektronspin = Orthohelium

11

Triplett S = 1

llllllllllllllll

W)

symmetrische
Spin-Wellenfunktion
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Orthohelium ST
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B He-Konfiguration mit parallelem Elektronspin = Orthohelium
2s-Zustand ist metastabil

Triplett (S =1)

eV 4

245 |F----==
metastabiles
2s Niveau
t=7870s 22 -
langlebigster

angeregter L\ \;‘ )
Atomzustand '

2 - % %
O_
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Orthohelium & Parahelium QAT
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B Interkombinationsverbot bei Atomen mit LS-Kopplung:
bei optischen Dipolubergangen in Mehrelektronensystemen leichter
Atome gilt Auswahlregel fur Gesamtspin S:

— N
AS=0 Triplett S = 1
- keine Spin-Umklapp-Prozesse
(s. HyperfeinUbergang bei H-Atom,
21 cm Linie mit t = 107 a)
: keine
Slgg_u:)ett Singulett-
B Triplett
\ ' Dipol-
Ubergange
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Orthohelium & Parahelium - Anwendung QAT
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B Metastabile Zustande:
ideal fur Besetzungsinversion beim Laserprinzip!

- Erzeugung der Zustande uUber ElektronstoBe (vgl. Franck-Hertz-Versuch)

A metastabile 2s-Zustande von He:
eV = Ausgangsniveau fur He-Ne Laser
Singulett
22 — Triplett
O 215,
é) 20,55 +---- — 23S,
CIC) -— - “& “““““““““““““““ I,
S S & 19,77 j %
— m 0
18 ﬂ 5 metastabil | %
T 2 £
2 [ e
LLl L
0 11— stabiler Grundzustand 1 ——
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Orthohelium & Parahelium - Anwendung \(|'|'
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B Metastabile Zustande:
ideal fur Besetzungsinversion beim Laserprinzip!

- Ubertrag der Energie der metastabilen He-Ne -
He-Zusténde durch He-Ne StoRprozesse Laser & w ‘m
auf Neon-Atome ar -

= Erzeugung von angeregten
Neon-Zustanden (5s und 4s)
Ubergang bei A = 632,8 nm

15% Ne

( \ i i ; !/ \Laser

Ilcht

850/0 He
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8.2 Kopplung von Drehimpulsen: LS und jj AT

Karlsruhe Institute of Technology

B Kopplung von Drehimpulsen in Mehrelektronen-Systemen

bei leichten
Atomen

Henry Norris Frederick
Russell Saunders

5 /
bei schweren Ji x/
Z>50 7

Atomen ;
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Kopplung von Drehimpulsen: LS und jj QAT
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17

B Kopplung von Drehimpulsen in Mehrelektronen-Systemen

LS-Kopplung bei leichten
Atomen
. N ~
Jj Kopplung Ni
>
o 7 = =
[
-
Q. y S, —™>  ]s
3
‘R
\ —
jj-Kopplung bei schweren D \
Atomen ]
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LS-Kopplung AT
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B Russel-Saunders Kopplung in Mehrelektronen-Systemen

—

- Spin-Bahn-Wechselwirkung s, -/, eines
einzelnen Elektrons i ist kleiner als die
Kopplung der Momente ZTJ und s - s,
untereinander

- Spins s, der einzelnen Elektronen
koppeln zum Gesamtspin S

S=>'5

- Bahndrehimpulse Z der einzelnen Elektronen
koppeln zum Gesamtbahndrehimpuls L
<L

[=31
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jj — Kopplung T
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B jj-Kopplungsschema realisiert bei schweren Atomen (z.B. Hg)

= vektorielle Addition der Gesamtdrehimpulse ;. einzelner Elektronen
zum Gesamt-Elektronendrehimpuls J

—

- Spin-Bahn-Wechselwirkung 5. -/
eines einzelnen Elektrons i/ ist
grol3er als die Kopplung der
Bahndrehimpuls- & Spin- Momente

—

[.-1, und s, -5 untereinander
i vJ

---------------
~

/
-
-
————————————————

- Bahndrehimpuls /. und Spin 5,
eines einzelnen Elektronsi Tt
koppeln zum Gesamtdrehimpuls ; T T .<
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jj — Kopplung T

¥ j]-Kopplungsschema realisiert bei schweren Atomen (z.B. HQ)
= vektorielle Addition der Gesamtdrehimpulse ;. einzelner Elektronen
zum Gesamt-Elektronendrehimpuls J

- die Gesamtdrehimpulse ;. der S R
einzelnen Elektronen i koppeln zum 7 N -
Gesamtdrehimpuls J der Hiille <

\~~
SN
——————

/
-
-
————————————————

_________
-
-
d

- bei mittelschweren Atomen e
beobachtet man Ubergénge j=1+5
zwischen LS- und jj-Kopplung
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8.3 Periodensystem & Schalenstruktur QAT
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B Konzept der Schalenstruktur der Atomhulle
basiert auf experimentellen Daten & theoretischen Konzepten

- Edelgase:

25 T He

N
)

RN
o

lonisationsenergie (eV)
o
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4—8—>
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Periodensystem & Schalenstruktur

B Konzept der Schalenstruktur der Atomhulle
- spektroskopische Untersuchungen (s. Kap. 4.1)

- Pauli-Prinzip fur Orbital n

- Hauptquantenzahl n:

= n Werte fur {
- Drehimpulsquantenzahl ¢

= 2{+1 Werte fur magnet. Zahl m¢{
- Spinquantenzahl s

= 2 Werte

- Maximalzahl an e- in Schale n:

n—1
2-2l+1)=2n

[=0
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n [ | Subshell | Capacity
2(2141)

I 0 ls 2

2 0 2s 2

2 I 2p 6

3 [ o 3 2

3 l 3p 6

4 | o 4s 2

3 2 3d 10

4 | 4p 6

5 0 Ss 2

- 2 4d 10

5 l Sp 6

6 0 65 2

4 3 4f 14

5 2 5d 10

6 1 6p 6

7 0 7s 2

5 3 5f 14

6 2 6d 10
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Schalenstruktur - Elektronenkonfiguration AT
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Atom 1s 2_s 2p - Elektronenkonfiguration

Li 1 152 281
Be I m - 152 252

B o ] 152 252 2p1

C [t Dt )| 152 252 2p?2

N i il 1 DU i 152 252 2p3

O _ tH ] } 152 252 2p4

F [t i1 oI 152 252 2p°
Ne [t tH ot 152 252 2p8
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Periodensystem
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