OROSZ L. Kvantummechanika 52.oldal

1.3. A perdiilet és a magneses momentum
1.3.1. A palyaperdiilet

Eddig a koordinita, az impulzus és az energia voltak azok a dinamikai vdltozdk, amelyek
kvantummechanikai tulajdonsdgaival megismerkedtiink. Most egy djabb dinamikai véltoz6t, a pdlyamozgédsbol
ad6do perdiiletet fogjuk vizsgdlni. A mddszer a mir megszokott lesz:

"Klasszikus mechanika — Operdtorok — Sajatérték egyenlet — Fizikai értelmezés — Mérés "

Egy tomegpontnak egy adott pontra (legyen ez az origd) vett L=Fx P perdiilete vektor mennyiség.
Ezért harom skaldr adattal, pl.: az (L, ,L,,L;) hdrom Descartes komponenssel jellemezhetd. A 2.axiéma szabdlyai
szerint a megfeleld operdtorok konnyen képezhetéek. Tekintsiik az L, operatort! Bizonyithaté, hogy gémbi

A

koordindta rendszerben ez az operdtor a ¢ szbg szerinti els6 derivélttal ardnyos: LZ = —‘a—. Ez fizikailag
J oy

szemléletesen is értelmezhetd. Gondoljunk csak arra, hogy pl. az x-irdnyd mozgasb6l adédé p, impulzushoz

rendelt operdtor az x-szerinti derivélttal ardnyos, és ugyanez igaz az y és a z komponensekre is. Gombi

koordindtarendszerben L, perdiilet csak a ¢ valtozasdbol adédé mozgasbol adodik. Igy joggal vérjuk, hogy az L,

perdiilethez rendelt operdtor a () szog szerinti derivéldssal legyen ardnyos.

Az izq) =L, - P sajdtérték egyenlet matematikai megolddsai egyszerien meghatdrozhatéak. Ezek
koziil a regularitasi feltételek véalasztjak ki a fizikai megolddsokat (1.axiéma). A <I>(¢J) sajatfiiggvény egyértékd,
ha ®(@+27)=®D(@). Ez csak akkor teljesiil, ha az L, sajétérték a /i egész szdmi tobbszorose, azaz
LZ = m,h, ahol my = 0,+1,£2,...£..... Tehat az L, sajatértéke kvantalt
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1.3.2. A (zart) palyamozgas magneses momentuma

Ha egy pontszert elektron zart palydn mozog (pl. a Bohr- féle atommodellben) akkor ez a mozgd
elektromos t6ltés magneses teret kelt. Ez a tér egy magneses dipdlus terével jellemezhetd. Ez a magneses dipdlus
egy ujabb dinamikai véltozé. Vizsgaljuk meg ennek a kvantummechanikai tulajdonsagait!

LTIRT)

Az egyszeriiség végett egy “r” sugari korpdlydn mozgé elektron esetét fogjuk vizsgalni. A klasszikus
fizika szerint, a palyamozgds sordn az elektron “m” tomegébdl ad6dé L perdiilete és az “-€e” elektromos

61tésébél szarmazo M , mdgneses momentuma kozott szoros kapcsolat van. A perdiiletet mér az el8zdekben

részletesen targyaltuk. A korpalydn mozgé elektron egy kis dramhurkot jelent. gy a magneses momentuma a mér

tanult médon (“dramerésség x feliilet”) egyszerlien szamithaté: M, =1 - r’7r. Ezt sszehasonlitva az L

perdiilettel eredményiil az adédik, hogy a mdagneses momentum vektor a pdlyaperdiilet vektorral ardnyos:
— e

M, = —2—L. Az ardnyossagi tényezd lathatéan univerzdlis dlland6kbél all, dgymint az elemi toltés és az
m

elektron tomege.
A migneses momentum vektor Descartes komponenseihez rendelt operatorok a perdiilet operator

A

ismeretében a 2.axioma szerint képezhetok. Tekintsiik a z komponenshez rendel M, operitort. Ez az L,

operatortdl csak egy konstans szorzéban kiilonbozik. Ezért a 38.oldalon tanultak értelmében a két operatornak
kozosek a sajatfiiggvényei és az operatorok kozotti kapcsolatot a sajatértékek oroklik. Az adédik tehat, hogy az

M. mégneses momentum komponens kvantélt. Azaz M, =m, i, ahol m; =0,%£1,£2,£3, .. &s érthetd

okokbdl médgneses kvantumszdmnak hivjuk. A méigneses momentum kvantumdat a [i,-t, Bohr-féle "magneton"-

nak nevezziik és univerzalis fizikai 4llandokbél 4ll (beleértve a kvantummechanikdra jellemzd 7 —t is). A



magneton szGt a foton sz6 mintdjara képeztiik. (Altaldban egy jelenség elemi kvantumait az illeté fizikai jelenség
nevébdl képezziik. Igy sziilettek meg a: foton, magneton, fonon, magnon, exciton, polaron,... stb ... szavak,
amelyeket a szildrdtest-fizikdban haszndlunk. Ezek koziil mi csak az elsé hdrommal fogunk e targy keretében
talalkozni.).
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1.3.3. Mozgas centralis erétérben
1.3.3.1. A palyaperdiilet meghatarozasa

Eddigi tirgyaldsunkban a korpdlydn mozgé elektront kinematikailag adottnak vettiik. Nem vizsgéltuk
azt, hogy mik a létrejottének a dinamikai feltételei. Ez pedig fontos, hiszen a valdésdgban egy elektron
mozgasallapotdt a kornyezetében 1évd mds testekkel valé kolcsonhatdsai hatdrozzdk meg. Csak az a mozgas
létezhet, amelyet valamilyen erdhatds 1étrehoz. Mindig kell, hogy a kinematikdnak legyen dinamikai héttere is. A
targyaldsunk most is, mint mindig a szokdsos sémdn alapul:

"Klasszikus mechanika — Operdtorok — Sajatérték egyenlet — Fizikai értelmezés — Mérés "

El8szor a klasszikus mechanikdban tanultakat foglaljuk 6ssze. Centrélis erdtér esetén az er6 mindig egy
pont felé (er6centrum felé) irdnyul. Nagysdga legyen ardnyos az “r” sugdrral, azaz a centrumt6l mért tdvolsdggal
Ezen er6térben egy r-t6l fiiggd skaldr potencidl definidlhatd, amelynek az ekvipotencidlis feliiletei gobmbok. Az
er6térben mozgd tomegpont tehat egy V(r) potencidlis energidval rendelkezik. Egy elektromos ponttdltés is egy

centrilis erdteret hoz maga koriil 1étre (Coulomb torvény).
Centralis er6 hatdsdra mozgé tomegpont L perdiilete és az E sszenergidja allandé. Mivel a pont

sebessége mindig merSleges a perdiilet vektorra, igy ha L irdnya 4lland6, akkor a mozgds az erre merdleges
sikban torténik. Centrélis erétérben mozgé tomegpont tehat sikmozgdst végez. Ezért a mozgas leirdsara célszerfi
a mozgas sikjaban felvett poldrkoordindta-rendszert valasztani. Centrdlis er6tér 1évén a tomegpont potencidlis

energidja csak az r sugartdl fiigg. A H (17 R ]_5) Osszenergia kifejezése (a Hamilton fiiggvény) definicié szerint a
kinetikus és a potencidlis energia 6sszegébdl all. A kinetikus energia a sugarirdnyd mozgésbol ( ﬁr ) és a sugdrra

merdleges ( ]_50) mozgdsbdl adddd kinetikus energidk Osszegeként irhaté fel. A sugdrra merdleges mozgas

2 2
L
energidja pedig az dlland6 nagysdgu perdiilettel fejezhetd ki, és csak az “r” fliggvénye lesz: 2—0 = o Ezért
m mr

ez egy potencidlis energiaként foghat6 fel. Az elnevezés jogossdganak a fizikai hattere a kovetkez6kbol érthetd
meg. Vizsgéljuk a tdmegpont mozgdasat egy, a centrumot a tomegponttal 6sszekotd egyeneshez rogzitett, forgd
vonatkoztatasi rendszerben. Ekkor, ebben a koordinita rendszerben, a forgd mozgis kovetkeztében,
tehetetlenségi erdk is fellépnek. A tomegpont helyzetét ekkor az “r” tdvolsdg egyértelmiien meghatarozza, tehat a
mozgdsa most egydimenzids lesz. A fellépd tehetetlenségi er6bdl adédé potencidlis energidt "centrifugalis
potencidlnak" hivjuk. (A tovdbbiakba is gyakran haszndljuk a potencidlis energia helyett a rovidebb potencidl
kifejezést. Ha tudjuk azt, hogy fizikailag mir6l van sz6, akkor ez a pongyolasag megengedhetd!) Nos pontosan
ez az a potencidlis energia, amelyet a perdiilet a fentebb leirt médon meghatiroz. Tehdt a tomegpont
Osszenergidja a sugdrirdnyd mozgasbdl ad6do kinetikus és csak a sugartdl fiiggd un. effektiv potencidl(is energia)
2

Osszege. A Veﬁ, (r) effektiv potencidl pedig a ch (r)z centrifugdlis és a V(r) centrdlis potencidl

2
2mr

osszege.
Az energia-megmaradds tétele miatt csak azok a palydk johetnek 1étre amelyek esetén a H (? R ]3) =F
egyenlet teljestil.
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A mint lattuk, centrifugalis potencidl pozitiv, L*-t61 és 1/r7-t6l fiigg. A vonzé Coulomb potencial negativ
és 1/r-tdl fiigg.

a
Ismeretes, hogy V = —— -es vonz6 potencidl esetén kipszelet palydk adédnak. Az effektiv potencial
r

ismeretében a kiilonb6zé tipusu palyak a H (17 , ]_5) = E feltétel alapjdn energetikailag azonosithatok. A kotott
allapotot megvaldsité zart pdlydk (kor és ellipszis) Osszenergidja negativ. A nem kotott dllapotot jelentd nyilt
pélyédk (parabola és hiperbola) 6sszenergidja nem negativ érték.

Két fontos egyenldtlenséget lehet felirni.
Az egyik szerint az azonos perdiileti palydk koziil a kdrpélya energidja a legkisebb.
A madsik szerint az azonos energidju palydk koziil a korpalya perdiilete a legnagyobb.
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Ezek utdn ratérhetiink a kvantummechanikai targyaldsra.

Lattuk azt, hogy a centrdlis erdtérben 1év0 részecske mozgisa legegyszeriibben polarkoordinata-

rendszerben frhat6 le. A H Hamilton operétort ezért most polarkoordindtakkal fogjuk megadni. Az eredményhez
kétféle modon juthatunk el. Az egyik esetben felirjuk a klasszikus Hamilton fliggvényt poldrkoordinata-
rendszerben, majd a 2.axiéma szerint megadjuk a Hamilton operatort. A médsik médszer az , hogy megadjuk a
Hamilton operatort Descartes koordindtdkkal majd ezt az operatort atirjuk poldrkoordinatds alakba. A feladat
tulajdonképpen a Laplace operdtor poldrkoordindtdkba valdé felirdsdra redukdlédik. Ez pedig matematikai
kézikonyvekben megtaldlhaté. Mindkét médon ugyanarra az eredményre kell jutnunk. Azaz ugyanannak az
operatornak kétféle formaban felirt alakjat kapjuk. A két Hamilton operator 6sszehasonlitdsdval a sugdrirdnyd

mozgds kinetikus energidjanak az operdtora és L a perdiilet négyzetének az operdtora kaphaté meg. Lathat6
ugyanis, hogy a Laplace operdtornak j6l felismerhetd struktirdja (felépitése) van, azaz sugdrtdl és szogektdl

1

“fliggd” részekbdl all: Aw{ o = Ar + —2A PR Ennek alapjan a perdiilet négyzetének az operdtordra az adddik,
r

hogy: iz =—h zAﬁ’ py Lathat6, hogy ez magdba foglalja a “z” irdnyt komponens négyzetének az lz operatorat
is.
A megfeleld sajatértékegyenletek tehat a kovetkezok:
HY(r,8,0)=E ¥(r,,¢)
LY(8,0)=1*Y(89)

Lo(p)=L. 2(p)
Rénézésre l4thaté, hogy a H Hamilton operator, az r perdiilet operator és az LZ perdiilet komponens

operator egymadssal paronként felcserélhetd. A 38.oldalon tanultak szerint a hdrom operatornak ko6zos
sajatfiiggvény-rendszere van. Mivel az operatorok kiilonb6z6 véltozdkra hatnak, ezért a kozos sajatfiiggvény a

kiilonb6z6 valtozdju fliiggvények szorzata lesz. Ezek szerint van az elektronnak olyan lP(r, v, ¢) allapota,
amelyben az E dsszenergidja, az L’ perdiilete és L, a perdiilet z irdnyd komponense adott pontos érték, azaz:

OY =E.-¥
I’v=1"¢
L¥Y=L¥

A tovébbiakban ezeket az allapotokat fogjuk megkeresni.
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Az LZ perdiilet komponens sajatérték egyenletét mar megoldottuk (52.oldal).

Az l? perdiilet operator sajatérték egyenlete szeparaldssal oldhaté meg .
Az Y(8,0) sajatfiiggvény a O(2Y) és a (@) fiiggvények szorzataként irhatd fel. A szepardldst a

tanult médon hajtjuk végre (10 és 19. oldal). Kozben kihasznéljuk azt, hogy lA,ZCD(¢) = hm, -CI3(¢), azaz a

CI>(¢) fliggvény az l; operator sajatfliggvénye adott sajatérték mellett. Végiil is a @(19) figgvényre egy (az
“m,;”-t, mint paramétert tartalmazd) mdsodrendii differencidlegyenlet adddik, amelyik polinom mddszerrel
megoldhaté. A regularis megolddsok az un. (asszocidlt) Legendre [kiejtése: “16zsandr”’] polinomok melyeknek a
viltozéja most a cos(23), és igy erre a O(23) = Pl‘m" (cos ) jelolést vezetjik be.

Az L7 sajatértéket egy dj kvantumszdm (az tn. mellék kvantumszam) az “I” hatirozza meg:
I’ =h21(1+1), és ezért L=h l(l+l). A mellék-kvantumszdm lehetséges értékei I= 0,1,2,... egész
szamok. A reguldris (polinom) megoldéas feltétele az is, hogy az egyenletben 1évé magneses kvantumszam
abszolit értékének a maximdlis értéke “I” legyen. Tehat a mdgneses kvantumszdm lehetséges értékei
m, =0%x1+x2+£3%.... %] Ennek a fizikai tartalma igen szemléltes, azaz a perdiilet vektor “z” komponense
nem lehet nagyobb, mint a vektor hossza.

A szogekedl figgs Y™ (8, ¢)= P,‘m" (cos®9)-e™™? figgvényt “gombfiiggvénynek” hivijuk. Az
elnevezés oka a kovetkez6. Mint az ismeretes, a gombfeliilet egy pontjat egy (19, qo) szogparral tudjuk kijelolni
(ezt hasznaljuk a foldi helymeghatdrozaskor is). Igy az Y (19, qo) fuggvény a gombfeliilet egy pontjdhoz egy
komplex szamot rendel.

A perdiiletvektor Descartes komponenseihez rendelt LX,Ly,LZ operdtorok nem cserélhetdk fel

egymdissal. A Heisenberg féle hatdrozatlansigi rel4cid szerint ez azt jelenti, hogy nincsen olyan elektrondllapot
amelyben mindhdrom komponensnek pontos értéke van. Mindebbdl kovetkezik, hogy a fent meghatirozott

lI’(r, v, ¢) dllapotban az L értéke egy adott érték, és igy L és L értéke teljesen hatdrozatlan lesz. Ezért

nem kell foglalkoznunk ezzel két komponenssel.
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Centrdlis erétérben mozgé elektron L perdiiletvektordnak a kvantdldsa egy vektordbrdval

[Tt

szemléltethetd. Csak olyan elektrondllapotok léteznek, amelyben a perdiilet L nagysiga és a “z” iranyu
komponense L_ hatdrozott érték, de az x és y komponensek teljesen hatdrozatlanok.

Adott “” mellék-kvantumszdm meghatdrozza a perdiiletvektor nagysdgat: L = i\/l (l + 1) . A
magneses kvantumszdm m, = 0FX1£2+3%....+/ értékei pedig megadjék a perdiilet “z” irdnyd vetiiletét:
LZ = hml . Az 1 és m| kozotti kapcsolat fizikai tartalma tehdt az, hogy egy vektor barmelyik komponense nem
lehet nagyobb mint a vektor hossza. Lathat6 az is , hogy fenndll az L, < L reldci6 ,azaz a perdiiletvektor soha

nem lehet fiiggdleges. Ez 6sszhangban van a vizszintes komponensek kozotti hatarozatlansigi relaciéval.

Teljesen hasonlé eredmények adddnak a pédlyamozgdsbél ad6dé magneses momentumra is. Ennek
nyilvdnvalé oka az, hogy a perdiilet és a magneses momentum csak egy konstans szorzétényezdben térnek el
egymastol.

1.3.3.2. A sugariranyu (radialis) mozgas leirasa

Centrélis er6térben mozgé elektron energidja kotott dllapotban negativ. A kvantdlt energiaszintek

meghatirozdsa I‘AI‘P =E-¥ a Schrodinger egyenletnek (a Hamilton operdtor sajatérték egyenletének) a
megolddsit jelenti. A ‘P(?,t )= R(r)-Y (19, ¢) allapotfiiggvény szepardlhat6. A szogektdl fiiggd részét az



Y (19,¢) gombfiiggvényeket miar meghatdroztuk. Ez tehdt minden centrilis potencidlndl ugyanolyan. A V(r )
potencidlis energia csak a sugdrtdl fiiggd R(r) fliggvényt meghatarozé differencidlegyenletben jelenik meg. Ebben

az egyenletben célszer(i bevezetni a mar jol ismert Veﬂ (r ) effektiv potencidlis energiat.
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A2 2
A sugdrirdnyd mozgds kinetikus energidjanak az operitora, a 2—r = —Z—Ar, elsérendli derivaltakat
m m

is tartalmaz. Igy az R(r) fiiggvényt meghatérozé differencislegyenlet formailag nem egészen olyan, mint a mr jol
ismert egydimenziés Schrodinger egyenlet. Egy egyszerti transzformdiciéval azonban ez a "hidnyossig"
kikiiszobolhetd. Vezessiik be ugyanis a R(r) helyett a P(r) = rR(r) fiiggvényt. Ekkor P(r) fiiggvényre mar csak a
sugdr szerinti masodik derivéltat tartalmazé, formailag is a megszokott, egydimenziés Schrodinger egyenlet
adddik. A sajatérték egyenletben az (egydimenzids) effektiv potencidl szerepel.

Ezt az egyenletet az L perdiilet és a V(r) potencidlis energia ismeretében mar meg tudndnk oldani.
Azonban a diszkrét energiaszintekhez tartozé P(r) egydimenzids sajatfiiggvények alakjat a 14-15 oldalakon
tanultak szerint, a konkrét matematikai szamitasok nélkiil is meg lehet jésolni.
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A P(r) egy "valédi" egydimenziés Schrodinger egyenlet sajatfiiggvénye és igen szemléletes fizikai
jelentéssel rendelkezik.

2
A teljes hulldimfiiggvénnyel felirt |‘P(r, v, (Dl dV kifejezés megadja az elektron megtaldldsi

valdszintiségét az r pont dV kornyezetében. Szamoljuk ki a tartézkodasi valészintiséget, ha a dV térfogat egy r
sugaru és dr vastagsdgi gombhéj. Ez azt jelenti, hogy a tartézkoddsi val6szinliség stirliség szogektdl fiiggd részét

2
Osszegezni kell a teljes gombhéjra. Eredményiil éppen a |P(rl dr -et kapunk. Tehdt a P(r) fiiggvény

ismeretében meg tudjuk hatdrozni annak a valdszinliségét, hogy az elektront a centrumtdl barmelyik irdnyban r
tdvolsdgban taldljuk meg.

1.3.3.3. A hidrogénszerii ion

Ha a centrédlis V(r) potencidl helyébe a vonzé Coulomb potencidlt irjuk, akkor &ltaldnos esetben a
hidrogénszeri ion kvantummechanikai modelljéhez jutunk. Azért "hidrogénszeri", mert egyetlen elektront
tartalmaz és azért "ion", mert a pontszertinek képzelt pozitiv magtoltés az elemi toltés tobbszorose, pl. +Ze.

A teljes hullamfiiggvény szogektdl fiiggd Ylm’ (19, qo) része dltaldnosan ismert. Igy csak a sugértdl fiiggd

R(r) tényezot kell meghatdrozni. Az effektiv potencidl ismeretében a szdmitdsok elvégezhetok. A kapott

egydimenzids Schrodinger egyenlet (ami egy sajatérték egyenlet) polinom mddszerrel oldhaté meg.

A reguldris megoldasok (a sajatfiiggvények) un. (asszocialt) Laguerre [ejtése:”lager”’] polinomok. A
sajatértékek a kotott allapot lehetséges energiaszintjeit adjdk. A kvantdlt energiaszinteket egy ujabb
kvantumszdmmal, az "n" fékvantum-szdmmal tudjuk kifejezni. Reguldris megolddsok akkor adédnak, ha a
mellék-kvantumszam kisebb, mint a fékvantum-szam, azaz [=0,1,2,...,(n-1). Ennek a korlatoz6 osszefliggésnek a
fizikai tartalma a klasszikus fizikai targyalds sordn az 55.oldalon bemutatott egyik egyenldtlenségi relaciébol
adddik. Nevezetesen, adott energidji (n) dllapotok perdiilete (1) feliilr6l korlatozott.
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Az eddigiek roviden az aldbbiakban foglalhatok 6ssze. A hidrogénszer(i ionban a kotott elektron
allapotfiiggvényét harom kvantumszdm hatdrozza meg (n,l,mj). Ezek /ugyanakkor megadjdk az ebben az
allapotban pontosan (nulla szérdssal) mérhetd dinamikai véltozokat is. Ugymint az E(n) Osszenergiat, az L(l)
perdiilet nagysagat €s L (m) —t a “z” irnyu perdiilet komponenset.

Mint azt a torténeti bevezetdben lattuk, a Bohr modell a hidrogén atom energiaszintjeit jol adja meg
(hiszen pontosan ebbdl a célbdl késziilt). A korpdlydn keringd pontszerli elektron képe azonban a
kvantummechanikai szemlélet szerint teljesen hamis. Célszerli megvizsgdlni azt, hogy milyen médon adja vissza
a korrekt kvantummechanika a fél-klasszikus Bohr palydkat. Azaz hogyan teljesiil ebben az esetben a megkivéant
"korrespondencia" elv?

A Bohr modell esetén a diszkrét energiaszinteket a perdiilet Bohr-féle kvantdldsi torvénye hatdrozza

meg. Ezt grafikus mddszerrel a kovetkezoképpen lehet szemléltetni. Felrajzoljuk a Bohr féle (L= nh)

perdiiletkvantdldsnak megfeleld effektiv potencidl fiiggvényeket (n =1,2,3, ...). A korpdlya feltétele az, hogy az
E, energiaszinteket jelentd egyenesek egy pontban (a minimumndl) érintsék az effektiv potencidlokat dbrazold
gorbéket. Az érintési pontok megadjak a lehetséges korpalydk r, sugarait is.

A kvantummechanikai modell ennél jéval bonyolultabb. Ezért csak a Bohr modell szempontjabodl
Iényeges elemeit fogjuk figyelembe venni. Rajzoljuk fel itt is az effektiv potencidlokat, de a perdiiletet a

kvantummechanikai L =7 l(l +1) kvantdldsnak megfelelden adjuk meg (I=0,1,2, ...). Lathat6, hogy az

effektiv potencidlok “kissé” az E, energiaszintek “ald 16gnak”. Igy az [=0 esetet kivéve két metszéspont adédik.

Az 55.oldalon tanultak szerint, az adott energiaszinthez tartoz6 korpalydnak mindig a maximadlis perdiiletii
allapot felel meg. Az n-ik energiaszint esetén a maximadlis perdiiletet pedig a mellék-kvantumszam /=n-1 értéke
hatdrozza meg. Ez ugyanakkor azt is jelenti, hogy adott perdiilet esetén ebben az allapotban minimélis az energia.
Ezért ebben a (korpdlydnak megfeleld) dllapotban a sugartdl fiiggd P(r) allapotfiiggvénynek csak “egy pipja
van”. Tehat az elektron, j6 kozelitéssel, egy gombhéjban lokalizalédik. A maximalis megtaldlasi valészintiséghez
tartoz6 gombnek a sugara éppen a Bohr-féle korpdlya sugardval egyezik meg. A Bohr modell tehdt csak a
maximalis valészintiségeket “latja” és azt is csak egy sikban.
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1.3.3.4. Az atomok elektronszerkezete

A hidrogénszer(i ionndl tanultak azért fontosak, mert segitségével egy egyszerli dltaldnos atommodell
alkothaté, amely a periddusos-rendszer felépitésének a magyardzatdul szolgdl. Az egyedi atomok
elektronszerkezetének pontosabb meghatdrozdsdhoz mar bonyolultabb modellek sziikségesek. Az elvekre még
késdébb visszatériink.

Tételezziik fel, hogy az atomban 1év6 elektronok csak az atommag terét érzékelik, azaz az elektronok
kozotti kolesonhatastdl tekintsiink el! Ekkor minden elektrondllapot valamilyen hidrogénszerii iondllapot lesz. A
kérdés az, hogy hdny elektron veheti fel ugyanazt az &llapotot az atomban. Az atomi elektrondllapotok
betoltésénél két szabdlyt kell kovetniink. Mindkettdt fogadjuk most el tapasztalati ténynek. Az egyik az tin. Pauli
elv. Ez azt dllitja, hogy egy atomban egy (n,l,m;) kvantumszdm harmassal jellemzett atompédlydn maximum két
elektron lehet. Az elv mélyebb okairdl és a pontos megfogalmazdsardl a kés6bbiekben lesz sz6. A mdsik az dn.
Hund szabdly, amely az éllapotok betdltési sorrendjét hatdrozza meg. A részletekre még az elektronspin
bevezetése utdn visszatériink.

Az atomok elektronszerkezetének a grafikus dbrdzoldsdra egy un. blokk-diagramot fogunk haszndlni.
Minden “[”-al jelolt blokk egy atompalyat reprezentdl. Az atompdlydkhoz rendelt kvantumszamok értéke
hatdrozza meg a blokk relativ helyét az dbrdaban. Egy adott fékvantum-szdmhoz tartozé allapotok alkotjak a
"héjakat" (ezek a blokk-diagram sorai). Az azonos mellékkvantum-szamu allapotok pedig ugyanazon "alhéjhoz"
tartoznak (ezek a blokk-diagram oszlopai). Az [=0,1,2,3,4,... alhéjakat s,p,d,f,g,.. betiikkel is szoktuk jelolni.
Mindezek a kozépiskolai tanulmanyainkbdl mar ismertek.
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Mint mar emlitettiik, az elektrondllapotok betoltési sorrendjét a Hund szabdly rogziti. Eszerint az
allapotok betoltése alhéjanként torténik. Az alhéjak sorrendjét pedig novekedd energidjuk hatdrozza meg. Ha az
elektronok kozotti kolcsonhatdst elhanyagoljuk, akkor az alhéjak energidjat csak a fokvantum-szdm értéke
hatirozza meg. Igy az ugyanazon héjhoz tartozé alhéjak energidja megegyezik. Az elektronok kozotti
kolcsonhatds megvéltoztatja az egyes alhéjak energidjat. Szemléletesen azt mondjuk, hogy az adott héjhoz
tartoz0 energiaszint "felhasadt". A kiilonbozé héjakhoz tartoz6 alhéjak (felhasadt) energiaszintjei
"0sszekeveredhetnek”. (Példaul “3d” éllapot energidja nagyobb lesz, mint a “4s” dllapoté.) A felhasadt
energiaszintek j6l elkiiloniilé csoportokba rendezddnek.

Az egyes csoportosuldsokhoz tartozé dllapotok teljes betdltése az tn. nemesgdzok elektronszerkezetét
adja. Ezek meglehetdsen stabil elektronszerkezetek, ami azt jelenti, hogy viszonylag nagy energia kell ahhoz,
hogy egy elektront a lezart héjbdl eltdvozzon. Ezért a “nemes gdzok” a szokdsos koriilmények kozott nem
alkotnak vegyiileteket. Egyatomos gdz formdjdban taldlkozunk veliik.

Az alhéjak betoltési sorrendje (nagyrészt) az un. atlés diagrambdl hatdrozhat6 meg.
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1.3.3.5. Az Allapotfiiggvények (atompalyak) grafikus dbrazoldsa

Az éllapotfiiggvények meghatdrozzdk az elektron megtaldldsi val6szintiségét az atommag koriil a térben.
Ezt szemléletesen "elektronfelhének" is szoktuk hivni. Ez az atomi elektronfelhé megadja az illeté atom kémiai
tulajdonsagait. Ezért hasznos bevezetni egy olyan grafikus médszert, amely vizudlisan informal minket az
elektronfelhd atomon beliili eloszlasarol.

Az éllapotfiiggvényt szeparalt alakban hatdroztuk meg. Mivel az R(r) sugart6l fiiggd rész nyilvanvaldan

gombszimmetrikus, igy az elektronfelh6 anizotrépidjat az Ylm’ (19, qo) szogektol fiiggd gombfiiggvények

hatdrozzak meg. Ezek dbrdzoldsa un. polar diagrammal torténik. Ekkor felrajzoljuk azt az Ylm’ (19, (p) = éallandé

feliiletet, amelyen beliil az elektron kozel egy valdszintiséggel (“1-¢”) taldlhaté meg.

Az s-dllapot gombszimmetrikus. Abrazoldsa tgy torténik, hogy megadjuk azt a gsmbat, amelyen beliil
az elektron, pl.: 90 % valészintiséggel tartézkodik.

A p-dllapotban a mellékkvantumszam / =1 és a magneses kvantumszam lehetséges értékei
m,; =—1,0,+1. Mint azt lttuk, ebben az dllapotban az elektron perdiilete L = h\/E és a “z” irdnyu vetiilete
L, =—h,0,+h . Littuk, hogy az Y, (8, 0), Y (8, 0). Y’ (%, ) fiiggvények ugyanahhoz a

perdiiletértékhez tartoznak, tehit degenerdlt dllapotok, igy ezek barmilyen linedris kombindciéja szintén
lehetséges sajatfiiggvények lesznek. Ezért a komplex fiiggvények helyett azok linedris kombindcidjdval képzett
val6s fiiggvényeket haszndlunk az dbrazoldskor.

Azaz tehat:

Y, (3, @)= sint}-e 7 helyett sin?-cos@
Y, (3, ¢)=sint¥-e*/? helyett sind-sing
Y’ (8,¢)= cos ¥
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A kapott valos fiiggvények Descartes koordinatakkal is kifejezhetdk:

_ X +
ICXORES Y1°(19,¢)=§, Yl‘(ﬁ,co)%.



Eredményiil az adddott, hogy a p-dllapotok mindegyike egy csomdsikkal rendelkezik, ezek rendre az
x=0, z=0 és az y=0 sikok. Csomésiknak nevezziik ugyanis azt a sikot, amely mentén a hulldmfiiggvény zérus. A
gombszimmetrikus dllapot a csomésik mentén mintegy "befliz8dik" és egy hengerszimmetrikus dllapot jon 1étre.

A geometriai 4brdzolds sordn egy "kettds szivar" alakzatot kell felrajzolnunk (rendre az x, z, y tengelyek
mentén).

A hullamfiiggvény (+, - ) el6jelét is be szoktuk irni a megfeleld tartoményokba.
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1.4. Atomok magneses térben
1.4.1. A magneses tér harasa a palyamozgasbol szarmazé magneses momentumra

Az, hogy a kvantummechanika axidémarendszere j6-e vagy sem magibdl az axiémakbol természetesen
nem deriil (nem deriilhet) ki! Erre a kérdésre a vdlaszt csak az elméleti szdmitdsok eredményeinek kisérleti
ellendrzése adhatja meg. A hidrogén atom Bohr-féle modelljében az energiaszintek helyes voltit kozvetve a
Balmer formula segitségével bizonyitottuk. Mds kisérleti eredmény az idd tdjt nem is volt ismeretes, igy nem
deriilt ki az, hogy a perdiilet Bohr-féle kvantalasi torvénye vajon 6nmagdban helyes-e vagy sem? A gyand akkor
ébredhet fel benniink, amikor kideriil, hogy a kvantummechanika a perdiiletre mds kvantdldsi szabdlyt ad meg.
Felmeriil tehdt a perdiilet megmérésének a sziikségessége. Ehhez pedig kolcsonhatdsba kell 1épni a perdiilettel.
Ez a hozza szorosan csatol6dé magneses momentumon keresztiil térténhet. Ugyanis, ha a magneses momentumot
mégneses térbe helyezziik, akkor arra a tér valamilyen hatdst fog gyakorolni. A kovetkezdkben evvel a hatdssal
foglalkozunk.

Eldszor megint a klasszikus fizikai modellt vizsgédljuk meg. Homogén B mégneses térben 1évd M L

mdgneses momentumra egy M, X B forgatényomaték hat. Mivel a mdgneses momentumhoz egy L

perdiiletvektor csatolédik, a forgatonyomaték most a perdiiletre is hatni fog. A perdiilet megvaltozdsdnak a
torvényét a newtoni mechanikdbdl ismerjiik. Eszerint a perdiilet pillanatnyi megvaltozdsa a forgatonyomatékkal
ardnyos. Mivel a (mdgneses momentumra haté) forgatényomaték merdleges a magneses momentumra, igy a

perdiilet dL. megvéltozasanak is merSlegesnek kell lenni magara a perdiiletre. A perdiiletnek tehét csak az irdnya
valtozik meg, a nagysdga 4lland6 marad. A perdiiletvektor Un. precesszids mozgdst fog végezni, azaz a

perdiiletvektor végpontja egyenletes @), szOgsebességgel fog forogni a magneses tér irdnya koriil. Ennek

szogsebességnek a neve a Larmor-féle korfrekvencia. Nagysdga univerzélis dllandokon kiviil a migneses tértdl

fligg.
A kvantummechanikai tdrgyalds sordn a homogén mégneses térbe helyezett atom Schrodinger egyenletét

kell megoldanunk. Az egyszerlis€g kedvéért tekintsiink egy hidrogén atomot. A hidrogén atom valamely ¥/,

allapotdban az elektron a palyamozgisabol adédé perdiilettel és a hozza csatol6dé migneses momentummal is
rendelkezik. Ez a médgneses momentum a jelenlévé mdgneses térrel kolcsonhatdsba 1ép, amit a Schrodinger

egyenletben egy potencidlis energia(operdtor) taggal kell figyelembe venniink: W = —M . B=w, -iz

m

(2.axi6ma).
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Kozvetlen behelyettesitéssel bizonyithatd, hogy az elektron ¥/, dllapotfiiggvénye nem véltozik meg, ha

A

a hidrogén atomot homogén magneses térbe helyezziik. Ennek az az oka, hogy W,

. a fellépd j potencidlis

A A

energia tag operdtora az L, operdtorral arinyos. Mivel az L, operitor felcserélhetd a médgneses tér nélkiili



hidrogén atom I‘AI o, Hamilton operdtordval, ezért a sajétfiiggvényeknek meg kell egyezni. Az E, energiaszintek

azonban €, = E_+m, - h@, -re valtoznak. Ezt a megvaltozast szemléletesen felhasaddsnak nevezziik.

A pélyaallapotok energiaszintjeinek a felhasaddsa megvaltoztatja a lehetséges elektronatmeneteket és igy a
kibocsédthaté fotonok lehetséges energidit is. Ez pedig a spektrum vonalak felhasaddsat eredményezi, ami
spektroszkdpiai méréssel detektilhatd. A jelenséget Zeeman effektusnak nevezik. Helyesebben ennek a neve a
"normdlis Zeeman effektus" (1896. Ekkor még csak a klasszikus Lorentz-féle pontszerii elektronmodell 1étezett.
Ennek alapjdn is meg lehetett magyardzni ezt a jelenséget). A kovetkezd fejezetben latni fogjuk, hogy az
elektronnak magéanak is van egy magnese momentuma. Természetesen ez is kolcsonhatdsba 1ép a kiils6 homogén
térrel. A kétféle eredetii, de azonos nagysdgrendli magneses momentumok hatdsa a valésagban egyiitt kell, hogy
jelentkezzen. Ekkor beszéliink az "anomalis Zeeman effektusrél”. Az ellentmondé elnevezésnek torténeti okai
vannak.

1.4.2. Az elektron sajat magneses momentuma és az elektronspin

Ez a tantirgy nem fizikatorténet! Ezért az egyes kisérleteket nem a megsziiletésiik sorrendjében
mutatjuk be. Mai, letisztult és egzakt ismereteink birtokdban legrovidebb tton, a kisérlet és elmélet
0sszekapcsoldddsdnak logikus lancolata mentén szeretnénk eljutni az elektronspin fogalmédhoz. A tudomény
torténete azonban nem mindig olyan logikus, ahogyan azt mai didaktikai szemléletiink igényelné. Ezért a
célunknak megfelelden ,,dtrendezziik az eseményeket”. (Akdr igy is torténhetett volna!)

Az atomok elektronszerkezetének a tdrgyaldsakor mar lattuk azt, hogy az egyes alhéjak betoltése nem az
egymast kovetd héjak sorrendjében, hanem attdl eltéré6 mdédon torténik. A betdltési sorrend ellendrzése mérés
utjan lehetséges.

Tekintsiik példaul a Z=47 rendszdmu Eziist atomot! A 46 elektron lezdrt alhéjakban helyezkedik el. Azt
kell méréssel eldonteni, hogy a 47-ik elektron (4f), vagy (5s) éllapotban van-e, azaz igaz-e a 63.oldalon
bemutatott "4tlds szabdly"? A mérésre az ad lehetdséget, hogy a lezart héjak palyamozgdsbdl ad6dé eredd
magneses momentuma zérus kell, hogy legyen. Ennek oka az, hogy lezért héj esetén az dsszes (+ és -) magneses
kvantumszdmhoz tartoz6 palya be van toltve, és igy a migneses momentumok kompenzaljak egymadst. Az eziist
atom ered6 médgneses momentuma tehat csak a 47-ik elektron palyadllapotdbdl adédhat. Ez pedig mds az (5s) és
mds a (4f) allapotban. Azaz ha megmérjiik az eziist atom magneses momentumat, akkor ennek alapjan a feltett
kérdés egyértelmilen megvélaszolhato.
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Az atomok illetve molekuldk migneses momentumdnak a meghatdrozdsira az in. “atom-" vagy
“molekulasugaras mérés” haszndlhat6. Ennek elve a kdvetkezd. Ha inhomogén magneses térbe egy magneses
momentumot (magneses dip6lust) helyeziink, akkor arra a forgatényomatékon kiviil egy erd is fog hatni, amelyik
a (a magneses tér irdny4tdl fiiggden) a nagyobb vagy a kisebb térerdsség irdnydba gyorsitja a migneses
momentumot. Ha tehdt atomokbdl 4116 sugarnyaldbot inhomogén magneses térbe vezetiink, akkor a kezdetben
egyiitt mozg6 kiilonbodzg irdnyd migneses momentumok a rajuk hat6 kiilonboz6 nagysdgu erk hatdsara
szétvalnak. A beesd dipdlus nyaldb igy tobb dgra szakad. A becsapddasok helye detektdlhatd. Példaul, ha eziist
atomokbdl 4116 nyaldbot hasznélunk, akkor (4f) dllapotu elektron esetén hét nyaldbot (m, = 0E£1£2), (5s)
dllapot esetén egy nyaldbot (m, = 0) kellene kapnunk. Az érdekesség azonban az, hogy a bemend eziist atom
nyaldb kettd(!) dgra vélik szét. A nyaldbokban a mdgneses momentum magneses térre vett vetiiletének (ez legyen

[Tt

a “z” irdnyu vetiilet) az értéke a mérések szerint £|L , (Bohr magnetonnyi). Ez a meglepd kisérlet eredménye
csak Uigy magyardzhato, ha feltessziik, hogy a 47-ik elektron (5s) palyadllapotban van (igy ennek a mdgneses
momentuma zérus) és maga az elektron is rendelkezik egy (sajat, un. “belsd”’) migneses momentummal,
amelynek “z” irdnyu vetiilete csak L , lehet.

Magit, az imént vdzolt molekulasugaras mérést 1920-ban Otto Stern a frankfurti egyetem magédntandra
dolgozta ki és a kisérleteit 1921-t81 W. Gerlach-al Rostockban folytatta. Ekkor még csak a Bohr-Sommerfeld
atommodell 1étezett, ezért a mérések kiértékelése is csak ennek alapjan torténhetett. Mint tudjuk, e modell szerint
a pdlyamozgds perdiilete soha nem lehet zérus. Késébb a Schrodinger-féle elmélet megsziiletése utdn kideriilt,
hogy az elektron pélyaperdiiletének legkisebb értéke valdjaban zérus (“‘s” dllapot). Nyilvdnvaléan ugyanezek
érvényesek a pdlyamozgisb6l ad6dé mdgneses momentumra is. A Stern-Gerlach féle (atom- illetve)



molekulasugaras mérésekkel el lehetett donteni azt, hogy melyik modellnek van igaza. A mérés eredménye utdlag
természetesen Schrodinger elméletét igazolta és (pl. a fentiekben tdrgyalt eziist atom esetén) elvezetett az
elektron sajat magneses momentumanak a felfedezéséhez is.

Az 1943-as fizikai Nobel dfjat Otto Stern kapta, az indoklds szerint: “a molekulasugdr-médszer
kifejlesztéséért és a proton magneses momentumdnak a felfedezéséért.”

Ha az elektronnak van sajdt mdgneses momentuma, akkor joggal tételezhetd fel, hogy van sajét
perdiilete is. Ezt nevezziik spinnek. A bizonyitékot az a kisérlet szolgdltatja, amelyet Einstein javaslata alapjan
W.J.deHaas német fizikus végzett el. (Ma ezt Einstei-de Haas kisérletnek nevezziik.)

Eredetileg, 1915-ben, azt akartdk ellendrizni, hogy a ferromdgnesség Ampere-féle elméletében
feltételezett elemi kordramok azonosithaték-e az atomokban kering® elektronokkal. Mivel a mérés nem a vart
eredményt adta, ezért a jelenséget magneses anomdlidnak nevezték el. A magyardzatra csak joval kés6bb, az
elektron sajat magneses momentumdnak és a spinjének a bevezetése utan keriilt sor. Mi mér ennek a tudatdban
ismertetjiik a kisérletet.

A mérés lényege a kovetkezd. Aramjarta tekercs homogén magneses terébe vékony torzids szélra
felfiiggesztett vasrudat helyeziink. A fémben 1évd, a ferromagnesességért felelds(?) elektronok sajdt magneses
momentumai "bedllnak" a tér irdnydba. Viltoztassuk meg az dram irdnyét a tekercsben! Ekkor megvaltozik a
magneses tér irdnya is. Az elektronok migneses momentumai kovetik a tér irdnyvaltozdsat. Ha az elektronnak
van sajat perdiilete, akkor azok is megfordulnak. De a perdiilet megmaraddsi tétele miatt az egész fémhengernek
is el kell fordulnia ahhoz, hogy a rendszer eredd perdiilete tovdbbra is zérus maradhasson. Ez az igen kicsiny kis
makroszkopikus elfordulds rezonancia moédszerrel felerdsithetd. Ekkor az dram irdnydt éppen a mechanikai
torzids rendszer rezonancia frekvencidjanak az iitemében véltoztatjuk. A mérés eredménye az, hogy az elektron
spinje, pontosabban a spinnek a magneses tér irdnyéra vett S, vetiilete, csak 17 /2 értéket vehet fel.

Mint mér emlitettiik, az eredeti elképzelés az volt, hogy a ferromignességért az “atomi dramok”, azaz az
atomi elektronok pdlyadllapotdban fellépd mdagneses momentum a felelds. Ha ez igy lenne, akkor a mért
perdiiletre (a pélyadllapotoknak megfeleléen) a 7 tobbszorose adédott volna. Mivel nem ezt mérték, ezért
nevezték az effektust “magneses anomalidnak”.

A mérési eredmények szerint tehat az elektron sajat magneses momentumanak és a spinjének az ardnya
kétszer akkora, mint a pdlyamozgasbdl ad6dé ugyanezen mennyiségeké.

Ez a nagyon fontos kisérleti eredmény azt bizonyitja, hogy a spin nem egy klasszikus dinamikai
valtozo, jollehet a mértékegysége ugyanaz, mint a klasszikus perdiileté.

Ezért a spin kvantummechanikai modelljének kidolgozasandl ,,bajban” lesziink! Mivelhogy nincsen klasszikus
definicio, igy a 2.axidmdban eldirt eljards a "spin-operator" definidlasara nem alkalmazhatd.
Az eddig hasznalt séma:

"Klasszikus mechanika — Operdtorok — Sajatérték egyenlet — Fizikai értelmezés — Mérés."
helyett egy “forditott” utat kell kovetniink. Ugyanis most a mért (kvantdlt) sajatértékek ismeretében kell
“kitaldlni” a dinamikai valtozdt reprezentalé operatort és igy annak kvantummechanikai tulajdonsagait.
Az alkalmazandé séma tehdt a kovetkezd:

"Mérés—Fizikai értelmezés — Sajatérték egyenlet — Operatorok — Kvantummechanikai
elmélet.”

Hasonl6 problémaval a részecskefizikusok nap mint nap taldlkoznak. Az elemi részecskéknek ugyanis
szamos olyan tulajdonsaga van, amelyeknek nincsen megfeleldje a klasszikus fizikdban. Valdjaban az elemi
részecskéket éppen ezen tulajdonsdgaik alapjan osztilyozzuk. Ezeknek (hogy ,,beszélni tudjunk” réluk)
valamilyen nevet kellett adni. Ezek csak ,,fantdzia-nevek”, tehat ha esetleg van is eredeti jelentésiik, azt nem
abban az értelemben hasznaljuk. Az elméleti fizikusok fantdzidja itt is meglehetdsen jatékosnak és élénknek
bizonyult. Az izospin, a barionszam, a ritkasag, a leptontoltés, a kvarkok “szine”, és “{ze” mind-mind olyan
tulajdonsagokat jelolnek, amelyek a klasszikus fizika szintjén nem “lathat6k”, igy nem is alakult ki benniink
veliik kapcsolatos “hétk6znapi szemléletes” kép. Itt egyediil csak a matematikdra tdmaszkodhatunk. A
részecskefizikdban ennek alapjan alakijuk ki azt a sajatos szemléleti rendszert amelyben gondolkozva prébaljuk
“megérteni a Természet titkait”. Itt a vezérfonal mindig valamilyen ,,megmaradasi tétel” és azokat sziikitd
»kivélasztasi szabalyok™ felismerése. Mindezek mélyén a Természet valamilyen ,,szimmetria tulajdonsiga”
hizédik meg. Ezen szimmetridk olyan dltaldnos szabdlyszeriiségek, absztrakt ,,mintdzatok™ amelyek lefrdsara a
,matematika”, mint a ,,mintdzatok tudomanya” egyediil alkalmas. Ez az a ,kirdlyi Gt” amely a Természet
megértéséhez elvezethet. A ,Nagy Bumm”-tdl az ,,emberi értelemig”, amely megérti a ,,Nagy Bumm”-ot a



bonyolultsdg és a szervezettség hihetetlen gazdagsdgaval taldlkozunk. Hat igen: ,,Felség ! A Vildg Nagyon
Bonyolult!”.
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A spint, mint az elektronnak egy sajatos tulajdonsagat, el6szor S.A.Goudsmit és G.E.Uhlenbeck vezette
be a kvantummechanikédba 1925-ben. Az altaluk kidolgozott spin-fogalom jelentdsége messze tilndtt azon, amit a
felfedezdk gondoltak.

A spinre jellemz6 kvantumszdm(ok) definidldsa legegyszeriibben a padlyamozgasbdl ad6dé perdiilet
mintdjdra torténhet. Tételezziik fel, hogy az elektron spinje és miagneses momentuma éppen olyan elemi
tulajdonsdga az elektronnak, mint a tomege vagy a toltése. A palyamozgédsbol ad6dé momentumok mintdjira be
kell vezetni az "s" (ami az “1” mellékkvantum-szdmmal anal6g), €s az “mg" (ami az “m,” médgneses
kvantumszdmmal anal6g) kvantumszdmokat valamint a "g¢" (giromédgneses) faktort. Ez utobbi a perdiilet €s a
mégneses momentum ardnyat mérd puszta szam.

Az elmélet helyességét az bizonyitja, hogy a sajat magneses momentum mért értékeit (Stern-Gerlach)
beirva az elméletbe, az kiadja az elektronspin mért értékeit (Einstein-deHaas). Mivel az "s" csak egyetlen értéket
vesz fel (1/2), ezért nem tekinthetd igazi kvantumszdmnak, hiszen minden elektrondllapotban mindig ugyanaz az
értéke. Uj kvantumszdm az "m_ = £1/2", amelyet taldléan "spin kvantumszdmnak" hivunk. Ezzel
tulajdonképpen a Bohr-Sommerfeld féle (tovabbfejlesztett) atommodell elektronjaindl alkalmazott Pauli elv
negyedik kvantumszamat , fedezték fel”.

A spin vektormodellje a pdlyamomentum mintdjdra készithetd el.

[}

Ha az elektron spinjérdl beszéEliink, akkor mindig a spin “z” irdnyu vetiiletére az S,-re gondolunk. Tehat,
, vagy ,+1/27, vagy ,+h /27, stb...,

PR

ha azt mondjuk példdul, hogy az elektron spinje: ,.felfelé all” , vagy ,,pozitiv
akkor ez mind azt jelenti, hogy az S,= + 71 /2.
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1.4.3. A spin-palya kolcsonhatas

Lattuk azt, hogy nincsen olyan klasszikus mechanikai fogalom, amelyik az elektronspinnek felelne meg.
Ezért a spin-operator definidldsdra a 2.axidmdban el6irt médszer nem alkalmazhatd. Mint emlitettiik, most egy

[T

inverz eljarast kell kovetniink. Azaz a sajatértékek ismeretében kell megkonstrudlni a spin “z” irdnyu
komponenséhez rendelhetd .§ . operdtort €s a sajatfiiggvényeket. A klasszikus fogalom hidnya miatt csak a
heurisztikus utat kovethetjiik. (Heuristica=gorog szo, jelentése: feltaldlds, valamire vald rdjovés.) Legyen a
y4 (f ) spin allapotfiiggvény valamilyen f véltoz6 fiiggvénye, amit "spin vdltozénak" hivunk. A +7/2
sajatértékhez tartozzon az Ol(f ) sajatfiiggvény, a —# / 2 sajatértékhez tartozzon a ,5 (f ) sajatfiiggvény. A

tovabbiakban mindig igy fogunk ezekre hivatkozni.

Nem sziikséges, hogy valamiféle konkrét klasszikus kép kapcsolddjon ezekhez, hiszen a dolgok
Iényegénél fogva ez amugy is lehetetlen volna. Valamiféle timpontot nydjthat az, ha a spint egy adott nagysagu,
klasszikus vektorként képzeljiik el, de azzal a megszoritassal, hogy a skaldr komponensei eleget tesznek a
kvantummechanikai térvényeknek. Jelen esetben a "z" irdnyd komponens csak kétféle ("fel" vagy "le") lehet,

nyn nen

valamint az "x" és az "y" vetiilet teljesen hatdrozatlan. A f véltozé, némi fantdzidval, a vektor ¥ poldrszogébél
absztrahalhat6.
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Egy elektron fizikai viselkedését az atomban nem csak az 6t reprezentdld elektronfelhd szabja meg,
hanem az elektron spinje is. Mindezen tulajdonsdgokat egyiittesen megadd allapotfiiggvényt "spin-pdlydnak”



nevezziik. A spin-pdlya dllapotot az atomban négy kvantumszdm fogja megadni (n,l,m,,m ) és az
allapotfiiggvény négy valtozénak {x, v, 2, é } a fiiggvénye. Az elmondottak miatt az elektron allapot jelolésére a
q)n,l,m,,ms (7‘ R f ) szimbdlumot fogjuk haszndlni. Ez a jel6lés azt is kifejezi, hogy az elektronfelhd eloszldsa (azaz
a megtaldldsi valdszinliség!) fiigg az elektron spinjétdl is. Ennek oka az tgynevezett "spin-pélya" kolcsonhatas.
Ennek szemléletes fizikai tartalma az, hogy az elektronnak a palyamozgdsb6l szarmazo M . €s a sajat M s
magneses momentuma (hasonléan, mint két magneses dip6lus) kolcsonhatasba 1ép egymassal. Az ebbdl ad6déd
Vg =—a- L § potencidlis energia jellemzi a spin-pdlya kolcsonhatdst. Ha ezt elhanyagoljuk, azaz ha ez a
(kolcsonhatdsra jellemzd) operdtor nem szerepel a Hamilton operdtorban, akkor a teljes ¢n,l,m,,mj (7,4: )
allapotfiiggvény szepardlhaté lesz és elddllithaté egy an,l,m, (f‘) pilya éallapotfiiggvény és egy Y m, (é: )

spinfiiggvény szorzataként. A pdlyadllapotokat most mdr csak "kiils6" tényezOk hatdrozzdk meg, az elektron
spinjétdl fiiggetlen lesz.

Ezek utdn pontosithatjuk a mdr ismertetett Pauli elvet. Eszerint egy elektronrendszerben (pl: egy
atomban) nem lehet két elektron ugyanabban a spin-pdlya éllapotban. Illetve (ha a spin-pdlya kolcsOnhatdst
elhanyagoljuk, akkor) egy palyadllapotban maximum két ellentétes spinii elektron lehet [Tl]. Az atomok
elektronszerkezetét szemléltetd blokk diagramban egy [ blokk egy palyadllapotot reprezentdl. A Hund szabdly
szerint az alhéjak betdltése dgy torténik, hogy a pélyadllapotokban egyediil 1év6 elektronok (tin. "nem
kompenzalt spinek") szdma mindig a lehetd legnagyobb legyen.
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