1. A He atom als6 gerjesztett allapotai

A helium atom Hamilton operatora atomi egységekben:
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Nulladik kozelitésként keressiik a Hamilton operator getjesztett allapotat hidrogén
szert sajatallapotok szimmetrizalt szorzataként. Tudjuk, hogy a teljes hullamfiiggvénynek
antiszimmetrikusnak kell lennie az elektronok felcserélésével szemben. A He atom allapotai
vagy S = 0 spin szingulett, vagy S = 1 spin triplett allapotok lehetnek. Tudjuk, hogy a
szingulett allapot antiszimmetrikus,
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mig a triplett allapot szimmetrikus lesz:
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Az S? sajatallapotok térbeli része ennek megfelelen a szingulett esetben szimmetrikus,
triplett esetben pedig antiszimmetriklus kell, hogy legyen:

s = o, |<1>0>:i2(|1oo>|2zm>+|2zm>|1oo>)
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ahol az els6 ket allapotnak mindeig ri, a mésodik ket allapotnak pedig rs a valtozoja.

Hatérozzuk meg az energia varhato értékét a |®g) és |P) allapotokban. Nyilvanvaloan
az |nlm) allapotok sajatallapotai az 1. szamu egyenletben szerepls h operatornak F,,
sajatértékkel. Ezt kihasznalva:
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Vezessiik be a kovetkez§ jeliiléseket:

1
Jom = (100](2lm|————

100)|2im
100} 2m)

1
Ky = (100](2lm|——

2lm)|100) .
e 2im) 100

Az energidkat a kovetkezSképpen irhatjuk fel az 4j jel6lésekkel:

(Oo|H|Po) = Er+ Eo+ Jiy + K,
(O1|1H|P1) = Ev+ By + Jiy — Kiy
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olvashato, hogy az S = 1 triplett gerjesztett allapot energidja a kicserél6dési tag miatt
alacsonyabb, mint az S = 0 szingulett allapoté. Altalaban a magasabb Ossz spinti alla-
potok energidja alacsonyabb a kicseral6dési energia miatt. Ezt a szabalyt hivjuk az els6
Hund szabéalynak.
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