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1. Bevezetés

Ebben a fiiggelékben az atomi energiaszintek termjelolését, a spektrumvonalak finom-
és hiperfinom felhasadasat, a Zeeman-effektust valamint a réontgentermeket ismertetjiik
réviden.

2. Atomi termek jelOlése

Maga a term fogalma spektroszkdpiai eredetii, amit még a diszkrét energiaszintek fel-
fedezése elétt vezettek be (Ritz-féle kombindcids elv). Manapsdg gyakran értik term
alatt magat az energianivét, az A. és A. fiiggelékekben mégis a spektroszkdépidban el-
terjedt £ = heT osszefliggés alapjan fogunk kiilonbséget tenni term (7) és energia (F)
kozott. Ezek szerint példdul a Bohr-féle (Planck-féle) feltétel igy irhaté: v =T —T" =
(E'—E")/hc, ahol 7 a spektroszképidban hasznalatos hulldmszam (dimenzidja 1/m vagy
1/cm).

Atomi energianivok jellemzése az alabbi kvantumszamokkal lehetséges:
e n : fékvantumszam (1, 2, 3, 4, ..., bettjeloléssel: K, L, M, N, ...)

e [ : az eredd palya-impulzusmomentum kvantumszama (0, 1, 2, 3, 4, ..., melyet
betiijeloléssel szokas megadni: S, P, D, F, G, ...)

e S : az eredf spin-impulzusmomentum kvantumszama (ezt a 25 + 1 multiplicitéssal
szokas megadni)

J : az elektronok Ossz-impulzusmomentum kvantumszdama (a lehetséges értékek
L+ S, ..., |L— 5| kozé esnek, egyesével viltozva)

e m; : magneses kvantumszam (j, j — 1, ..., —j)

A felsorolt kvantumszamok segitségével a kovetkezo modon szokas folirni az egyes

atomi energiaszinteket:
1 25+1 L J - ( 1 )

Ezzel a jeléléssel pl. a ndtriumatom alapéllapota (melynek konfiguracidja 1s22s?2p83s!,
rovidebb jeloléssel [Nel3s): 3%S;), (kiejtése: harom-dublett-S-egyketted). Itt az elsd
szam a legkiils6 (din. vilagito) elektron dllapotdnak fOkvantumszédma (n=3), a betl a
palya-impulzusmomentum kvantumszamot jeloli (S, azaz L=0), a bal fels§ szam a le-
hetséges spinbedlldsok szdma, az un. multiplicitds (25 + 1 = 2, azaz S = 1/2), mig
a jobb alsé index megadja az Ossz-impulzusmomentumot (J = 1/2). (Mivel a nulla
palya-impulzusmomentumu S allapot és az .S spin jelolése nagyon hasonlit, figyelmet kell
forditani azok megkiilonboztetésére!)



Az elterjedt konvencié szerint nagy betiit haszndlunk a tobbelektronos rendszer (az
egész atom) allapotainak (impulzusmomentumainak) jelolésére, mig az egyelektron-allapotok
illetve momentumok jelolése kis bettivel torténik. Azonos n fokvantumszamu egyelektron-
allapotok alkotjak az un. héjakat (K-héj, L-héj, ...). Adott héj alhéjakra bomlik, az [
mellékkvantumszam szerint. Az alhéjak energia szerinti sorrendje: 1s < 2s < 2p < 3s <
3p < 4s < 3d < 4p < .... Ennek okara késébb még visszatériink.

Noha a konfigurdcio - term - nivo - dllapot elnevezések hasznalatat néha lazén szok-
tak venni, és az utébbiak jelentése gyakran keveredik, nem &rt leszégezni, hogy szigortian
véve ezeknek van jol definidlt értelme. Lassuk ezt a He példajan! Egy atom konfigura-
ciéjat azzal specifikdljuk, hogy megadjuk az elektronok szamét az egyes alhéjakon. A
He-atom egy lehetséges gerjesztése lehet pl. a kdvetkezd konfigurdcié: 1s'2pt. Tekintettel
az elektronok megkiilénboztethetetlenségére ez 6sszesen 2-6 = 12 kiilonboz6 lehetoséget,
allapotot jelent. Ez két term-re valik szét: 2P illetve 23P. Egy term-et tehat az L és S
kvantumszamok jellemeznek. Az atomi nivé jellemzésére mar a J kvantumszamot is meg
kell adni, ami attdl fiigg hogyan all egymashoz képest a palya- és a spin-momentum. Az
egyik term egytttal egyetlen nivét (szintet) jelent: 2Py, a mdsik azonban hdrom nivét:
23Pg, 2°P; és 23P,. Ha az egyes nivék 2.J + 1-szeres degenerdcidjat osszeadjuk, meg-
kapjuk az tsszesen 12 allapotot. Az azonos konfiguracidhoz tartozo kiilonbozé termek,
finomabb felbontdasban pedig az egyes nivok kozotti energiakiilonbségek okara késobb
még visszatériink (Hund-szabdlyok). Végiil pedig: egy adott atomi nivéhoz tartozé alla-
potoknak a magneses kvantumszam szerinti degenerédcidja kiilsé méagneses tér hatasara
megszlinik (Zeeman-felhasad4s).

3. Magneses momentumok

Az atomok tobbfajta magneses momentummal rendelkezhetnek, ami egyrészt - a belsd
kolcsonhatasokon keresztiil - az energianivok tovabbi felhasadédsdhoz vezet (a spin-palya
kolcsonhatas a finomszerkezetet eredményezi, mig a magmagneses momentummal va-
16 kolesonhatéds a hiperfinom szerkezetet), masrészt az atomi méagneses momentum(ok)
kiilsé mégneses térrel val6 kolesonhatdsa(i) az energianivék tovabbi felhasaddsat ered-
ményezi(k) (Zeeman-effektus).

Az atomok mégneses momentuma hiarom komponensbdl adédik: az elektronok mag-
koriili palyamozgasabol, valamint az elektronspin tovabba a magspin magneses momen-
tumaibdl. Mindharom komponens megadhaté a megfelel impulzusmomentum-vektorral.
(Ttt E, S , JésT ah egységekben mért, dimenzidtlan impulzusmomentumokat jeloli.)

Az elektron pélya-impulzusmomentumaval (E) kapcsolatos magneses momentum a
kovetkezo alakban adhaté meg:

fir = —grupL. (2)

Itt up = eh/2m, ~ 9,2740 - 102 J/T, az tin. Bohr-magneton, m. az elektron témege,
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gr. = 1 az elektron palyamozgashoz tartozé g-faktora. (A negativ eldjel az elektron
negativ toltése miatt van.)

—,

Az elektronspinhez (S) tartozé magneses momentum:

fis = —gsipS. (3)

Itt g5 = 2 az elektronspin g-faktora. A pontosabb spektroszkopiai érték: gg = 2,00232. . ..
(A Dirac-egyenlet szerinti egzaktul 2-t6] valé eltérésnek sugarzaselméleti oka van.)
A magspinhez (1) tartozé magneses momentum:

fir = grinl. (4)

Itt un = eh/2m, = 5,0508 - 10727 J/T, az tin. mag-magneton, m,, a proton témege, g;
az atommag g-faktora, ami altalaban egységnyi nagysagrendi.

4. Durva szerkezet, Hund-szabalyok

Az atomi energiaszintek legjelentésebb, Uin. durva szerkezetét az elektronok mozgasi
energidja valamint az atommaggal illetve egymaéssal val6 (vonzo illetve taszité) Coulomb-
kolesonhatéasa szabja meg.

Egyetlen elektront tartalmazé (hidrogénszerti) atomokra, ionokra (H, He™, Li*™,
Be™™t ...) csak az atommag vonzé hatdsa érvényesiil. Ilyenkor — nemrelativisztikus ko-
zelitésben — az egyes termek csak a fékvantumszamtol fiiggenek. (Az, hogy egy kotott al-
lapotban 1év6 elektron energia-sajatértékei nem fiiggenek a palya-impulzusmomentumtol,
az 1/r-es potencidl sajdtossdga.) Az egyes termek mér a Bohr-modellbél helyesen ad6d-
nak: 20 72

0 n
T = he B n2’ (5)
ahol R); az M magtomeghez, ill. R, a végtelen nagy magtomeghez tartozé Rydberg-
allando:

1
Ry = Ry - 6
B (o
1 et

Roo = 7 31974 _ N9
hc 277,2(471'80)2

és Z a rendszam, o = 2 /(4weghc) pedig a finomszerkezeti dllandé.

Az egyelektronos atomokra vonatkozé 5 képlet relativisztikus korrekcidival lejjebb kii-
16n foglalkozunk. Elébb azonban a tobbelektronos atomokban follép6 sokkal jelentésebb
hatasokat vessziik szamba.

El6szor is: az egyelektron-allapotok [ szerinti degenerdciéja megsziinik, ha tobb elekt-
ron van az atomban. Mas szdval: adott héjhoz tartozé alhéjak energidja kiilonbozo.
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Ennek oka els6sorban az atommag elektromos terének a tobbi elektron altali arnyékola-
sa, ami annal jelentésebb, minél tavolabb keriil a kiszemelt elektron a magtél. A mag
kozelében valé megtalalasi valoszintisége ugyanis annél kisebb, minél nagyobb a palyamo-
mentuma. (Egyre jobban  kiszorul” a centrifugdlis hatds miatt.) Adott n f6kvantumszam
mellett tehat az egyelektron-energia mélyiil csokkend [ kvantumszammal. Natriumra pl.
a legkiils6 elektronnak 3s allapotban mintegy 2,1 eV-tal mélyebb az energidja, mint a 3p
dllapotban. A kett6 kozti dtmenet (3P — 32S) adja a Na szinképében leger6sebb, sirga
szinl, un. D-vonalat ~ 589 nm-nél.

Kolcsonhatasmentes elektronokra egy adott konfiguracidhoz tartozé minden egyes
term energidja azonos lenne, fiiggetleniil a termet jellemz6 spin- illetve palyamomentum
értékétol. Valdjaban az adott konfiguracidhoz tartozo kiilonb6zo termek nem degene-
raltak, és ez megjelenik a spektrumvonalak durva szerkezetében. Sot, ha egy adott
termhez tobb kiilonbozé J eredd impulzusmomentum tartozik, akkor ezek degeneracidja
is megsziinik. Mivel ez utébbi felhasadas az eloz6hoz képest kisebb mértéki, ez adja
a spektrumvonalak un. finomszerkezetét. Az adott konfiguracidhoz tartozé kiilonbozo
nivok energidjanak sorrendjére vonatkozik a harom empirikus, in. Hund-szabaly. Hang-
sulyozzuk, hogy ezek nem szigorian megalapozottak, de az alapallapot meghatarozasara
jol hasznalhatok. A gerjesztett allapotok sorrendjére is gyakran jél miikkodnek, de nem
mindig, ezért évatosan kell banni veliik.

A hérom Hund-szabaly, csokkend erésséggel:

S=max. szabély) A legmélyebb energidju szint multiplicitdsa (eredé spinje) mazimd-
lis. Hangsulyozandd, hogy ez NEM a spinek kozotti valamilyen kozvetlen kolesonhatas
eredménye, hanem a Pauli-elv kivetkezménye. A szabdly mogott az &ll, hogy ilyenkor
a sokelektron-dllapot szimmetrikus a spinvéltozokra, tehat antiszimmetrikus kell legyen
a térbeli valtozokra, hogy a teljes hullamfiiggvény antiszimmetrikus legyen a részecske-
cserére (Pauli-elv). Ez azt jelenti, hogy a térbeli antiszimmetria miatt az elektronok
azonos helyen valo tartézkodasanak nulla a valészinlisége, az elektronok maximélisan
elkeriilik egymést. Az egyszerii magyarazat szerint emiatt csokken az elektronok kozotti
Coulomb-taszitas. Valdjadban ennél még fontosabb, hogy az elektronok egymast elkeriilve
mindnydjan kicsit kozelebb keriilhetnek az oket vonzo atommaghoz gy, hogy kézben a
koztiik 1é6vo taszitds nem n6 meg tilsagosan.

L=max. szabély) Adott multiplicitds mellett a legnagyobb palyamomentumu &llapot
energiaja a legmélyebb, Ez kvalitativan gy szemléltethetd, hogy az azonos irdnyban
keringé elektronok jobban tavol tudjdk tartani egymastél magukat, mint az ellenkez6
iranyban keringok, amelyek minden kérbemenetelnél kétszer is ,talalkoznak”.

J=min./max. szabdly) Adott S és L mellett energetikailag az a legkedvezébb, ha
minimadlis az eredd teljes perdiilet (J) — amennyiben az adott atomi alhéj nem t&bb mint
feléig van betoltve. Felénél jobban betoltott alhéjra pedig J maximalis kell legyen, maés
szoval a zart alhéjhoz ,hidnyzo” teljes impulzusmomentum legyen minimalis. (Emlékez-
tet6iil: J lehetséges értékei |L — S| és L + S kozott véltoznak, egyesével.) Ennek a
szabalynak a hatterében a spin-pdlya kolcsonhatds all, amirdl a kovetkezd pontban lesz



s76.

Nézziik mindezt a szénatom péld4jan! A szénatom alapdllapoti konfiguracidja: 1s? 2s% 2p2.
A legkiilsd, 2p alhéjon a két elektron Osszesen (6 - 5)/2 = 15-féleképpen helyezhetd el.
Ennek a 15 atomi 4llapotnak az energia szerinti felhasaddsa: 23P, < 23P; < 23P, <
21Dy < 21S). Az els6 Hund-szabély szerint a triplett term mélyebben van a két szinglett
termnél (az utébbiakat nivéknak is hivhatjuk). A masodik Hund-szabély szerint a szing-
lett termek koziil a D mélyebben van, mint az S. Végiil, a harmadik Hund-szabdly szerint
a triplett term folhasad harom nivéra, melyek koziil a J=0 a legmélyebb energiju.

5. Finomszerkezet, spin-palya kélcsonhatas

A spin-palya kolecsonhatés egy relativisztikus korrekcio, méghozza talan a legfontosabb.
A legkisebb rendszamu elemeknél ugyan még osszemérhetd vele a masik relativisztikus
korrekcid, a kinetikus energia p?/2m-es képletének médositdsa — ahogy arra a H-atomnal
majd utalunk. Azonban a spin-palya kolcsonhatas erdssége a rendszam negyedik hatva-
nyaval no, tehat — szinte csak a H-atom kivételével — donté mértékben ez hatarozza meg
az energiaszintek finomszerkezetét.

Tulajdonképpen maganak a spinnek a léte a legjelentosebb, és még allé elektronra
sem elhanyagolhaté relativisztikus korrekcié! Az elektront relativisztikusan helyesen leird
Dirac-egyenletbol kévetkezo spint, mint diszkrét valtozot, semmiképpen nem hagyhatjuk
el. A spinnek az energiaszintekre valé — a Pauli-elven keresztiili attételes — hatasat a
Hund-szabélyokndl mar targyaltuk.

A spin-palya kolcsonhatas — a Dirac-egyenlet egy finomabb kévetkezményeként — azt a
tényt irja le, hogy egy elektron spin- és térbeli valtozoi nem teljesen fiiggetlenek. A fizikai
lényeg azonban a Dirac-egyenlet nélkiil is megérthet6. A spin-palya kolesonhatas eredete
szemléletesen: a v sebesseggel mozgd elektron az atommag (centralls) elektromos terét
(E o 7/r3) részben (¥ x E-vel ardnyosan) mégneses térnek érzi (B, o X E o< X 7 o L)
Az elektron S spinjével aranyos fig magneses dipélusmomentumnak ebben a belsd B,
magneses térben

—fisBy xx S(7 x E) o< S(# x ) x SL = &(r)SL (7)

energiaja van.
Példa: szdmitsuk ki azt az 4tlagos belsd magneses teret, amely 2 - 10~%eV spin-palya
kolcsonhatési energiat eredményez egy elektronral

A 7 képletben ki nem irt konstansokat tartalmazé £(r)-t az elektron térbeli hulldm-
fiiggvényével kiatlagolva a kovetkezo alakra jutunk:

Kso = ALS. (8)

Tekintve, hogy a mag elektromos tere a Z rendszammal aranyos, valamint %3 varhaté
értéke Z3-nel ardnyos, dsszességében a \ spin-palya csatoldsi allandé értéke a rendszam



negyedik hatvanyaval no:
Ao 74, 9)

A finomszerkezet ezek utdan konnyen megérthet6. A spin-pélya kolcsonhatas kovet-
keztében nem mindegy, hogy az elektron spinje (S) és palyamomentuma (L) hogy all
egymashoz képest, mas széval mekkora az eredd impulzusmomentum (J = L + S):

ALS = % ((E+§)2—EE—§§) :%((J(JH)_L(L+1)—S(s+1)). (10)

Példaul L =1 és S = 1/2 esetén az eredetileg degenerdlt term folhasad két szintre, az 1.
abran lathaté moédon. Ez eredményezi pl. az alkaliatomok spektruméban megfigyelhetd

jellegzetes dubletteket. A néatrium D-vonala ily médon — elegend6 felbontas esetén — két
kozeli vonalra hasad fol: Dy (589,593 nm) és Dy (588,9963 nm).

J=L+14
/V2
A
J=L-14

1. dbra. A spin-pdalya kolcsonhatas okozta finom felhasadas

A rendszamfiiggése (1asd 9) alapjdn érthetd, hogy mig a natrium sarga dublettjében
a vonalak kozott csupan 0,6 nm a hullamhosszkiilonbség, addig a nagyobb rendszamu
cézium finomszerkezeti felhasadasa sokkal nagyobb: 42,2 nm.

Egy atom energiaszintjeinek abrajat, berajzolva a megengedett atmeneteket is, a hoz-
zajuk tartozé hullamhossz-értékekkel egyiitt Grotrian-diagramnak nevezziik. Ilyenekkel
lehet talalkozni ,A hidrogén és az alkaliatomok optikai szinképének vizsgdlata” c¢. mé-
résnél.

A megengedett optikai atmenetekre vonatkozo kivalasztasi szabalyok:

AS =0 (11a)
AL =0,+1 (11b)
AJ =0, £1 (11c)
(dea J=0—J=0 tiltott) (11d)

A termjelolésekkel kapcsolatban eddig leirtak szigorian véve csak addig alkalmazha-
tok, amig az egyes elektronok spin-pélya kolesonhatasa (A; - [;s;) sokkal kisebb, mint a
durva szerkezetet meghatarozo egyéb kolesénhatasok. Ebben az esetben van jol definidlt
értelme eredé palya- (L = S°1;) illetve eredd spin-momentumrél (S = 3 5,) beszélni.



Az ered6 teljes impulzusmomentum (f =L+ §) pedig ezekbdl tevidik ossze, a jol is-
mert vektormodell keretein beliil. Ez az in. LS-csatolds (Russel-Saunders-csatolds). A
masik véglet az, amikor az egyes elektronok spin-palya csatoldsa nagyon nagy. Ilyenkor
elébb az egyedi palya- és spin-momentumok csatolédnak 6ssze (i = l: + 5;), a teljes
impulzusmomentum pedig ezek eredéje (J = 3 7;). Ez az tn. jj-csatolds.

Valéjaban még az olyan nagy rendszamu atomokban, mint a Hg vagy az Pb sem
teljesiilnek maradéktalanul a jj-csatolas feltételei, hanem még ezek is a két véglet kozé
esnek. A gyakorlatban ilyenkor is az LS-csatolasnak megfelel6 termjeloléseket hasznaljuk.
Egyetlen fontos kévetkezménye van annak, hogy a palya- és spin-momentumok erésen
Osszecsatolédnak: a 11a kivalasztasi szabalyok nem teljesiilnek szigorian. A Hg-ra pl.
az LS-csatoldsban szigortuan tiltott szinglett-triplett dtmenetek (AS # 0) is megjelen-
nek, sét kifejezetten erosek. A higanygézlampa szinképében a legerdsebb vonal az UV-
tartomdnyba esik (253,7 nm), és formdlisan (az LS-jelélésben) egy 6s6p Py — 6s% 1S
multiplicitas-valté dtmenetként irhato le.

. S=0,L=0 . J=0 ;
6s7s / So
j\ S=1, L=0 E J=1

381

546,07nm
VVWWWA-

S=0,L=1 i J=1
: 1P1

S=1, L=1

6s2 | S=0,L=0 i J=0
. . 18
- H O

2. abra. A Hg két kiils6 elektronjanak alsé energianivoéi



A Hg-atom alapallapoti konfigurdcitja: [Xe]4f115d'° 6s2. Az alsé energiaszinteket a
6s alhéjon 1évé két legkiilso elektron gerjesztései szabjdk meg, ezt szemlélteti a 2. abra.
(Vegyiik észre, hogy az egyes konfigurdciékhoz tartozé nivok energia-sorrendje megfelel
a Hund-szabalyoknak!)

Néhany atom jellegzetes spektrumvonalait és a hozzatartozé nivokat az 1. tablazat
tartalmazza.

Elem ‘ Vonal (nm) ‘ Atmenetek

Na 589,59 (Dl) 3s 281/2 - 3p 2P1/2
538,99 (Dy) 28,y - 2Py

Rb | 7947 (D)) |5s 2810 - 5p  2Pip
780.8 (Dy) 281y - 2p,

Cd | 643,85 5s5p Py - 5sbd  'Dy
508,58 3P, - Bs6s 38
479,99 Py - 38,
467,82 Py - 38,

Hg | 578,97 6s6p 'P; - 6s6d 3D,
576,96 p, - 3D,
546,07 3P, - 6sTs 35S,
491,60 Py - 688 1S
435,84 3P1 - 06sTs 381
434,36 'pp - 6s7d 3Dy
433,92 p, - 3D,
410,81 Py - 689s 1S
407,78 3Py - 6s7s 1S
404,66 Py - 38,

1. tablazat. Néhany atom jellegzetes spektrumvonalai.

Torténeti okokbol még roviden kitériink a hidrogénatom finomszerkezetének néhany
jellegzetességére. A spektroszképidban taldn a Balmer-sorozat vorss, H, (n =3 — n =
2 &tmenet, 656,3 nm) vonaldt tanulményoztdk a legrészletesebben. A Dirac-egyenlet
segitségével minden relativisztikus korrekciét (spin-palya kolesonhatds, mozgdsi energia
ill. impulzus relativisztikus kezelése) egzaktul figyelembe lehet venni. Eredményiil a
kovetkezd adodik hidrogénre, illetve egyelektronos, hidrogénszerii ionokra:

E,; E° 272 (1 3
Toy=—d = (122 (- -2)). (12)
’ he he n \Jj+1/2 4n




ahol E? a nemrelativisztikus eredmény (ldsd 5). A korrekci tehdt az o ~ 1/137 fi-
nomszerkezeti dllandé négyzetével aranyos. Az n=2 ill. n=3 fokvantumszamui nivok
nemrelativisztikus durva szerkezetét, illetve azok relativisztikus finom felhasadasat mu-
tatja a 3. abra. (Mivel csak egyetlen elektronrdl van szd, hasznalhatnank a kisbetiiket
is, mégis maradtunk az atomi allapotokra szokdsos nagybetiis jeloléseknél.)

n=2; 1=0,1,2
T — 3295&_.{ 0,01 _gcmrl ___________________________
: 32D3,2,32P;;$_0,0§6cm'1
~ 0,1!;3'8::.-11'1 i
qg 3P Sim 32z 0,0105cm™
o 3P,
—: :
o)
~ :
LMy :
-
n=1; 1=0,1
0,092¢m’?
2°Ps3;
i
0,365cm
2251;2
22PL-"2?225_I!I/ ZEPL.-E ¢ 0;03511:”]‘1

s -

durva szerkezet finom szerkezet Lamb-eltolodas

3. dbra. A hidrogén n = 2 és n = 3 nivéinak durva (a) illetve finom (b) szerkezete,
valamint a Lamb-eltolodas az alsé nivéra (c).
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A 12 képlet szerint az azonos j-hez, de kiilonb6zé I-hez tartozé nivék elfajultak (1d.
3b). Lamb és Retherford (1947) azonban kisérletileg kimutattdk, hogy a 22Si/s és a
22P /5, nivék hidrogénnél 1058 MHz frekvencidval elkiiloniilnek (1d. 3c). Ez a Lamb-
eltolédas (Lamb-shift), amely a kvantumelektrodinamika kidolgozaséhoz vezetett. A
Lamb-eltolédas az elektromagneses mezé zérusponti energidgjanak fluktuaciojaval kap-
csolatos. Az [ szerinti elfajuldas més nivéknal is megsziinik, de a felhasadas sokkal kisebb.

6. A Zeeman-effektus

Zeeman a XIX. szazad végén felfedezte, hogy magneses térben egyes spektrumvonalak
tobb vonalra hasadnak fel. A felhasadt vonalak az eredetihez képest szimmetrikusan
helyezkednek el. A felfedezéskor normalis Zeeman-effektusnak nevezték el, amikor a
felhasadt vonalak szama harom. Ezt az esetet ugyanis Zeeman és Lorentz a klasszikus
fizikan belill értelmezni tudta, beleértve a vonalak polarizaciés tulajdonsigait is. A
felfedezésre és magyarazatara kozosen kaptak a masodik fizikai Nobel-dijat 1902-ben.
Normalis Zeeman-effektus pl. a Cd 643,85 nm-es voros vonaldnak felhasadédsa. Fzzel
szemben anomalis Zeeman-effektusnak hivjuk, ha a felhasadt vonalak szdma toébb mint
harom. Ilyen pl. a Na D-vonalainak felhasadasa. Utébb kideriilt, hogy a normaélis
effektus a ritkabb, az anomaélis effektus a gyakoribb. Az anomaélisnak elnevezett esetben
a komplikaciét az okozza, hogy az atomnak kétfajta impulzusmomentuma lehet, és a
kett6hoz nem egyforma sillyal tarsul magneses momentum (v.6. 2-t és 3-t).

A Zeeman-felhasadas oka az atomi magneses momentumok és a kiils6 magneses tér
kolesonhatasa, mely az alabbi jarulékot adja a Hamilton-operatorhoz:

Ky = —(jir + fis)B = ps(grL + gsS)B = us(L + 25)B. (13)

(Itt felhasznaltuk, hogy g, = 1 és gs = 2.)

A helyzet egyszerti abban az extrém esetben, ha a magneses tér olyan nagy, hogy a
Zeeman-kolcsonhatas joval erdsebb, mint a spin-palya kolesonhatas. Ekkor a palyamo-
mentum és a spin szétcsatolodnak, az allapotok kiilon-kiilon jellemezhetck az my, és mg
kvantumszamokkal, az energianivok Zeeman-kolcsonhatas miatti felhasadasa pedig:

E(B) = Ey+ ppB(my + 2mg). (14)

(Eyp jeloli a zérus kiils6 magneses térben érvényes energidt, tovabbd a z-tengelyt a kiilsé
maérneses tér irdnydba vessziik.) Ezt az esetet tgy tekinthetjiik, mint az L és S kiilon-
kiilon precesszidjat a B kiilsé magneses tér koriil. Ez az un. Paschen—Bach-effektus,
eléréséhez azonban rendkiviil nagy (10-100 T) mégneses tér sziikséges.

Nem extrém nagy (legfeljebb néhany tesla) tereknél a spin-palya csatolds erésebb a
Zeeman-kolesonhatasnal. Az L és S a J koriil precesszal, mig a kiils6 magneses térrel
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valé kolcsonhatéds a J precessziojahoz vezet B kériil. A 13 kélesonhatésban egy, a B
iranyaba vett atlagos magneses momentumot kell meghatarozni:

< pby >= purcosOr; + puscosOgy, (15)
ahol pl. ©; az L és J kozotti szoget jeloli. A Zeeman-energia:
E; = — <y > BcosOp. (16)

A fenti egyenletben szerepld cos-fiiggvények az alabbi kifejezésekkel szamolhatdk:

- =

7 -
cos® g = ﬁ, cosOp; = J c0sOgy = %

— 1
< 77 (17)

A skaldrszorzatok meghatdrozasahoz néhany kvantummechanikai 6sszefiiggést kell alkal-
mazni. {gy LJ = L(L+S) = L* + LS és J2 = (L + S)? = L2 + §% + 2LS, tovébba
J2=JJ+1).
Példa: Szémitsuk ki a fentiek szerint a (17) képletben szereplé mennyiségeket, majd
igazoljuk az alabbi (18) és (19) osszefiiggéseket!

Végiil, magneses térben az energianivokat az alabbi kifejezéssel adhatjuk meg:

E(B) = Eo + ppB - gym,, (18)
ahol ¢g; a Landé-faktor:

JUJ+1D+S(S+1) — L(L+1)

21T +1) (19)

g; =1+

A felhasadason kiviil sziikség van még a kivalasztasi szabalyokra is. A 11a szabalyo-
kon kiviil még egy tovabbi szabalyt kell figyelembe venni:

Amy =0, £1 (20a)
(de my; =0 — my =0 tiltott, ha AJ = 0). (20b)

A Amj; = 0 komponensek a magneses térrel parhuzamosan polarizaltak és m-komponensnek
nevezik, mig a Am; = £1 komponensek a magneses térre merélegesen polarizaltak és o-
komponensnek nevezik. A magneses térre meréleges megfigyelési irany esetén valamennyi
komponens megfigyelhetd, és a vonalak mind linedrisan polarizaltak. A mé&gneses térrel
parhuzamos megfigyelési irdny esetén csak a o-komponensek figyelheték meg, polariza-
ciéjuk cirkularis.

A Zeeman-vonalak relativ intenzitdsai a térre meréleges megfigyelésnél [1]:
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aJ — J — 1 atmenetekre:

my—my+1 I'=a(JFmy;—1)(JFmy) (21a)
my — my I =4a(J+my)(J —my) (21b)

a J — J atmenetekre:

my — my I = 4bm? (22b)

ahol a és b hatarozatlan allandék. A 21a egyenlet a J — J + 1 atmenetekre is alkal-
mazhaté annak figyelembevételével, hogy az a J — J — 1 atmenetek forditottja és a
mikrofolyamatok reverzibilisek.

Ezek utan a natrium D-vonalainak Zeeman-felhasadasat a 4. abra szemlélteti a mag-
neses térre merdleges megfigyelési irany esetén.
Példa: Szamolassal kovessiik a natrium D-vonalainak Zeeman-felhasadasat!
Példa: Hatédrozzuk meg a Hg-atom 546,07 nm-es zold vonaldnak (ldsd 2. 4bra) Zeeman-
felhasadasat, a polarizacié és az intenzitas-viszonyok figyelembevételével! (Ez a példa
kotelez6 a Zeeman-effektust méré hallgatok részére.)
Példa: Hatarozzuk meg a Cd-atom 643,85 nm-es voros vonalanak (ldsd 1. téblazat)
Zeeman-felhasadasét!

7. A hiperfinom koélcs6nhatas

Egyes spektrumvonalak nagy felbontésban (1073 — 1em™!) igen finom (tin. hiperfinom)
szerkezettel rendelkeznek. Pauli ezt a hiperfinom szerkezetet a magspinhez jarulé mag-
magneses momentummal hozta kapcsolatba. A magméagneses momentum koélcsonhat az
elektronok altal a mag helyén keltett magneses térrel és ez vezet a hiperfinom felhasadas-
hoz. Ttt roviden kitériink a hiperfinom kolesonhatédssal kapcsolatos néhany kérdésre (pl.
Zeeman-effektus hiperfinom felhasaddsnal), de a problémakor mélyebb megismeréséhez
feltétleniil az irodalomra kell hagyatkoznunk.

Hasonléan a spin-palya kolesonhatashoz (1d. (8) egyenletet), a hiperfinom koleson-
hatas a kovetkezo alakban irhaté:

Knp=AyJ-T, (23)

ahol A; a hiperfinom kolcsonhatési allandé, Jés T pedig az elektronfelh6 ered6 im-
pulzusmomentuma, illetve a mag spinje. A hiperfinom kolcsénhatasban a legnagyobb
jarulékot az s-elektronok adjak, mert egyediil nekik nem nulla a mag helyén valé meg-
talalasi valoszintiségiik. Ezt az izotrop részt Fermi-féle kontakt-kolesonhatasnak hivjuk.
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m; mg;

+3/2  +6/3
+1/2 +2/3
-1/2 -2/3
-3/2 -6/3
i +1/2 +1/3
(9=2/3) -2 -1/3
2 | LA vyivly 2+
81,-’2 i
(9=2) ;
\\ Yy Y Yy o,
D,-vonal D,-vonal
o T o oOocnTnmTogo

4. dbra. A natrium D-vonalainak Zeeman-felhasadésa.

A nem nulla palya-impulzusmomentumu elektronok dipél-dipdl jellegli jaruléka anizot-
roppa teszi a hiperfinom kolesénhatast. Mivel azonban ez a jarulék sokkal kisebb a
kontakt-kolesonhatasnal, ezért a tovabbiakban nem foglalkozunk A; anizotropiajaval.

A 23 kélesonhatés az I és J precesszidjahoz vezet az ered6 F=I+J teljes impulzus-
momentum koriil és az adott E; energidju (de m szerint elfajult) energianivé hiperfinom
felhasadasét (Er) eredményezi:

1
EFzEJ+§AJ[F(F+1)—I(I+1)—J(J+1)]. (24)
Itt ' és I a megfelel6 impulzusmomentum kvantumszamok, hasonléan J-hez. fgy az
adott nivé 2J + 1 (ha I > J), illetve 21 + 1 (ha J > I) hiperfinom nivéra hasad fel.

Analégia vonhaté a finom és a hiperfinom felhasadés kozott, ha az (L, S, J) kvantumsza-
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mokat a (J, I, F') kvantumszamoknak feleltetjiik meg. Pl. a Rb-atom alapéllapota két
hiperfinom szintre hasad, melyek kozott az energiakiilonbség a (24) egyenlet alapjan:

1

A gerjesztett allapotok hiperfinom felhasadasa sokkal kisebb. A Rb-izotépokra néhény
adatot a 2. tablazat tartalmasz.

Atom | Gyakorisag | [ gr | vo=AE/h
(%) (MHz)

85Rb 72,2 5/2 | 0,541 3036

8TRb 27.8 3/2 | 1,834 6835

2. tablazat. Hiperfinom felhasadasi adatok a Rb alapéllapotara.

A hiperfinom felhasadasra a legismertebb, | klasszikus” példa a hidrogén alapallapo-
tanak felhasadasa, amint azt az 5. dbra mutatja.

TZS% TT F=1

ST 0,0475 cm’
3A/4 | A=21cm
11 F=0

5. dbra. A hidrogén ('H izot6p) alapallapotéanak hiperfinom szerkezete. A proton és az
elektron spinje parallel (triplett) és antiparallel (szinglett) allhat.

Kolesonhatas nélkiil ez az allapot négyszeresen degeneralt lenne, hiszen mind az elekt-
ron, mind a proton (H izotép atommagja) spinje kétféleképpen allhat. A hiperfinom
kolesonhatas miatt a triplett parallel és a szinglett antiparallel beallas energiaja nem egy-
forma. A szinglett allapot van mélyebben, kozottiik a kiilonbség éppen A, ami hidrogénre
21 cm~!-nek felel meg.

Kiils6 magneses tér alkalmazasa esetén a hiperfinom vonalak Zeeman-felhasadasa
figyelhet$ meg. (Ehhez azonban nagyfelbontdsu, pl. mégneses rezonancia médszer sziik-
séges. Lasd ,,Az optikai pumpdlds” c. mérést.) Kis magneses tereknél (=~ 10~ T = 1 G)
megmarad az I és a J erds csatoldsa. Hasonléan a (18) egyenlethez, egy Er energidju
hiperfinom vonal 2F + 1 (kozelitéleg egyenld tavolsdgban 1év6) Zeeman-alnivéra hasad
fel:
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Itt mp az F magneses kvantumszama (mp = F, F —1,...,—F) és

F(F+1)+J(J+1)—I(I+1).

2F(F +1) (27)

gr = g

A gp kisérleti meghatarozdsdval a magspinre (I) nyerhetiink informdciot. Vegyiik fi-
gyelembe, hogy J = 1/2 esetén (F' = [ £ 1/2) a gr csak el§jelben kiilonbozik a két
hiperfinom vonalra:

1 97

F=I+-)=—">— 28
azaz a Zeeman-felhasadas nagysaga azonos egy adott izotép mindkét hiperfinom vonala-
ra.

Mig a finomszerkezetnél az L és S szétesatoléddsa csak igen erds magneses tereknél
kovetkezik be (Paschen—Bach-effektus), addig a hiperfinom szerkezet (melyre A;/h ~
1000 MHz) Zeeman-felhasadasanél ~ 0, 1 T méagneses tér mar erésnek szamit. A ugBgy >
Aj nagy mégneses tereknél (hiperfinom Paschen—Bach-effektus) a Zeeman-alnivék ener-
gidit az alabbi kifejezés adja meg:

E(mJ,mI) :uBBngJ—MNBg[m]+AJme]. (29)

A (29) egyenlet jobb oldalédn az els6 tag adja a domindld, m; szerinti felhasadast (a Rb
alapéllapotaban m; = +1/2), mig a harmadik tag az adott alnivé tovabbi (21 +1)-szeres
hiperfinom Zeeman-felhasadasat (1d. a 6. abra hataresetét nagy B-re).

1.5

T
mm

1
1.0 } 1V 1is 1
A2 102
_ o051t 32 41/2
N
£ 0.0
w 05 | a2 2 |
2 A2
1.0 QWE e )
£3/2 A2
-15 : : : :
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4

B[T]

6. 4bra. A Breit—Rabi-egyenlet altal adott Zeeman-felhasadas I = 3/2 esetén a magneses
tér fiiggvényében (az adott skalan x nulla és 1,5 kozott valtozik)

Kozbens6 mégneses tereknél a probléma lényegesen bonyolultabb. A J = 1/2 és
tetszéleges I esetén (a hidrogén és az alkélifémek alapéllapotai) egzaktul megoldhat6, és

16



a megoldast a Breit-Rabi-egyenlet adja meg [2]:

hl/() hl/o 4mF 2 1/2
_W yBgmmp+ 222 1
STO N R A N sy S e

E(mj,mj) = — (30)

ahol hrg a (25) egyenlettel adott hiperfinom felhasadéds, mp = my +1/2 és a + jel az
F = I £ 1/2 hiperfinom vonalakra vonatkozik, mig az = paraméter:

(9518 + g1in)B
— . 31
T e (31)

A (30) egyenlet magneses tér (ill. x) fiiggését a 6. dbra mutatja a 8"Rb izotép (1=3/2)
alapallapotanak (hiperfinom) Zeeman-felhasadéséra.

A tovébbiakban (a kisérletileg fontos) Zeeman-alnivok kozotti energiakiilonbség visel-
kedésével foglalkozunk a magneses tér és a felbontés fliggvényében. Kis magneses tereknél
(= 1G) és kisebb felbontdsban a Zeeman-alnivék kozotti energiakiilonbség a (26) és (28)

egyenletek alapjan:
97

(2I+1)
mely ugyanaz egy adott izotop mindkét hiperfinom vonalara. Mint fentebb megjegyez-
titk, a AE mérésével a magspin (/) hatdrozhaté6 meg. Kis magneses tereknél (< 5G)
és nagyobb felbontasban a Zeeman-alnivok kozotti energiakiilonbség mar nem egyenld,

megjelenik az F-tél valo fiiggés. Ezt a (30) egyenlet z-szerinti sorfejtésével (elsé rendig)
lathatjuk:

AB(F =1+1/2) =

o+ 1 (uBgs — pngr2I) (33a)

AE(F =1-1/2)= (kBgs + pngr2l). (33D)

21 +1
Tehat nagyobb felbontasban a hiperfinom alnivokra a Zeeman-felhasadas mér kiillonb6zo.
A (33) egyenlet alapjan a magmagneses momentum () is meghatarozhaté. Példaként a
87Rb izotépra B = 1 G térnél a rezonanciafrekvencia (AE/h) a (32) egyenletbél 700 kHz,
mig ez nagyobb felbontdsnal a (33) egyenlet alapjan két vonalra hasad, melyek 698,8 kHz
és 701,65 kHz koriil jelennek meg. Nagy felhontasnal (és nagyobb mégneses tereknél)
a (30) egyenletet kell figyelembe venni, mely megadja a hiperfinom alnivék (2F + 1)
szeres felhasadasat.

8. Rontgen-termek

A rontgensugarak felfedezése utan két fontos iranyban folytatodtak a kutatasok: kristalyszerkezet-
vizsgalat és a rontgensugarak spektroszképidja terén (egyéb fontos alkalmazasokat nem
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emlitve). Hamarosan megéllapitottak, hogy a rontgen-spektrumok egyszertiek és elemrdl
elemre szabdlyosan valtoznak (,karakterisztikus” rontgensugarzas).

A karakterisztikus rontgensugarzast a belsé energianivokrdl torténd gerjesztés utani
sugarzasos atmenet (fluoreszcencia) adja. A rontgen-termséma alapjan az egyes rontgen-
vonalakat az alapjan nevezik el, amely héjra (K, L, ...) torténik az dtmenet az emisszié
sordn. A leger6sebb vonalak rendszerint a K és az L vonalak. (Ezek a legalkalmasabbak
elemazonositasra rontgenfluoreszcencids analizisnél.) Az dtmenetek kivélasztasi szaba-
lyai miatt az erés rontgenvonalak (K,, Kg, ...) éles kettés vonalak.

Moseley az elemek egész sorat tanulményozva megallapitotta, hogy egy adott ront-
genvonal (pl. K,1) frekvencidgjanak gyoke és az elemek rendszdma (Z) kozott linearis
osszefiiggés van. (Ez a Moseley-torvény.) A Moseley-torvény alapjan egy fontos ko-
vetkeztetés volt, hogy az akkor (1922) ismert elemek koziil a Z=43, 61, 72, 75, 85, 87
rendszamu elemek , hidnyoznak”.

A Moseley-torvény egyszerii magyarazatat mar a Bohr-elmélet alapjan meg lehetett
adni. A hidrogénszer(i atomok energianivéihoz (5 egyenlet) hasonléan, kozelitéleg ugyan-
ezen Osszefiiggés érvényes a rontgen-termekre is, azzal a megszoritassal, hogy Z helyett
(Z — a)-t kell helyettesiteni, ahol ,,a” egy arnyékolasi egyiitthatd, mely a tébbi (maghoz
kozeli) elektron arnyékoldsi hatasat fejezi ki. Az ,,a” egyiitthat6 a K vonalakra kozelitéleg
1, mig a tobbi vonalakra névekszik. fgy pl. a K, vonalakra kapjuk:

vi, = Re(Z — a)*(1/1% — 1/2%) = 3/4Rc(Z — a)?, (34)
amely a Moseley-torvény.

A

abszorpcié

Kq
| |

hullamhossz (A)

7. abra. Rontgen abszorpcios élek

Az abszorpcids rontgen-spektrumok lényeges kiilonbséget mutatnak az (éles) emisszi-
6s spektrumokkal szemben. Az abszorpcids spektrum egy sorozat abszorpcids élbol all

18



(7. ébra). Az abszorpciés élek megjelenésének magyardzata a kovetkezd: A K él he-
lyénél hosszabb hullimhosszi foton energidja nem elegend6 a K héjrél gerjeszteni (vagy
ionizalni) az ott kotott elektront, igy az ilyen energidju fotonok csak az L, M,. .. héjakat
gerjeszthetik. A gerjeszt6 foton elnyelési valészintisége az él alatti hulldmhosszakndl \3-
el ardnyos, ez adja az abszorpcids gorbe (7. abra) alakjit az élek alatt. (A 7. dbran a
megfelel karakterisztikus sugdrzds relativ helyét is feltiintettiik a K, vonalakra.)

Az abszorpciéban az adott abszorpcids él két oldalan fellép6 nagy kiilénbség lehetd-
vé teszi a jé kontraszti rontgenfelvételek készitését orvosi vagy metallurgiai atvilagita-
sokndl. Az abszorpcids élek (hasonléan a karakterisztikus sugarzashoz) elemrdl elemre
szabalyszerlien véltoznak, igy egy elem egy adott hullamhosszi rontgensugarzast na-
gyon eltéroen abszorbedl. Igy pl. orvosi felvételeknél a szoveteket alkoto elemek dtlagos
rendszama kozel azonos a levegéével, mig a csontok abszorpcidjat a nagyobb rendszamu
kalcium hatarozza meg.

9. Ajanlott irodalom
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