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Pratarmé

Atomas — tai maziausioji materijos dalelé, kuri turi cheminio elemento bidingasias savybes.
Atomas sudarytas i§ branduolio ir aplink ji pasiskirs¢iusiy elektrony ,.debesies”. Sias dvi atomo dalis
nagrinéja dvi fizikos Sakos — atomo fizika ir branduolio fizika. Atomo fizika — tai fizikos sritis, kuri
nagrin¢ja atomo elektrony sluoksniy sandara ir reiSkinius, kuriuos lemia atomo elektrony sluoksniy
savybés. Branduolio fizika — tai fizikos Saka, kuri nagrinéja atomo branduolio sandara ir jo savybes.

Sis vadovélis skirtas aukstyju mokykly IIT kurso fizikos studentams. Knygos pirmojoje dalyje
(1-13 skyriuose) iSdéstyti atomo ir branduolio fizikos pagrindai. Knygos antrojoje dalyje (14—23 skyriuo-
se) aptarti kai kurie branduolio fizikos eksperimentiniai metodai.

Knygos pagrindu tapo dvieju studiju dalyku paskaity konspektai — ,,Taikomosios branduolio
fizikos“ (déstoma nuo 2005 m. Vilniaus universiteto fizikos fakulteto III kurso studentams) ir ,,Atomo
fizikos* (déstyta 2001-2003 m. VU matematikos fakulteto III kurso studentams). Be to, dalis Cia pateik-
tos medziagos remiasi autoriaus patirtimi, kurig jis igijo 1997-2007 m., dirbdamas VU fizikos fakulteto
kietojo kiino elektronikos katedroje, V bendrosios fizikos laboratorijoje (atomo ir branduolio fizika) ir
Taikomosios branduolio fizikos laboratorijoje.

Kadangi knygos tematika yra gana plati, tai, siekiant sumazinti knygos apimtj, teko praleisti kai
kuriuos klausimus, kurie aptariami daugelyje kity atomo fizikos ir eksperimentinés branduolio fizikos
vadoveliy. Atrenkant medziaga Siai knygai, pirmenybé buvo teikiama klausimams, kurie yra labiau susijg
su jonizuojancigja spinduliuote — jos kilme, savybémis ir detektavimu. Autoriaus tikslas buvo ne pateikti
aptariamyju klausimy gausa, o kiekviena klausima aptarti iSsamiai ir nuosekliai. Siekta pagal galimybes
pagristi kiekviena teigini, pateikti formuliy iSvedimus. Toks déstymo stilius naudojamas ne tik pirmojoje
(,,teorinéje*) knygos dalyje, bet ir antrojoje (,,eksperimentingje*) dalyje, kur yra aptariami daleliy greitin-
tuvai, jonizuojanciosios spinduliuotés detektoriai ir spektrometrai.

Medziaga pateikiama ,,dviem srautais*: elementarios pradinés zinios ir gilesné teoriné analizé.
Priklausomai nuo skaitytojo poreikiy, skaitant S$ia knyga, galima praleisti skyrius, kurie yra labai
»matematizuoti* arba yra silpnai susij¢ su likusiaja knygos dalimi. Tokiy skyriy ir poskyriy numeriai yra
pazymeéti zvaigzdute ,,**.

Knygoje stengtasi vartoti tradicinius fizikiniy dydziy Zymenis. Dél didelio Sioje knygoje vartoja-
my fizikiniy dydziy skaiCiaus kai kurie Zymenys yra bendri keliems fizikiniams dydziams. Skirtingi
dydziai su vienodais Zymenimis nieckada nevartojami viename skyriuje, todél visada aisku, kurig prasme
turi kiekvienas zymuo. Knygos gale yra fizikiniy dydziy Zymeny lentelé. Visoje knygoje vektoriniai
fizikiniai dydziai Zymimi storesniu pasvirusiu Sriftu, o skaliariniai — jprastinio storio pasvirusiu Sriftu.
Vektoriy skaliariné sandauga Zymima simboliu ,,*“ (pvz., k * ), o vektoriné sandauga Zymima simboliu
»X“(pvz., v X B).

Dékoju recenzentams — Kauno technologijos universiteto déstytojai doc. dr. Dianai Adlienei ir
Fizikos instituto direktoriui prof. dr. Vidmantui Remeikiui — uz kritines pastabas, Vilniaus universiteto
Fizikos fakulteto kietojo kiino elektronikos katedros mokslo darbuotojui dr. Romaldui Purliui uz medzia-
ga knygos 6 skyriui (,,Rentgeno spinduliuoté®) ir buvusiai Vilniaus universiteto Fizikos fakulteto déstyto-
jai doc. dr. Jadvygai Zofijai Jaseviciiitei, kad paskatino rasyti Sia knyga.
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1. Kvantinés mechanikos atsiradimo istorinés prielaidos

1.1. Siluminés spinduliuotés savoka ir ja apibadinantys dydZiai

Kvantiné mechanika — tai teorija, kuri apraso atomy ir mazesniy uz atoma daleliy savybes.
Pirmuoju zingsniu, kuriant kvanting teorija, tapo vokieCiy fiziko Makso Planko 1900 m. padaryta
prielaida apie spinduliuotés kvanting prigimti. Planko hipotezé buvo pagrista Siluminés spinduliuotés
désningumy analize. Todél §j skyriuy pradedame Siluminés spinduliuotés aptarimu.

Elektringosios dalelés (elektronai, jonai), kurios ieina i medziagos sudéti, nuolat chaotiskai juda.
Tai yra vadinamasis $iluminis judéjimas. Sio judéjimo metu kriivininky greitis nuolat kinta. I§ elektrodi-
namikos désniy iSplaukia, kad su pagreiCiu judantys kriivininkai spinduliuoja elektromagnetines bangas.
Dél sio spinduliavimo kiinas netenka energijos. Jeigu Sie energijos nuostoliai nebiity papildomi, tada kri-
vininky judéjimo vidutiné energija (t. y. vidutinis greitis) nuolat mazéty, o kiino temperatiira kristy.
Taciau ktinai ne tik spinduliuoja, bet ir sugeria spinduliuotés energija, krintancia i juos i$ aplinkiniy kiiny.
Bet kuris kiinas, netekdamas energijos dél spinduliavimo ir tuo paciu metu ja jgydamas dél sugerties,
ankscCiau ar véliau tampa pusiausvyros biisenos, kai jis per laiko vieneta i$spinduliuoja tiek pat energijos,
kiek sugeria. Tokia sistemos blisena, kai visos sistemos dalys per laiko vieneta iSspinduliuoja tiek pat
energijos, kiek sugeria, vadinsime termodinamine pusiausvyra. Tikslesné termodinaminés pusiausvyros
apibréztis yra tokia: tai yra izoliuotos sistemos biisena, kai sistemos makroskopiniai parametrai nepri-
klauso nuo laiko. Svarbiausias i$ $iy parametry — tai sistemos temperatiira. Termodinaminés pusiausvyros
salygomis visy sistemos daliy (taip pat ir elektromagnetinés spinduliuotés) temperatiira yra vienoda.

Elektromagnetiné spinduliuoté, kuri yra termodinaminés pusiausvyros su visais sistema sudaran-
Ciais kiinais, yra vadinama $ilumine spinduliuote. Zemesnés negu 10° K temperatiiros Siluminés spindu-
liuotés energijos didzioji dalis atitinka infraraudonyjy spinduliy, regimosios Sviesos ir ultravioletiniy
spinduliy diapazong (atitinkami bangos ilgiai yra pateikti 12.1 lenteléje 12 skyriaus pradzioje).

Kiny spinduliavimui apibtdinti vartojami keli fizikiniai dydziai:

Spinduliuotés srautas @ — tai energijos kiekis, kurj kiinas i§spinduliuoja visomis kryptimis per
laiko vieneta. Kitaip sakant, tai yra kiino spinduliavimo galia. Spinduliuotés srauto matavimo vienetas yra
vatas (W), kuris lygus dzauliui per sekundg (J/s).

Energinis $viesis Rr— tai spinduliuotés srautas i§ kiino ploto vieneto, t. y. energijos kiekis, kuri
iSspinduliuoja kiino ploto vienetas visomis kryptimis per laiko vieneta:
j— A@ .

As ~
¢ia As yra ploto elementas, o0 A@ yra spinduliuotés srautas iS to ploto elemento. Energinis Sviesis matuo-
jamas vatais kvadratiniam metrui (W/m?). Apatinis indeksas ,,7* energinio $viesio zymenyje ,,R; (kaip ir
kituose Zymenyse, kurie vartojami 1.1 ir 1.2 poskyriuose) nurodo, kad §is dydis bendruoju atveju yra
temperattros funkcija. Kuo auksStesné temperatiira, tuo didesnis energinis Sviesis.

Spektrinis $viesis. Kiino spinduliuotés poveikis aplinkiniams kiinams priklauso ne vien nuo jo
energinio Sviesio vertés, bet ir nuo spinduliuotés bangos ilgio. Todél daznai reikia zinoti, koks yra kiino
energinis §viesis tam tikrame bangos ilgiy intervale. Tarkime, kad kiino energinis Sviesis, kuris atitinka
nykstama bangos ilgiy intervala nuo A iki 4+ dA, yra lygus dRr. Tada kiino spektrinis $viesis, atitinkantis
bangos ilgi A, yra lygus

R, (1.1.1)

dR,

Yy =——.
)

(1.1.2)

Spektrinio §viesio Zymenyje vartojami du indeksai (A ir T), nes spektrinis $viesis priklauso nuo bangos
ilgio A ir temperattros T.

Kadangi bangos ilgis gali igyti visas vertes nuo 0 iki oo, tai i§ spektrinio Sviesio apibrézties (1.1.2)
iSplaukia, kad energinis $viesis lygus spektrinio §viesio integralui nuo 0 iki co:

Ry = [dR, =Tr”d,1. (1.1.3)
0

Kartais mus domina spinduliuotés savybés tam tikroje erdvés srityje nepriklausomai nuo ta
spinduliuote skleidziancio kiino. Tada vietoj minéty spinduliuojancio kiino parametry vartojami toliau
apibrézti spinduliuotés parametrai.
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Spinduliuotés energijos tankis W; — spinduliuotés energijos kiekis erdvés tiirio vienete
(matavimo vienetas — J/m”).

Spinduliuotés energijos spektrinis tankis W, — spinduliuotés energijos tankis, kuris atitinka
vienetin{ bangos ilgiy intervala (matavimo vienetas — J/m®*). ,Energijos spektriniu tankiu® taip pat
vadinamas ir energijos tankis, kuris atitinka vienetini daZniy intervala. Jis zZymimas W,r arba W, r,
priklausomai nuo to, ar argumento vaidmeni atlieka daznis v, ar kampinis (ciklinis) daznis @=2nv.
Spektrini tanki W, r galima isreiksti spektriniu tankiu W,y pasinaudojus tokia tapatybe:

W,rldo =W, r|d2]. (1.1.4)
Kadangi
=t (1.1.5)
vV o
kur ¢ yra $viesos greitis, tai |dA| = 2nc / &) |da). [rase tai i (1.1.4), matome:
2mc
Wor == Wawrr> (1.1.6)

¢ia zymuo W, rreiskia spektrinio tankio W, r iSraiSka, kurioje bangos ilgis A pakeistas (1.1.5) reiskiniu.

Spinduliuotés intensyvumas duotgja kryptimi — duotosios krypties spinduliuotés energijos
kiekis, kuris krinta per laiko vieneta i§ vienos pusés i vienetinio ploto pavirSiy, kuris statmenas spindu-
livotés krypéiai (matavimo vienetas — W/m?”). Spinduliuotés intensyvuma zymésime didZiaja raide I.
Kadangi elektromagnetiné spinduliuoté sklinda Sviesos greiCiu ¢, tai spinduliuotés intensyvumas yra
lygus tos krypties spinduliuotés energijos tankio W ir §viesos greiCio sandaugai:

I1=cW. (1.1.7)
Kadangi Siluminé spinduliuoté néra kryptinga, tai anksciau pateiktoji intensyvumo apibréztis netinka
apibuidinant Siluming spinduliuote (siekiant tai pabrézti, (1.1.7) lygybéje néra vartojamas indeksas ,,7°).

Spinduliuotés spektrinis intensyvumas [, arba I, (arba /,) — spinduliuotés intensyvumas, kuris
atitinka vienetini bangos ilgiy intervala (matavimo vienetas — W/m®) arba vienetinj daZniy intervalg
(matavimo vienetas — W-s/m?). Spektrinio intensyvumo funkciné priklausomybé nuo bangos ilgio arba
daznio vadinama spinduliuotés spektru. Sarysis tarp spektrinio intensyvumo ir energijos spektrinio tankio
yra toks pats kaip sarysis tarp intensyvumo / ir energijos tankio (zr. (1.1.7)):

]/IZCW/I. (118)
Ta pati lygybé lieka galioti ir tada, kai apatinis indeksas yra v arba w. Todél sarysis tarp [, ir [, yra toks
pats kaip sarySis tarp W, ir W, (zr. (1.1.6)).

Kadangi Siluming spinduliuote sudaro visy krypciy bangos ir visos kryptys yra lygiavertés, tai ja
patogiau apibudinti spinduliuotés kampiniu intensyvumu — spinduliuotés energijos kiekiu, kuris krinta i§
vienos pusés | vienetinio erdvinio kampo sferini segmenta, kurio plotas yra lygus vienetui (erdvinis
kampas — tai sferos segmento ploto ir sferos spindulio kvadrato santykis). Spinduliuotés kampinio inten-
syvumo matavimo vienetas yra W-m >sr’'; &ia ,,sr Zymi erdvinio kampo matavimo vieneta — steradiana.
1 steradianas — tai toks erdvinis kampas, kuri atitinkancio sferos segmento plotas yra lygus sferos
spindulio kvadratui (t. y. 47 karty maZesnis uz visos sferos plota). Atsizvelgus i tai, kad Siluminés spindu-
livotés intensyvumas visomis kryptimis yra vienodas, o jos sklidimo greitis lygus ¢, gaunama tokia
Siluminés spinduliuotés kampinio intensyvumo /'r iSraiSka energijos tankiu Wr:
_<

4n

Spinduliuotés spektrinis kampinis intensyvumas 1'; r — tai spinduliuotés kampinis intensyvumas,
kuris atitinka vienetini bangos ilgiy intervala (matavimo vienetas — W-msr).

Taskinio Saltinio spinduliuotés energijos spektrinis tankis ir intensyvumas priklauso nuo atstumo
iki spinduliuotés $altinio: didéjant atstumui, energijos spektrinis tankis ir intensyvumas mazéja'. Taciau

I (1.1.9)

" Tuo lengva isitikinti sudarius isivaizduojama sfera, kurios centre yra Saltinis ir kuri eina per matavimo taska.
Atstumas iki Saltinio — tai tos sferos spindulys. Jeigu spinduliuoté néra sugeriama sferos viduje, tada i§ energijos
tvermés désnio iSplaukia, kad pilnutinis spinduliuotés srautas pro sferos pavir§iy nepriklauso nuo sferos spindulio.
Taciau energijos srauto fankis (t.y. spinduliuotés intensyvumas) yra atvirk$ciai proporcingas sferos plotui, t.y.
atstumo iki Saltinio kvadratui. Kadangi $is intensyvumo maz¢jimas yra grynai geometrinés prigimties, tai visy
bangos ilgiy spinduliuotés intensyvumas nuo atstumo priklauso vienodai. Vadinasi, spektrinis intensyvumas taip
pat mazeja did¢jant atstumui. Kadangi intensyvumas yra proporcingas energijos tankiui (zr. (1.1.7) ir (1.1.8)), tai
spinduliuotés energijos tankis ¥ bei spektrinis energijos tankis 7, taip pat mazéja didéjant atstumui.



1.1. Siluminés spinduliuotés savoka ir ja apibiidinantys dydziai 5

Siluminés spinduliuotés energijos spektrinis tankis ir intensyvumas
nepriklauso nuo jy matavimo tasko. Siluminés spinduliuotés energijos
spektrinis tankis ir spektrinis intensyvumas priklauso tik nuo bangos
ilgio A ir temperatiiros 7.

Kai i kiing krinta spinduliuoté, dalis kritusios spinduliuotés
energijos atsispindi, dalis pereina pro kiina, o likusioji dalis lieka kiino
viduje ir virsta Siluma (tiksliau — kiino vidine energija). Kiino
sugerties geba a,r rodo, kokia dalis kritusios A bangos ilgio spindu-
livotés energijos lieka kiino viduje ir virsta Siluma. Kaip ir spektrinio
Sviesio atveju, Zymenyje vartojami du indeksai (4 ir T), nes sugerties 1.1 pav. Absoliudiai juodo kino
geba priklauso nuo kritusios spinduliuotés bangos ilgio A ir nuo kiino ~ modelis
temperatiiros 7. Sugerties geba yra bedimensis dydis (nes pagal api-
brézti sugerties geba yra lygi sugertosios ir kritusios energijy santykiui).

I§ sugerties gebos apibrézties matyti, kad a,r visada yra tarp 0 ir 1. Kiinas, kurio a,r=1, t.y.
kuris bet kokioje temperatiiroje sugeria bet kokio bangos ilgio spinduliuotés visa energija, yra vadinamas
absoliuciai juodu kiunu. Idealiy absoliuciai juody kiiny gamtoje néra. Absoliuciai juodu kiinu galima
laikyti maza anga tuséiaviduriame rutulyje (zr. 1.1 pav.). Spinduliuoté, patekusi pro tokia anga i rutulio
vidy, po daugelio atspindziy rutulio viduje yra beveik visa sugeriama, todél angos sugerties geba beveik
tiksliai lygi vienetui, t. y. anga veikia kaip absoliuciai juodas kiinas.

Kad biity lengviau suprasti absoliuciai juodo kiino svarba fizikoje, iSnagrinékime tokia sistema.
Tarkime, spinduliuojantis kiinas yra apsuptas idealiai atspindinciu apvalkalu. Taigi, sistema, kurig sudaro
ktinas ir spinduliuoté, yra izoliuota. Tokia sistema bitinai anks¢iau ar véliau taps termodinaminés pu-
siausvyros buisenos. Todél Siluming spinduliuote galima stebéti padarius minétame apvalkale pakankamai
maza anga — tokia, kad termodinaminés pusiausvyros sutrikimas biity nezymus. Taciau, kaip minéta, tokia
anga veikia kaip absoliuciai juodas kiinas. Taigi, Siluminés spinduliuotés savybés yra tokios pacios kaip
tos pacios temperatiiros absoliuciai juodo kitno spinduliuotés savybés.

Susiesime Siluminés spinduliuotés energijos tanki W7y ir absoliu-
¢iai juodo kiino energinij Sviesi, kuri Zymésime Sr. Pasirinkus pakanka- [
mai maza kiino pavirSiaus ploto elementa As (toki maza, kad ji bity
galima laikyti ploksc¢iu), spinduliuotés energija prie pat to pavirSiaus
elemento galima iSskaidyti 1 dvi lygias dalis: energija, kuri krinta | ta
pavirsiaus elementa, ir energija, kuria tas pavirSiaus elementas spindu-
linoja. Kiekvienos i§ iy daliy indélis { pilnutini energijos tanki Wr yra
lygus Wy/2. Jeigu pavirSiaus elementas spindulivoty tik kryptimi, kuri
yra jam statmena, tada per laiko vienetg i§ As iSspinduliuojamas energi-
jos. kiekis biity lygus As-c-W/2, o.energinis §vi.esis buty lygus c-Wr2. 1, pav. Lamberto désnio aiski-
Taip yra tod¢l, kad elektromagnetinés bangos intensyvumas yra lygus  ,imas
spinduliuotés energijos tankio ir spinduliuotés greiCio (t.y. Sviesos
greicio ¢) sandaugai. Taciau pavirSiaus elementas spinduliuoja visy krypc¢iy bangas. Jeigu bangos kryptis
sudaro kampa @ su pavirSiaus normale (zr. 1.2 pav.), tai spinduliuotés srauto skerspjiivio plotas yra
mazesnis uz As ir lygus

As"=As-cosf .
Todél tokios krypties spinduliuotés energijos srautas i§ ploto elemento As yra tiek pat karty mazesnis uz
spinduliuotés, kurios 8= 0, energijos sraug i§ to paties ploto elemento. Tai yra vadinamasis Lamberto
désnis. Taciau bangy, kurios sudaro kampa & su normale, skaiCius yra proporcingas sin & (3is skaicius yra
proporcingas ilgiui apskritimo, kurj brézia vektorius OO', sudarantis kampa & su normale). Kadangi 8 gali

igyti visas vertes nuo 0 iki /2, tai energinio Sviesio iSraiSkoje atsiranda dar vienas daugiklis
/2

. 1
I cos@sinfdf =—.
0 2
Taigi, absoliuciai juodo kiino energinis Sviesis yra
S, =—=L. (1.1.10a)

Atitinkami spektriniai dydziai (absoliuciai juodo kiino spektrinis $viesis S, 7 ir Siluminés spinduliuotés
spektrinis energijos tankis W r) susij¢ tokiu paciu sarysiu:
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S, =—2". (1.1.10b)

1.2. Siluminio spinduliavimo désniai

1859 m. vokieciu fizikas Gustavas Kirchhofas (Kirchhoff) irodé, kad spektrinio Sviesio ir
sugerties gebos santykis yra vienodas visiems kiinams nepriklausomai nuo jy prigimties. Sis santykis
priklauso tik nuo spinduliuotés bangos ilgio A ir temperatiros 7. Taigi, santykis 7, r/a,r yra universali
bangos ilgio A ir temperatiiros 7 funkcija. Sis teiginys vadinamas Kirchhofo désniu. Pazyméjus absoliu-
¢iai juodo kiino spektrini $viesi Sir, 0 jo sugerties geba A,y (4,7 = 1), Kirchhofo désni galima uZzraSyti

Sitaip:
r r S
{ “j =[ ”J ==L =8, (1.2.1)
G ) \4r ), A7

Cia indeksai 1, 2, ... atitinka skirtingus ktinus. Taigi, visy kiiny spektrinio Sviesio ir sugerties gebos
santykis lygus absoliuciai juodo kiino spektriniam §viesiui, atitinkan¢iam ta pacia temperatiira T ir ta pati
bangos ilgi A.
I§ Kirchhofo désnio (1.2.1) i8plaukia, kad
Far=a, 18, (1.2.2)

Kadangi visy realiy kiiny sugerties geba a,r <1, tai pagal (1.2.2) visy realiy kiiny spektrinis Sviesis 7
yra mazesnis uz absoliuciai juodo kiino spektrinj $viesi, kuris atitinka tg pacia temperatiirg 7 ir ta pati
bangos ilgi 4.

I8 Kirchhofo désnio (1.2.1) arba (1.2.2) iSplaukia, kad kiekvienas kiinas sugeria tuos spindulius,
kuriuos pats spinduliuoja. T. y. jeigu spektrinis Sviesis 7, r turi maksimuma esant tam tikram bangos ilgiui
A, tai to paties kiino sugerties geba a, r taip pat turi maksimuma esant tam paciam bangos ilgiui. Dél Sios
priezasties dujuy sugerties spektrai turi tamsias linijas tose vietose, kuriose biity Sviesios linijos, jeigu
dujos pacios spinduliuoty.

1879 m. slovény fizikas Jozefas Stefanas (Stefan), remdamasis matavimy rezultatais, padaré
iSvada, kad bet kurio kiino suminis energinis Sviesis Ry yra proporcingas absoliuciosios temperattiros 7'
ketvirtajam laipsniui. 1884 m. austry fizikas Liudvigas Bolcmanas (Boltzmann) teoriskai irodé, kad
absoliuciai juodo kiino energinis Sviesis iSreiSkiamas Sitaip:

Sp=0cT*. (12.3)

Sis désnis vadinamas Stefano ir Bolcmano désniu. Cia o yra Stefano ir Bolcmano konstanta: o=

=5,67-10"° W/(m*K"). Absoliugiosios temperatiiros matavimo vienetas yra kelvinas (K). Norint gauti

absoliuciosios temperatiiros 7 verte kelvinais, reikia prie Celsijaus laipsniais iSreikStos temperatiiros

W/(m> pridéti skai¢iy 273,15. IS Stefano ir Bolcmano désnio (1.2.3)

(m™nm) t : LT . T

iSplaukia, kad kiinai spinduliuoja esant bet kokiai absoliuciai

temperatiirai, iSskyrus nuling, ir tuo intensyviau, kuo aukstesné
temperatura.

Pasinaudojus energinio $viesio ir energijos tankio sary-
Siu (1.1.10a), Stefano ir Bolcmano désnj galima uzraSyti Sitaip:

W, _do e (1.2.4)
c

Tai yra Siluminés spinduliuotés energijos tankio iSraiska.
Y Absoliuciai juodo kiino spektrinio $viesio S r priklauso-
44}_)\ K mybés nuo bangos ilgio A, esant skirtingoms temperattiroms 7,
0,2 7 N matavimy duomenys pateikti 1.3 pav. Matome, kad kylant tem-
W 300 ~ | peratirai didéja spektrinis Sviesis visose spektro srityse. T.y.
0’00 5 10 15 20 ym didéja energinis $viesis St (jis yra lygus S, r integralui A atzvil-
) H giu nuo 0 iki o). Tai atitinka Stefano ir Bolcmano désnj (1.2.3).
1.3 pav. Absoliuciai juodo kiino spektri- Be_ to, akivai?du, kad VisosF: ‘Femperat_ﬁrose §pektrinio Sviesio
nis $viesis jvairiose temperatirose: istisi- priklausomybé nuo bangos ilgio A turi maksimumg esant tam
nés linijos — matavimy duomenys, brik- tikram bangos ilgiui Ay, ir kylant temperattrai Sis maksimumas
niné linija — klasikinés teorijos rezultatas, slenka 1 trumpyjy banguy pusg. 1893 m. vokieciy fizikas
kai 7= 600 K Vilhelmas Vynas (Wien) suformulavo désni, kuris susieja abso-

10 600\ K
0,8 / \
S .06

AT 520 K\
04k |/ ™\

>

N

/




1.3. Harmoninio osciliatoriaus energijos diskretumas 7

liuciai juodo kiino spektrinio Sviesio maksimumo bangos ilgj Ay su kiino temperattra 7. Sis désnis, kuris
vadinamas Vyno poslinkio désniu, teigia, kad A, yra atvirksc¢iai proporcingas temperatiirai:

A =—. (1.2.5)
Cia C yra Vyno konstanta: C =2,898-107 m-K.

1.3. Harmoninio osciliatoriaus energijos diskretumas

1.3.1. Elektromagnetinés bangos kubinéje ertméje. ,,Ultravioletiné katastrofa“

Stefano ir Bolcmano désnis (1.2.3) nusako absoliuciai juodo kiino energinio $viesio, t. y. 1.3 pav.
pavaizduoty funkcijy integralo bangos ilgio atzvilgiu, priklausomybg nuo temperatiiros, o0 Vyno poslinkio
désnis (1.2.5) nusako ty paciy kreiviy maksimumo padéties priklausomybé nuo temperattros. Taciau Sie
du désniai nieko nesako apie absoliuciai juodo kiino spektrinio §viesio S, r funkcing priklausomybg nuo 4
ir 7. XIX a. pabaigoje daugelis mokslininky bandé¢ teoriskai nustatyti Sia funkcija, taciau Sie bandymai
buvo nesékmingi, nes jie rémési prielaida, kad kiekvienas atomas arba molekulé gali spinduliuoti bet
kokio bangos ilgio elektromagneting spinduliuotg, t. y. kad spinduliuotés energija kinta tolydziai. Tada
gaunama, kad, neribotai mazéjant bangos ilgiui, spektrinis §viesis turéty artéti { begalybe désniu Sy 7 ~17,
o tai neturi fizikinés prasmés ir neatitinka matavimo duomeny (zr. 1.3 pav.). Tai yra vadinamoji
ultravioletiné katastrofa.

ISsiaiSkinsime, kokiu buidu klasikin¢je fizikoje yra gauna- |
mas rezultatas S, 7~ A™*. Nagrinékime kubing ertme, kuri yra
termodinaminés pusiausvyros biisenos. Tarkime, kad Sio kubo
briaunos yra lygiagretios Dekarto koordinadiy asims, o vienos W
briaunos ilgis lygus w (Zr. 1.4 pav.). Kadangi termodinaminés
pusiausvyros salygomis néra energijos srauty, tai ertmés viduje
elektromagnetiné spinduliuoté egzistuoja stovinéiyjy bangu pavi-

7

\

dalu. Stovincioji banga gaunama sudedant dvi prieSingy krypciy, PR e
taciau vienodos amplitudés, daznio ir poliarizacijos plokscCiasias ot

bangas. Stovinciosios elektromagnetinés bangds ypatybé yra ta, < -
kad jos energija néra perneSama erdvéje, o tik periodiskai pereina 0 w %

i§ elektrinio lauko energijos { magnetinio lauko energija ir atgal 1.4 - e
. . o : e . .4 pav. Kubiné ertmé Siluminés spin-
(zr.. 1.5b pav.). Erdvqs j[askal, kur.luose stovmcm.sps elektro'mag—. dulivotés energijos spektriniam tankiui
netinés bangos elektrinis laukas visada lygus nuliui, yra vadinami  giaigiuoti
stovinciosios bangos elektrinio lauko mazgais (analogiskai api-
bréziami ir magnetinio lauko mazgai).
Suformuluosime stovinciosios bangos susidarymo kubo viduje salyga. Elektrinio lauko stiprio
vektoriaus priklausomybé nuo koordinatés ir laiko ploksciojoje tiesiskai poliarizuotoje bangoje yra tokia:
E=&cos(gy +(k-r)—wt)=&cos(p, +kx+k,y+k z—wt); (1.3.1)

\ / N\ 7/
- (b) -
1.5 pav. Elektrinio ir magnetinio lauky stipriy pasiskirstymas elektromagnetinéje bangoje: (a) bégancioji banga
dviem laiko momentais (briik§ninés linijos atitinka vélesniji laiko momenta); (b) stovincioji banga dviem laiko
momentais
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Cia ¢ yra laikas, r yra erdvés taSko spindulys vektorius, @ yra bangos kampinis daznis (@= 27nv, kur vyra
daznis), o k yra vadinamasis bangos vektorius, kurio kryptis sutampa su bangos sklidimo kryptimi, o
modulis (absoliu¢ioji verte) lygus bangos skaiciui k=2 / A, kur A yra bangos ilgis'. Dydziai x, y ir z —
tai erdvés tasko Dekarto koordinatés, o k,, k, ir k. yra bangos vektoriaus Dekarto komponentés. Kosinuso
argumentas (1.3.1) reiSkinyje vadinamas bangos faze, o démuo ¢ — pradine faze. Kubo viduje stovincio-
sios bangos susidaro daug karty atsispindint jvairiy kryp¢iuy ploks¢iosioms bangoms nuo kubo sieny (Zr.
1.6a pav.). Stovinéioji banga susidaro tik tada, kai po atspindziy banga grizta i pradinj taska, turédama
faze, kuri skiriasi nuo pradinés fazés dydziu 2nn, kur n yra sveikasis skaiCius. Atsizvelge i tai, kad du
atspindziai nuo prieSingy sieny atitinka 2w nueita kelia, i§ (1.3.1) gauname, kad bangos vektoriaus
komponentés turi atitikti salygas k2w =2n n,, k2w =2nn,, k2w=2nn.,t y.

kkw=nn, kw=nn, kw=nng; (1.3.2)
¢ia ny, n, ir n, yra bet kokie sveikieji skaiciai. Pvz., 1.6b pav. pavaizduotos elektrinio lauko mazgy linijos,
kai n,=35, n,=3, n.=0 (t. y. bangos vektorius yra statmenas z aSiai). 1.6¢ pav. pavaizduotas elektrinio
lauko pasiskirstymas xy plokStumoje. Bangos atspindzio nuo kubo sienos vienintelé pasekmé yra ta, kad

YA YA
w w | | | |
| | | |
| | | |
| | | |
-4 —-=F=d-=-
| | | |
| | | |
| | | |
| | | |
L L
| | | |
| | | |
| | | |
e L L -
0 w X 0 w X

(a) (b)

TN

SRR

\\\\‘z’.q',"""’/’l"'%;\\\
0

i
N\t
AT

Q
M7 .’

N/aN
OOTAR
NN \
QA ". ‘\\\\\\\\ \‘Q..'"W/"..Q

R
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SN
"%&Z;”"’,,'.",t&t\\\\ \ 0/ /00y

W s

WO
N
=AY /
L 7

RN
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1.6 pav. StovinCioji banga kubinéje ertméje, kai n, =5, n,=3, n.=0: (a) stovin¢iosios bangos susidarymas po
atspindziy (keturios béganciosios bangos, kuriy suma sudaro stovinciaja banga, pazymétos storesnémis linijomis);
(b) elektrinio lauko mazgy linijos; (c) elektrinio lauko pasiskirstymas plok§tumoje xy

1 .. .- . .. . . L. ... .. . .. . . .
Vektorinius dydzius zymésime storesniu pasvirusiu Sriftu, o skaliarinius dydzius — iprastinio storio pasvirusiu
Sriftu.
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A
ky‘ dk y
N dkxdkydkz 2L
k l /,I \\\ \\\
| i |
| [I k \\ \\
| /I ‘\ \\
0 ' i \ \
7k / \ "
k ‘/_/__ __ L x ! 0 ! ! >
e : T~ Ll = k,
Ko
(a) (b)

1.7 pav. k erdvés tiirio elementas Dekarto koordinatése (a) ir sferinése koordinatése (b)

atitinkama bangos vektoriaus komponenté ir elektrinio lauko stipris keicia Zenkla. Tai reiskia, kad visy
béganciyju bangy, kuriy suma sudaro viena stovinciaja banga, bangos vektorius galima sudaryti paeiliui
pakeiciant kiekvienos pradinio bangos vektoriaus komponentés Zenkla. Pvz., 1.6¢c pav. pavaizduotasis
lauko pasiskirstymas gaunamas sudedant keturias béganciasias bangas: prading banga, kuri iSeina i$
kairiojo apatinio kampo (taskas x =0, y = 0) ir tris atsispindéjusias bangas, kurios 1.6a pav. pazymétos
storesnémis linijomis (kity atspindziy metu atsiradusios bangos yra tapacios Sioms keturioms bangoms).
Todél, nemazinant bendrumo, galima sakyti, kad (1.3.2) lygybése dydziai k,, k, ir k. yra teigiami (taigi, n,,
n, ir n, tai pat yra teigiami).

Dabar galime atsakyti | klausima, kiek yra stovinéiyju bangu, kuriy bangos vektoriaus Dekarto
komponentés priklauso nykstamo plo&io intervalams' [k, k + dk.], &y, k,+dk)], [k, k.+dk] (Zr.
1.7a pav.). Cia reikia atsizvelgti i tai, kad stovingiaja banga vienareik§miskai apibiidina ne vien vektorius
k ir elektrinio lauko stipris, bet ir elektrinio lauko kryptis, t. y. bangos poliarizacija. Bet kurios poliariza-
cijos banga galima gauti sudedant dvi statmenose ploksStumose poliarizuotas bangas su duotaisiais &, k, ir
k.. Todél k erdvés tiirio elemente dk.dk,dk. esanCiy stovinCiyjy bangy skaiCiaus iSraiSkoje atsiranda
daugiklis 2:

w

3
dN =dn,dn, dn, = 2( j dk dkdk. (1.3.3a)

T
(¢ia antroji lygybé gauta iSreiSkus skaiCius n,, n,, n. pagal (1.3.2)). Norint nustatyti, kiek yra stovin¢iyjy
bangy, kuriy bangos skai¢ius priklauso nykstamo plocio intervalui [k, k£ + dk], kubo formos tiirio elementa
dk, dk, dk, reikia pakeisti nykstamo storio sferinio segmento formos tiirio elementu (zr. 1.7b pav.). Sis
segmentas — tai 1/8 sferinio sluoksnio (oktantas), nes pagal salyga dydziai k,, k, ir k. yra teigiami.
Kadangi & spindulio sferos pavirsiaus plotas lygus 47k”, tai dk storio sferinio sluoksnio tiiris lygus 4nk*dk.
Vadinasi,
3 2
szz(ﬁj l4nk2dk:Vk—2dk; (1.3.3b)
w) 8 T
&ia V' =w’ yra kubinés ertmés tiris. Kadangi k=2n/ A, o dk=—(2n/ 2*) d/, tai stovin¢iyjy bangu, kuriy
bangos ilgis A priklauso nykstamo plocio intervalui [4, 4 + d1], skaiius yra

dN:Vi—fdxl. (1.3.4)

Todél elektromagnetinio lauko energija, kuri sukaupta Siose stovinciose bangose, yra lygi

dE=dN (g,) = Vi—f(eﬁdﬂ; (1.3.5)

! I fizikiniy dydziy nykstamyju pokyciu (diferencialy) zymenis ieinancCia raide ,,d“ raSysime staciu Sriftu, o
skaliarinius fizikinius dydzius, kuriy Zymuo yra ,,d* — kursyvu.
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¢ia (&) yra vidutiné bangos ilgio A stovin¢iosios bangos energija. I$ (1.3.5) iSplaukia Siluminés spindu-
liuotés energijos spektrinio tankio israiSka:

1 df 8=n
= =2 ey 1.3.6
AT vV oda 14 < ﬁ.> ( )
Vidutinés energijos {&;) iSraiska, kuria numato klasikiné statistiné mechanika, yra tokia:
(&,)=kpT ; (1.3.7)

Gia k yra Bolcmano konstanta' (ks =1,38:10>J/K), o T yra absoliutioji temperatira. Si lygybé
iSplaukia i§ klasikinés statistinés mechanikos vienodo energijos pasiskirstymo désnio, kuris teigia, kad,
iSreiskus sistemos pilnuting energija apibendrintosiomis koordinatémis ir apibendrintaisiais impulsais,
kiekvieng tos iSraiSkos kvadratini démeni atitinka vidutiné energija kg7/2 (tikslesné Sio désnio formuluoté
yra pateikta H priedo H.1 skyrelyje). StovinCioji elektromagnetiné banga yra vienmacio harmoninio
osciliato-riaus pavyzdys. Vienmatis harmoninis osciliatorius — tai vieno laisvés laipsnio fizikiné sistema,

kurios apibendrintoji koordinaté ¢, kai néra iSoriniy poveikiy, yra Sios diferencialinés lygties sprendinys:
2

q 2
—+wq=0; 1.3.8a
R (1.3.89)
¢ia w yra osciliatoriaus savasis daZnis. (1.3.8a) lygties bendrasis sprendinys yra harmoniné funkcija
q(t)=q,cos(wt + @), (1.3.8b)

kurios amplitudé ¢, ir pradiné fazé ¢, priklauso nuo pradiniy salygy. Apibendrintosios koordinatés ¢
prasmé priklauso nuo osciliatoriaus prigimties. Harmoninio osciliatoriaus, kuris nusako stovinciaja elekt-
romagneting banga, apibendrintaja koordinate galima pasirinkti lygia elektrinio lauko stipriui & kuriame
nors viename sistemos taske, o apibendrintaji impulsa — lygu magnetinio lauko stipriui H tame paciame
taske (tas taSkas turi nebiiti elektrinio arba magnetinio lauko mazgas). Kadangi stovinciosios elektromag-
netinés bangos energija yra sudaryta i§ dviejy démenu, kuriy vienas proporcingas &2, o kitas — A, tai i§
vienodo energijos pasiskirstymo désnio iSplaukia, kad stovinciosios elektromagnetinés bangos, kurios
kryptis, bangos ilgis ir poliarizacija yra apibrézti, vidutiné energija termodinaminés pusiausvyros salygo-
mis lygi 2-(kg7/2) = kgT. Tai ir teigia (1.3.7) lygybeé.

Irase (1.3.7) 1 (1.3.6), iSvedame Siluminés spinduliuotés energijos spektrinio tankio klasiking
1Sraiska:

Wir =%kBT (1.3.9)
arba, jrase (1.3.9) 1 (1.1.6), iSvedame:
2
W, =——k,T . (1.3.10)
nc

Sis rezultatas akivaizdZiai neatitinka matavimo duomeny. Pvz., i§ (1.3.9) i$plaukia, kad $iluminés spindu-
liuotés energijos tankis ((1.3.9) reiSkinio integralas A atzvilgiu nuo 0 iki co arba (1.3.10) reiskinio integra-
las @ atzvilgiu nuo 0 iki o) yra lygus begalybei, nors matavimai rodo, kad §is dydis iSreiSkiamas (1.2.4)
formule. IS (1.3.9) iSplaukia, kad W, neribotai didé¢ja mazéjant A (Zr. briksning linija 1.2 poskyrio
1.3 pav.), nors matavimai rodo, kad W, turi maksimuma, kurio padéti nusako Vyno poslinkio désnis
(1.2.5) (zr. istisines kreives 1.3 pav.).

1.3.2. Planko hipotezeé. Osciliatoriaus energijos kvantas

1900 m. vokieciy fizikas Maksas Plankas (Planck) paaiskino absoliuciai juodo kiino spinduliuo-
tés eksperimentinius désningumus remdamasis prielaida, kad harmoninio osciliatoriaus energija & gali
btti ne bet kokia, o lygi diskre¢ioms vertéms, kurios yra tam tikro dydzio & kartotiniai:

E=¢g, =ng n=0,1,2,..). (1.3.11)
Dydis ¢ $iame reiSkinyje — tai maziausioji duotojo daznio spinduliuotés energijos porcija, kuri vadinama
energijos kvantu (i$ lotyny kalbos Zodzio quantum — ,kiek*). Taigi, osciliatoriaus energija yra diskreti
(kvantuota). Diskreciu dydZiu vadinamas dydis, kurio galimy verciy skai¢ius bet kuriame baigtinio ploc¢io
intervale yra baigtinis arba lygus nuliui (tolydaus dydZio galimy verciy skaicius baigtinio plocio intervale
yra begalinis). Esant prielaidai (1.3.11), vidutiné osciliatoriaus energija (g;), kuria numato statistiné

! Dazniausiai Bolcmano konstanta zymima raide k£ be indekso, taciau Siame skyriuje raide k& Zymimas bangos
skaiCius, todél Bolcmano konstanta zymésime kg.
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mechanika, skiriasi nuo klasikinés israiskos (1.3.7). ISvesime () iSraiska, kuri iSplaukia i§ (1.3.11). Tam
pasinaudosime Bolcmano pasiskirstymo formule, kuri isreiskia tikimybe P, kad osciliatoriaus energija
laisvai pasirinktu laiko momentu termodinaminés pusiausvyros salygomis yra lygi diskreciai vertei &,:

Pe,)=

£

L 1.3.12
T ( )
¢ia Z yra vadinamoji statistiné suma, kurios verté¢ gaunama is salygos

iP(gn)zl. (1.3.13)

n=0
(1.3.13) lygybé gaunama atsizvelgus i tai, kad osciliatoriaus energija tikrai yra lygi vienai i§ verciu, kurias
nusako (1.3.11) formulé, ir pasinaudojus nesutaikomyjy ivykiy tikimybiy sumos taisykle. [ras¢ (1.3.12) {
(1.3.13) ir pasinaudoj¢ geometrinés progresijos sumos formule, gauname:

Z=exp| - |= ! . (13.14)
n=0 kBT gl
I-exp| ——
kT

Dabar galime iSreiksti osciliatoriaus, kurio energijos kvantas lygus &, viduting energija. Pasinaudosime
bendraja diskretaus atsitiktinio dydzio vidurkio iSraiska (Zr. G priedas, (G.4.2) formulé):

1 0 < S ||
(g)= ZgP(g)— Zs eXp( kTJ {mno p( kTII

-1 (1.3.15)
& 0 & &
1-ex p{ kT] . Py l—exp(——) =
(-1/kT) ks T exp(glJ—l
kyT

Absoliuciai juodo kiino spinduliuotés energijos spektrinio tankio W, r eksperimenting priklausomybg nuo
bangos ilgio A galima paaiskinti tik remiantis prielaida, kad osciliatoriaus energijos kvantas & yra propor-
cingas osciliatoriaus dazniui v. Proporcingumo koeficientas vadinamas Planko konstanta ir Zymimas h:

=hv=hw; (1.3.16a)
¢la w=2nv yra kampinis daznis, o %n=h/2n yra maZoji Planko konstanta. Planko konstanta lygi
h=6,62510"*J.s. Kadangi v=c/A, kur ¢ yra $viesos greitis, tai osciliatoriaus energijos kvanta
(1.3.16a) galime isreiksti ir Sitaip:

& =h%. (1.3.16b)

Irase (1.3.15) i bendraja formule (1.3.6) ir atsizvelge i (1.3.16b), iSvedame Siluminés spinduliuotés
energijos spektrinio tankio iSraiska, kuri tiksliai atitinka matavimy duomenis:
8mhc 1

A ‘ex he
Pk,

Si formulé i$reiskia vadinamaji Planko spinduliavimo désnj (kartais ji vadinama Planko formule). Irase
(1.3.17) 1 (1.1.6), gauname energijos spektrinio tankio, kurio argumentas yra kampinis daznis @, iSraiska:
ho' 1

e’ . ho '
exp| — |1
kT

Tai yra kitokia Planko spinduliavimo désnio israiska.

Klasikiné energijos spektrinio tankio iSraiska (1.3.9) — tai (1.3.17) reiskinio riba, kai energijos
kvantas (1.3.16a,b) artéja i nuli. Norint jsitikinti Sio teiginio teisingumu, reikia tarti, kad # — 0 arba kad
A — oo, ir pasinaudoti apytiksle tapatybe exp(x) ~ 1 + x, kuri galioja, kai |x| << 1. T.y., kai hc/AkpT << 1,
exp(hc/AkgT) = 1 + he/AkgT. Todél, kuo didesnis bangos ilgis, tuo tikslesnis klasikinis apraSymas.

Prielaida, kad osciliatoriaus energija yra diskreti, gali biiti taikoma visiems osciliatoriams, kurie
sudaro nagrinéjama sistema — ir stovin¢iosioms elektromagnetinéms bangoms, ir osciliatoriams, kuriais
modeliuojami ertmés sieneliy atomai. Todél i§ teiginio apie osciliatoriaus energijos diskretuma iSplaukia,

W/l,T =

(13.17)

W,, = (13.18)



12 1. Kvantinés mechanikos atsiradimo istorinés prielaidos

kad atomo energija negali biiti bet kokia, o gali buti lygi tik atskiroms (diskrecioms) vertéms. Kitaip
sakant, atomo energija yra kvantuota. Atomo energijos diskretumo idéja pirma karta buvo suformuluota
Boro postulatuose (Zr. 1.9 poskyri).

1.4. Elektromagnetinés spinduliuotés fotoniné teorija

M. Planko hipotezés pagrindu (zr. 1.3 poskyri) vokieciy fizikas Albertas EinSteinas (Einstein)
1905 m. sukiiré $viesos kvanting (fotoning) teorijq. Remiantis EinSteinu, elektromagnetiné spinduliuoté
egzistuoja diskreciy energijos porciju pavidalu. Elektromagnetinés spinduliuotés energijos kvanta galima
laikyti materialia dalele, kuri juda Sviesos greiciu c ir pernesa energija

Cc
E=hv=h—. 1.4.1
v=hs (1.4.1)

Si dalelé vadinama fofonu. Kadangi fotonas veikia kaip materiali dalel¢, tai jis turi mase ir judesio kieki.
Fotono mase m; galima iSreiksti pasinaudojus reliatyvistiniu energijos ir masés sarysiu: Av= m?. I§ ¢ia

= h—‘; = n . (1.4.2)

¢ ch

Reikia turéti omenyje, kad tai yra Sviesos grei¢iu judancio fotono masé: fotono rimties masé lygi nuliui.
Tuo fotonas skiriasi nuo materialiyjy daleliy (tokiy kaip elektronas, protonas ir neutronas), kuriy rimties
masé nelygi nuliui ir kurios gali biiti rimties biisenos. Fotonas negali biiti rimties blisenos, o jo greitis
visada lygus Sviesos grei¢iui c¢. Fotono judesio kiekis pr (masés ir greiCio sandauga) yra

my

p=me="r_1 (14.3)
c A
Fotono judesio kiekio vektorius pr susijes su jo bangos vektoriumi k Sitaip:
pe =hk . (1.4.4)

Taigi, elektromagneting spinduliuotg galima apibiidinti ne vien bangy parametrais A ir v, bet ir
dydziais m; ir py, kurie mechanikoje vartojami apibudinant materialiyjy daleliy judéjima. Tai rodo, kad
elektromagnetinio spinduliavimo reiskiniuose pasireiSkia bangds-dalelés dvejopumas (angl. wave-
particle duality): vieni reiskiniai (interferencija, difrakcija ir poliarizacija) rodo, kad elektromagneting
spinduliuoté yra banginis procesas, o kiti reiskiniai (Siluminés spinduliuotés savybés ir toliau apraSytieji
fotoefektas bei Komptono efektas) rodo, kad elektromagnetiné spinduliuoté yra diskretusis, arba
kvantinis, procesas, kuri sukelia atskiry daleliy (fotony) veikimas.

1.5. Fotoefektas. EinSteino lygtis

XIX a. pabaigoje buvo atrastas dar vienas optinis reiSkinys, kurio nejmanoma paaiskinti remiantis
klasikinés fizikos désniais. Buvo pastebéta, kad, apSvietus neigiamai ielektrinta metalo plokstelg ultravio-
letine Sviesa, metalas iSsielektrina greicCiau, o jeigu metalas jelektrintas teigiamai, tada apSvietus jo iSsi-
elektrinimas nepagreitéja. Tai rodo, kad Sviesa iSlaisvina i§ metalo neigiama elektros krivi. To neigiamo-
jo kruvio prigimti 1900 m. nustaté vokieciy fizikas F. Lenardas (Lennard). Jis irodé, kad neigiamieji
kriivininkai, kuriuos i§ metalo i$laisvina Sviesa, yra elektronai. Elektronas yra elementarioji dalelé, kuria

1897 m. atrado angly fizikas Dz. Dz. Tomsonas (J.J. Thom-

son). Elektrono kriivio absoliucioji verté (modulis) dazniausiai

7ymima raide e ir yra lygi 1,6022:10™" C. Sis kriivis vadinamas

elementariuoju kritviu, nes visy gamtoje egzistuojanciy daleliy
o kriviai yra kriivio e kartotiniai. Elektrono mas¢ yra lygi m =
=9,1-10"" kg.

Taigi, ultravioletiné spinduliuoté iSlaisvina i§ metalo

elektronus. Sis reiskinys vadinamas iSoriniu fotoefektu, o is-
i l H R

Anodas

Katodas

[ laisvinti elektronai vadinami fotoelektronais. ISorinio fotoefek-
to kiekybiniy charakteristiky tyrimui naudojamas irenginys, ku-
U. rio schema pavaizduota 1.8 pav. Stikliniame balione, i$ kurio i$-
r

| I_

0 siurbtas oras, jtaisomi du metaliniai elektrodai. Vienas elektro-
o das — tai $viesai jautraus metalo (pvz., Na, Cs arba Sb) sluoks-

+ nis, kuris dengia i§ vidaus didziaja dalj stiklinio baliono, iSsky-
1.8 pav. [Sorinio fotoefekto tyrimo schema IUS maza plotelj $viesai jeiti. Kitas elektrodas — tai vielinis Zie-
(vakuuminis fotoelementas) das arba tinklelis, itvirtintas baliono viduryje. Toks balionas su
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dviem elektrodais vadinamas vakuuminiu fotoelementu. Matavimy metu prie tinklelio prijungiama tei-
giama jtampa atzvilgiu elektrodo, kuris dengia stiklinio baliono pavirSiy. T.y. tinklelis atlicka anodo
vaidmeni, o kitas elektrodas yra katodas. Jeigu katodas néra apSviestas, tai elektros srové neteka. Apsvie-
tus katoda, atsiranda elektros srové, kurios stipris i priklauso nuo potencialy skirtumo, spinduliuotés in-
tensyvumo, katodo medziagos ir §viesos daznio. Aisku, kad srove sukuria fotoelektronai. Si srové vadina-
ma fotosrove. Fotosrovés stipris i nustatomas pagal itampos kritima U = iR rezistoriuje R (zr. 1.8 pav.).

Pagal klasiking teorija elektronus i$ metalo ,,iSpléSia“ Sviesos elektrinis laukas. Taciau klasikiné
teorija negali paaiskinti $iy fotoefekto désningumuy:

a) Kiekvienam metalui biidingas tam tikras maZziausias fotoefekto Sviesos daznis wy,. Kitaip sakant,
egzistuoja maksimalus Sviesos bangos ilgis, kurj virSijus fotoefektas nevyksta. Pvz., apSvietus cinko
plokstele regimosios Sviesos spinduliais, jie neislaisvins i§ cinko elektrony kad ir koks stiprus biity
Sviesos srautas. Taciau ultravioletiniai spinduliai, net jeigu jy srautas yra labai silpnas, ilaisvina i§ cinko
elektronus. Taigi, bandymo su cinku atveju maziausias §viesos daznis, kuriam esant vyksta fotoefektas,
yra ultravioletiniy spinduliy diapazone. Sis maZiausias daznis, arba didZiausias bangos ilgis, vadinamas
fotoefekto raudongja riba. Raudonosios ribos egzistavima iliustruoja 1.9a pav.: fotosrové skiriasi nuo
nulio tik tada, kai v> ;. Be to, fotosrové stipréja didéjant $viesos dazniui. Tokia priklausomybé priesta-
rauja klasikinei teorijai, pagal kurig Sviesos elektrinis laukas ,,isilibuoja“ metalo elektronus ir, kai elektro-
no priverstiniy virpesiy amplitudé tampa pakankamai didele, jis iSlekia i§ metalo. Vadinasi, pagal klasiki-
ng teorija fotosrové turéty biiti didziausia tada, kai Sviesos daznis lygus elektrono savyju virpesiy dazniui,
t. y. fotosrovés priklausomybé nuo Sviesos daznio turéty biiti rezonansing.

b) Fotoelektrony didZiausias greitis vy« nepriklauso nuo katodo energinés apsvietos S (energiné apsvieta
— tai spinduliuotés energijos kiekis, kuris krinta per laiko vieneta { ploto vieneta). Greitis vy, praktikoje
matuojamas taip. Prie anodo (t. y. elektrodo, kuris surenka fotoelektronus) prijungiama neigiama jtampa
atzvilgiu katodo (t. y. elektrodo, i8 kurio iSlekia fotoelektronai). Tada fotoelektronai yra létinami ir pasie-
kusiy anoda elektrony skaicius mazéja didéjant létinimo jtampai. Atitinkamai fotosrové mazéja (zr. 1.9b
pav.). Kai Iétinimo jtampa pasiekia verte Uy, kuriai esant netgi greiciausi elektronai nepasiekia anodo, fo-
tosrové sumazéja iki nulio (Zr. 1.9b pav.). Pagal jtampos U, verte galima apskai¢iuoti didZiausia foto-
elektrony greiti vn.. Esant $iai itampai, grei¢iausieji elektronai kelyje nuo katodo iki anodo praranda visa
savo kineting energija, kuri lygi mvfnax /2 (¢ia m yra elektrono mas¢). Antra vertus, itampos U, poveikis

pasireiskia tuo, kad elektrono kinetiné energija sumazgéja dydziu eU, (Cia e yra elektrono kriivis). Todél

2
Uy =MWma 2600 (1.5.1)
2 m

ls2

v =const; S,> S,

Fotosrové

Fotosrové

Vi, Sviesos daznis -U, [tampa

(a) (b)

-
==

.

-7 Viib Sviesos daznis

Ribiné stabdymo jtampa U,

(c)
1.9 pav. Fotoefekto désningumai: (a) raudonoji riba; (b) fotoelektrony didziausias

greitis nepriklauso nuo energinés apsSvietos S; (c) fotoelektrony didziausia energija
proporcinga Sviesos dazniui
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Kaip parodyta 1.9b pav., U, nepriklauso nuo energinés apsvietos S. Tai priestarauja klasikinei teorijai,
pagal kuria energiné apsSvieta yra proporcinga elektromagnetinés bangos elektrinio lauko amplitudés
kvadratui. Si amplitudé, savo ruoZtu, yra proporcinga didZiausiai jégai, kuria §viesa veikia metalo elekt-
ronus. Did¢jant Siai jégai, turéty didéti ir islaisvinty elektrony didziausias greitis. T.y. pagal klasiking
teorija fotoelektrony didziausias greitis Uy (it ribiné stabdymo itampa Up) turéty didéti didéjant energi-
nei apsvietai.

¢) Fotoelektrony didziausia energija yra proporcinga Sviesos dazniui (zr. 1.9c pav.). Pagal klasiking
teorija fotoelektrono didziausia energija turéty didéti didéjant jo priverstiniy virpesiy amplitudei, t.y.
didziausios energijos priklausomybé nuo daznio turéty biiti su maksimumu (Zr. ankstesni aptarima).

d) Laiko tarpas tarp metalo apsvietimo ir fotoelektrono i§lékimo yra labai mazas (maZesnis negu 10~ s).
Pagal klasiking teorija elektrony ,,isiibavimo** trukmé turéty buti daug karty didesné.

Siuos fotoefekto désningumus 1905 m. paaiskino Einsteinas pasinaudojes fotonine $viesos pri-
gimties hipoteze. Remiantis Ein$teinu, fotonas, pataikes | metala, gali atiduoti savo energija /v vienam
metalo elektronui. Sios energijos dalis iSeikvojama darbui A4, kuris atlickamas i3laisvinant elektrong i§
metalo (elektrono islaisvinimo darbui), o likusioji dalis virsta iSlaisvinto elektrono kinetine energija.

Islaisvinto elektrono greitis yra lygus didziausiam fotoelektrony greiciui vy, kuris nustatomas pagal

2
max

stabdymo jtampa U (tai paaiskinta anksciau), o jo kinetiné energija lygi mv; /2 (¢ia m yra elektrono
mas¢). Pagal energijos tvermés désnj fotono energija turi buti lygi i$laisvinimo darbo A ir iSlaisvinto

elektrono kinetinés energijos sumai:

mv>

hv=A+%. (1.5.2)
Tai yra fotoefekto Einsteino lygtis. Fotoelektronai dali savo energijos praranda saveikaudami su metalo
atomais. Todél i§ metalo jie iSlekia greiCiu, kuris mazesnis uz didziausia greiti Upax.
Pagal (1.5.2) lygti galima paaiskinti visus tris minétus fotoefekto désningumus:

a) Fotoefekto raudonosios ribos (zr. 1.9a pav.) aiskinimas. Pagal (1.5.2) lygti fotoelektrony didziausia

energija lygi fotono energijos ir i§laisvinimo darbo skirtumui:

mu>

%zhv—A. (1.5.3)
Jeigu fotono energija 4 v yra mazesné uz islaisvinimo darbg 4, tada (1.5.3) lygybés desinioji pusé yra
neigiama. Taciau kinetiné energija negali biiti neigiama. Todél, jeigu hv< A4, fotoefekto néra. Taigi,
fotoefekto raudonoji riba vy, atitinka lygybe
thib:A- (154)
Elektrono iSlaisvinimo darbas 4 — budingas katodo medziagai dydis, todél skirtingy katodo medziagy
ribinis daznis vy, yra skirtingas. 4 verté lemia fotoefekto raudonaja riba.

b) Didziausiojo greicio Um.x nepriklausomumo nuo energinés apsvietos (zr. 1.9b pav.) aiskinimas. Pagal
(1.5.3) lygti fotoelektrony didZiausias greitis Un.x priklauso tik nuo fotony daznio v ir nuo islaisvini-
mo darbo A. Taigi, jis nepriklauso nuo energinés apsSvietos.

c) Fotoelektrony didziausios energijos tiesiné priklausomybé nuo sviesos daznio (zr. 1.9¢ pav.) taip pat
tiesiogiai iSplaukia i$ (1.5.3) lygties.

d) Maza fotoefekto vélinimo trukmeé susijusi su tuo, kad ja lemia fotono saveikos su medziaga tikimybe,
o ne medziagos elektrony ,,isiibavimo** trukmé.

Kai kurie fotoelektronai visa savo energija praranda katodo medziagoje, t. y. neislekia i$ katodo ir
neturi jtakos matuojamai elektros srovei. Didéjant dazniui v (t.y. didziausiam fotoelektrony greiciui
Umax)» tokiy fotoelektrony skaicius mazéja, todél srové didéja (zr. 1.9a pav.).

1.6. Komptono efektas
Kitas reiskinys, kuriame ypac rySkiai pasireiSkia Sviesos dalelinés (kvantinés) savybés, yra
Komptono efektas. 1922 m. amerikieCiy fizikas Arturas Komptonas (Compton), tirdamas trumpabangiy
rentgeno spinduliy sklaida jvairiose medziagose, pastebéjo, kad iSsklaidytos spinduliuotés bangos ilgis
yra didesnis uz kritusios spinduliuotés bangos ilgj. Sis elektromagnetinés spinduliuotés bangos ilgio padi-
déjimas sklaidos metu vadinamas Komptono efektu.
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Klasikiné teorija, kuri remiasi banginiu spinduliavimo modeliu, negali paaiskinti Komptono
efekto. Pagal klasiking teorija elektromagnetinés bangos ilgis sklaidos metu neturéty pasikeisti. Klasikiné
teorija elektromagnetiniy bangy sklaida aiSkina Sitaip. MedZziagos jonai ir elektronai, veikiami elektro-
magnetinés bangos elektrinio lauko, virpa dazniu, kuris lygus bangos dazniui. Su pagrei¢iu judantis kriivi-
ninkas (Siuo atveju — jonas arba elektronas) spinduliuoja elektromagnetines bangas. Tuo atveju, kai kriivi-
ninko judéjimo pagreitis yra harmoniné laiko funkcija, kriivininkas spinduliuoja to paties daznio antrines
monochromatines bangas. Tai ir yra i$sklaidytos bangos. Taigi, klasikiné teorija teigia, kad sklaidos metu
spinduliuotés daznis nepakinta.

Fotoninés teorijos poziiiriu elektromagnetinés spinduliuotés sklaidos ivykis — tai dviejuy daleliy —
fotono ir elektrono arba fotono ir atomo — susidiirimas (,,susidiirimu‘ vadinsime bet kuria trumpa saveika,
kai yra svarbios tik daleliy biisenos pries saveika ir po jos). Cia aptarsime tik fotono saveika su laisvuoju
elektronu (apie fotono saveika su atomu bus kalbama 12.3 poskyryje). Fotono ir laisvojo elektrono
susidiirimas yra tamprusis, nes jo metu nekinta saveikaujanciy daleliy kinetiniy energiju suma (kinetiné
energija tik persiskirsto tarp daleliy). Fotonas, kurio energija lygi /v, saveikaudamas su elektronu,
perduoda jam dali savo energijos. D¢l Sios saveikos elektronas igyja tam tikra greiti, o fotonas pakeicia
judéjimo krypti (zr. 1.10 pav.). Kadangi dalis fotono energijos perduota elektronui, tai aisku, kad
i$sklaidytojo fotono energija yra mazesné negu krintanciojo. Kadangi fotono energija proporcinga dazniui
(zr. (1.4.1) formulg), tai, sumazéjus fotono energijai, sumazéja ir spinduliuotés daznis, o bangos ilgis
padidéja.

Taigi, Komptono efektas yra grynai dalelinis reiskinys: jis apraSomas taip pat kaip dviejy rutuliu-
ku tamprusis susidiirimas. Tai reiskia, kad spinduliuotés bangos ilgio padidéjima Komptono sklaidos
metu galima iSreikSti remiantis energijos ir judesio kiekio tvermés désniais. Vienintelis skirtumas,
palyginti su dviejy rutuliuky tampriuoju susidiirimu, yra tas, kad fotono energija reikia skaiCiuoti pagal
(1.4.1) formule, o fotono judesio kiekj — pagal (1.4.3) formule. Kadangi elektronas dél saveikos su fotonu
gali igyti reliatyvistini greitj, tai energijos tvermeés désnio iSraiSkoje naudosime reliatyvisting elektrono
kinetinés energijos iSraiska (m — mo) ¢*, kur m yra elektrono reliatyvistiné masé:

my

m=——. (1.6.1)
1- (v / c)
Cia v yra elektrono greitis, 0 mo =9,10939-10' kg yra elektrono rimties masé. Ta patia masés m israiska
(1.6.1) reikia naudoti ir elektrono judesio kiekio iSraiSkoje mv. Reliatyvistiniai energijos ir judesio kiekio
tvermés désniai, kai fotonas tampriai susiduria su nejudanciu elektronu, yra tokio pavidalo:

hv =hv'+ (m—my)c’, (1.6.2a)
p=p +my (1.6.2b)

(zr. 1.10 pav.). Cia hvir hV' yra fotono energija iki ir po susidiirimo, v ir m yra elektrono grei¢io vektorius

moduliai yra p = hvic ir p’'=hv'/c). (1.6.2b) lygtyje perkeliame p’ i kairiaja pusg ir pakeliame kvadratu
abi Sios lygties puses:

h'
I8sklaidytasis fotonas
P’
S Jnv
hV - 0 p o~ S
~ e | =

[
Krintantysis fotonas / )
my

Q Komptono atatrankos elektronas

\

N
N
N
N

N
1.10 pav. Judesio kiekio tvermés désnis, kai nejudantis laisvasis elektronas sklaido fotona: v ir 4 v — krintanciojo
fotono daznis ir energija, V' ir AV — i§sklaidytojo fotono daznis ir energija, v ir mv — elektrono greicio ir judesio

p="hvicir p'=hv'/c), 8— fotono sklaidos kampas, / yra Planko konstanta, m yra elektrono masé
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hv =hv' +(m—my)c?, (1.6.3a)
2 1\ 2 '
(mv)? = (h—vj + (h—vj o W s (1.6.3b)
C C C C

Cia 0 yra kampas tarp vektoriy p’ ir p, t.y. sklaidos kampas (zr. 1.10 pav.). [rase (1.6.1) { (1.6.3a,b),
turime dviejy lygc€iy sistema atzvilgiu dviejy nezinomyju v ir v. Ja iSsprendg ir pasinaudojg sarysiu tarp
bangos ilgio A ir daznio v= ¢/A, i§vedame tokia fotono bangos ilgio pokycio iSraiska:

A,lzz'—ﬁzc(i,—l}i(l—cose). (1.6.4)
v v) mc
Taigi,
AAl=2.(1-cosb); (1.6.5)
e Ei=o,024263 A. (1.6.6)
myc

(1.6.5) formulé vadinama Komptono formule, o dydis Ac vadinamas Komptono bangos ilgiu.

Komptono formulé (1.6.5) iSvesta be jokiy elektrono grei¢io v apribojimy. Todél ta formulé
galioja esant bet kokiems v, taip pat ir nereliatyvistiniams grei¢iams. Vadinasi, jeigu iSvedimo metu vietoj
reliatyvistiniy kinetinés energijos ir judesio kiekio israisky ((m — mo)c” ir mv, kur m isreiskiamas (1.6.1)
reiskiniu) naudojamos nereliatyvistinés israiskos (m,0%/2 ir mov), galutinis rezultatas nepasikei¢ia.

Smulkesné Komptono sklaidos analizé bus pateikta 12.3.1-12.3.4 poskyriuose.

1.7. Branduolinis atomo sandaros modelis. Rezerfordo tyrimai

Ankstesniuose poskyriuose buvo aprasyti trys reiskiniai, kuriuose pasireiskia elektromagnetinés
spinduliuotés bangos-dalelés dvejopumas. XX a. pradzioje paaiskéjo, kad toks bangos-dalelés dvejopu-
mas yra budingas ne vien fotonams, bet ir kitoms mikrodaleléms,
pvz., elektronams. Per kelis deSimtmecius buvo sukurta teorija,
kuri apraso ir elektromagneting spinduliuote, ir materialiyjy dale-
liy (pvz., elektrony ir atomy branduoliy) judéjima bei tarpusavio
saveika. Si teorija — tai kvantiné mechanika. Pirmuoju kvantinés
mechanikos kertiniu akmeniu tapo Planko hipotezé apie spindu-
liavimo kvantini pobidi. Mazdaug tuo paciu metu, kai Maksas
Plankas suformulavo savo hipotezg, prie kvantinés mechanikos
kiirimo buvo artéjama ir kitaip: tiriant atomo sandara.

XIX a. pabaigoje elektrono atradéjas — angly fizikas Dz.
Dz. Tomsonas — nustaté, kad elektronai yra atomy dalelés. Ka-
dangi atomo elektros kriivis lygus nuliui, Tomsonas padaré iSva-
da, kad atome turi bti ir teigiamasis krtvis, kuris yra priesSingas
elektrony kruviui. Pagal Tomsono modelj atoma sudaro sferinis
tolygiai pasiskirsCiusio teigiamojo kruvio debesélis, kuriame
»plaukioja“ neigiamieji elektronai (zr. 1.11 pav.).

1909 m. kitas angly fizikas Ernestas Rezerfordas
1.12 pav. Rezerfordo matavimy schema  (Rutherford) tyré alfa daleliy (,,o daleliy®) pereiga pro plonas

aukso bei kity metaly folijas (apie o daleles bus smulkiau raSoma
9.2 poskyryje). Tuo metu jau buvo zinoma, kad a dalelés yra tei-

o dalelé giamosios dalelés, kuriy krivis lygus dvigubam elementariajam
kriiviui (+2e), o masé mazdaug 7000 karty didesné uz elektrono

@__, Branduolys . h izd 112
Y mas¢. Rezerfordo matavimy schema pavaizduota 1.12 pav. Ra-
dioaktyvi medziaga R spinduliuoja siaura pluosteli a daleliy, ku-
riy kelyje jtaisyta metaliné folija F. Peréjusios pro folija, o dale-

lés atsimusa | fluorescuojantj ekrana E ir sukelia blyksnius, kurie
matomi mikroskopu M. Mikroskopa kartu su ekranu galima su-
kioti aplink folija (zr. 1.12 pav.). Sitaip galima nustatyti, kokia
dalis o daleliy nukrypsta bet kokiu duotuoju kampu. Rezerfordas

1.13 pav. o daleliy sklaidos aiskinimas  pastebéjo, kad dalis o daleliy, pereidamos folija, yra iSsklaido-
remiantis branduoliniu atomo modeliu
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mos, t. y. pakei¢ia judéjimo krypti. Jis padaré i§vada, kad o dalelé pakeicia judéjimo krypti dél to, kad ja
stumia atomo teigiamasis elektros kriivis (zr. 1.13 pav.). Taciau nuostabiausia buvo tai, kad vidutiniskai
viena i§ 8000 daleliy buvo i$sklaidomos didesniu negu 90° kampu, t. y. atSokdavo atgal. Atsizvelgdamas i
dideli a daleliy greiti (mazdaug 20 000 km/s), Rezerfordas matematiskai jrodé, kad tai imanoma tik tuo
atveju, kai a dalelg veikiantis teigiamasis kriivis yra sutelktas erdveés srityje, kurios matmenys mazdaug
10 000 karty mazesni uz atomo matmenis. Kad o dalelé biity iSsklaidyta didesniu negu 90° kampu, jos
smiigis i Sia erdvés sritj turi biiti beveik centrinis (Zr. apating trajektorija 1.13 pav.). [Elektringyju daleliy
tampriosios Kulono sklaidos matematinis apraSymas bus pateiktas 11.3 poskyryje.]

Apibendrings o daleliy sklaidos tyrimy rezultatus, Rezerfordas 1911 m. pateiké nauja atomo
sandaros modelj, kuris vadinamas branduoliniu atomo modeliu. Pagal $i modelj beveik visa atomo masé
ir visas teigiamasis atomo kriivis yra sutelkti atomo branduolyje, kurio matmenys mazdaug 10 000 karty
mazesni uz viso atomo matmenis. Branduolio kriivis lygus elemento atominio numerio Z ir elementariojo
kriivio e sandaugai Ze. Branduolio matmenys yra 10™°~10"'* m eilés (palyginimas: atomo matmenys yra
10" m eilés). I3oriné atomo erdvé yra uzpildyta elektrony, kurie skrieja aplink branduolj uzdaromis
trajektorijomis panaSiai kaip planetos aplink Saulg. Elektrony pilnutinis neigiamasis krtvis yra lygus
branduolio teigiamajam kriiviui, todél atomas yra elektriskai neutralus.

Taciau pagal klasiking teorija tokia sistema yra nestabili. Pagal klasiking elektrodinamika
elektronas, judédamas aplink branduoli, turéty nuolat spinduliuoti elektromagnetines bangas (nes
judéjimas uzdara orbita — tai judéjimas su pagreiciu, o su pagreic¢iu judantis kriivininkas spinduliuoja
elektromagnetines bangas). Tas faktas, kad elektronas spinduliuoja, reikia, kad jo energija nuolat mazéja.
Vadinasi, elektronas turéty spirale artéti prie branduolio. Per maza sekundés dalj elektronas turéty nukristi
1 branduolj, t. y. atomas nustoty egzistuoti. Taciau patirtis rodo, kad atomai gali egzistuoti neribotai ilgai,
nespinduliuvodami elektromagnetiniy bangy ir neprarasdami energijos. Taigi, priémus branduolini atomo
modelj, paaiskéjo, kad klasikiné elektrodinamika negali paaiskinti atomy egzistavimo.

1.8. Vandenilio atomo spektro linijy dazniai

Zinias apie atomy sandara teikia juy elektromagnetinés spinduliuotés spektrai. Kaip minéta
1.1 poskyryje, spinduliuotés dazniy spektra nusako daznio funkcija, kuri yra dvieju nykstamyjy dydziy
santykis: d//dv;, Cia dI yra spinduliuotés su dazniais nuo v iki v+ dv intensyvumas. Analogiskai
spinduliuotés bangos ilgiy spektra nusako bangos ilgio funkcija, kuri yra dvieju nykstamyju dydziy
santykis: d//dA; ¢ia d/ yra spinduliuotés su bangos ilgiais nuo A iki 4 + dA intensyvumas. Matavimai rodo,
kad atomy spinduliuotés dazniai priklauso tam tikriems labai siauriems intervalams. T.y. funkcija dZ/dv
skiriasi nuo nulio tik tam tikruose siauruose dazniy intervaluose (o funkcija d//dA skiriasi nuo nulio tik

tam tikruose siauruose bangos ilgiy intervaluose). Tie dazniy 3 3 3 S

intervalai yra tokie siauri, kad visus tokio intervalo daznius S S S 3

galima laikyti praktiSkai vienodais. Todél galima laikyti, kad

atomai spinduliuoja tik atskiry tiksliai apibrézty dazniy elekt-

romagnetines bangas. Leidziant tokia spinduliuotg pro

spektrini prietaisa, pvz., pro difrakcing gardelg, matomos |
siauros ryskios linijos (zr. 1.14 pav.). Todél sakoma, kad ato-

my spektrai yra linijiniai. Kiekviena linija atitinka apibrézto

daznio (ir apibrézto bangos ilgio) Sviesa. 1.14 pav. pavaiz- H, Hy H,H, H

duotos kelios vandenilio atomo spektro linijos. Virs§ kiekvie-
nos linijos nurodytas atitinkamas bangos ilgis (um). Po kiek-
viena linija pateiktas jos sutartinis Zymuo.

Matavimai rodo, kad linijos atomy spektruose iSsidésCiusios désningai. Anksciausiai §is désnin-
gumas buvo pastebétas lengviausiojo elemento — vandenilio — atomy spektre. 1885 m. §veicary matemati-
kas Johanas Balmeris (Balmer) paskelbé paprasta formulg vandenilio atomo spektro regimosios dalies
linijy bangos ilgiui 4 skaiciuoti:

1.14 pav. Vandenilio atomo spektro linijos,
kurios atitinka regimaja Sviesa

1 1 1

z:R(z_z_l_zj (1=3,4,5, ) (1.8.1)

gia R yra koeficientas, kuris véliau buvo pavadintas Rydbergo konstanta: R~ 1,097-10' m™'. [ yra bet
koks sveikasis skaiCius pradedant trimis. (1.8.1) formulé vadinama Balmerio formule. Jeigu (1.8.1)
formuléje vietoj / iraSytume 3, tai apskaic¢iavg¢ gautume bangos ilgi, kuris tiksliai sutampa su vandenilio
spektro raudonosios linijos bangos ilgiu (5i linijja Zymima H,,). [raS¢ /= 4, gautume zydrosios linijos Hg



18 1. Kvantinés mechanikos atsiradimo istorinés prielaidos

bangos ilgj ir t.t. Si vandenilio atomo liniju seka vadinama Balmerio serija. Balmerio serijos pirmyju
keturiy linijy bangy ilgiai nurodyti 1.14 pav. Atitinkami linijuy dazniai v apskai¢iuojami tiesiog padaugi-
nus (1.8.1) reiskinj i§ $viesos greicio ¢ (nes v=c/A).

1888 m. $vedy fizikas Johanas Rydbergas (Rydberg), tirdamas Sarminiy metaly spektrus, pastebe-
jo, kad tuose spektruose galima iSskirti artimy liniju grupes — serijas. Pamates Balmerio formule,
Rydbergas nustaté, kad ta formulé yra atskiras atvejis bendresnés formulés, kuri nusako jvairiy vandenilio
spektro seriju linijy bangos ilgius:

1 1

ZzR(n—z—l—zj (I>n). (1.8.2)
(1.8.2) formul¢ vadinama Balmerio ir Rydbergo formule. Sioje formuléje n yra serijos numeris
(Balmerio serija atitinka n =2). Vélesni vandenilio spektro tyrimai patvirtino Balmerio ir Rydbergo
formulg. 1908 m. austry ir vokieciy fizikas Fridrichas PaSenas (Paschen) atrado liniju serija vandenilio
spektro infraraudonojoje srityje. Si serija atitinka n = 3 (1.8.2) formuléje ir vadinama PaSeno serija:

1 1 1
—=R| 5= [=4,5,6,...).
A (32 I’ j ( )

1914 m. amerikieciy fizikas Teodoras Laimanas (Lyman) atrado linijy serija vandenilio spektro ultraviole-
tingje srityje. Si serija atitinka n = 1 (1.8.2) formuléje ir vadinama Laimano serija:

1 1 1
—=R| ——— [1=2,3.4,..).
A (12 12) ( )

Vandenilio atomo spektro désningumai priestarauja klasikiniam poziiiriui | atoma. Pagal klasiking
elektrodinamika atomo spinduliuotés daznis turéty buti lygus elektrono apsisukimy dazniui. Taciau pagal
klasiking teorija elektronas turéty nuolat spirale artéti prie branduolio (zr. 1.7 poskyri). Tada elektrono
sukimosi daznis didéty. Atitinkamai didéty ir spinduliuotés daznis. T. y. klasikiniu pozitiriu atomas turéty
spinduliuoti iStisinio spektro spinduliuote (o ne diskretaus daznio spinduliuotg).

1.9. Boro postulatai

Dany fizikas Nilsas Boras (Bohr) 1913 m. suformulavo atomo teorija, kuri susiejo tris tuo metu
zinomus eksperimentinius faktus, prieStaraujancius klasikinei mechanikai:
1) spinduliavimo kvantinis pobtidis (Zr. 1.4 poskyri),
2) branduolinis atomo modelis (Zr. 1.7 poskyri),
3) vandenilio atomo spektro désningumai (zr. 1.8 poskyri).

Boras atsisaké bandymuy paaiskinti atomo sandara klasikinés teorijos metodais. Jis pabandé atrasti kelis
esminius principus, kurie yra suderinami su anks¢iau minétais eksperimentiniais faktais. Siuos principus
Boras suformulavo triju postulaty pavidalu. ,,Postulatas® — tai teiginys, kuris vartojamas kaip iSankstiné
prielaida formuluojant teorija. Taigi, Boro postulatai yra Sie.

Pirmasis postulatas (nuostoviyjy biiseny postulatas). Elektronas gali skrieti apie branduolj tik tam
tikromis orbitomis, nespinduliuodamas energijos. Sios orbitos vadinamos nuostoviomis. Kiekviena orbita
atitinka apibrézta atomo energija E, (n — orbitos numeris).

E Antrasis postulatas (daZniy taisyklé). PerSokant elektronui i$ to-
! liau nuo branduolio esancios orbitos / | artimesne branduoliui orbi-
@ ta n, atomas iSspinduliuoja energija, kuri lygi atitinkamy nuosto-

viujy energijy E, ir E, skirtumui (zr. 1.15 pav.). Sios elektromagne-
hv = E,—E, tinés spinduliuotés daznis susijes su i§spinduliuotaja energija taip

\ pat kaip harmoninio osciliatoriaus daznis susijg¢s su osciliatoriaus
energijos kvantu, t. y. (1.3.16a) sarySiu:
1.15 pav. Antrasis Boro postulatas hv=E -E,. (1.9.1)

Treciasis postulatas (orbity kvantavimo taisyklé) susieja orbitos numeri n su toje orbitoje esancio
elektrono judesio kiekio momento moduliu |L|. Pagal treciaji Boro postulata n-tojoje orbitoje esancio
elektrono judesio kiekio momento modulis lygus
L, =ni=nh n=12,..). (1.9.2)
2n
Sveikasis skaiCius n vadinamas pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi.
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Pirmasis postulatas, viena vertus, konstatuoja akivaizdy empirinj fakta, kad elektronas gali suktis
aplink branduoli nespinduliuodamas energijos (nors tai priestarauja klasikinei elektrodinamikai), o kita
vertus, teigia, kad ne visos orbitos yra galimos. Pagal antrqji postulatq (1.9.1) atomo spektry liniju
dazniai yra lygiis atomo orbity energijuy skirtumams, padalytiems i§ Planko konstantos. Taigi, vandenilio
atomo spektro linijinis pobudis (daznio diskretumas) yra pasekmé to fakto, kad vandenilio atomo energija
gali buti lygi tik tam tikroms tiksliai apibréZztoms vertéms. Antrasis postulatas taip pat prieStarauja klasiki-
nei fizikai, pagal kurig elektrono spinduliuotés daznis turéty sutapti su jo sukimosi aplink branduolj
dazniu. Treciasis postulatas apibrézia fizikini dydj, kuris apibtidina kiekvieng orbita. Tas fizikinis dydis —
tai orbitoje esancio elektrono judesio kiekio momentas. Kaip toliau pamatysime, pagal elektrono judesio
kiekio momenta galima apskaiciuoti visus elektrono judéjima apibiidinancius dydzius — n-tosios orbitos
spindulj 7,, elektrono judéjimo greitj v, ir elektrono judesio kiekj bei energija. Zinant elektrono energijos
galimasias vertes, pagal antraji postulata (1.9.1) galima apskaiciuoti atomo elektromagnetinés spinduliuo-
tés daznius. Sie skai¢iavimai pateikti 1.10 poskyryje.

Boro teiginio apie atomo energijos diskretuma pirmuoju tiesioginiu irodymu tapo vokieciy fiziky
Dz. Franko (Franck) ir G. L. Herco (Hertz) bandymai, kurie buvo atlikti 1914 m. Jie matavo energija,
kuria elektriniame lauke pagreitintieji elektronai, judantys mazo slégio gyvsidabrio (Hg) garuose,
perduoda Hg atomams netampriyjuy susidiirimy metu. Netamprusis susidiirimas — tai toks dvieju daleliy
susidiirimas, kurio metu dalis juy kinetinés energijos virsta vienos arba abiejy daleliy vidine energija (Siuo
atveju — Hg atomo vidine energija). Paaiskéjo, kad maziausioji elektrono energija, kuri netampriojo susi-
dirimo metu virsta Hg atomo vidine energija, yra lygi 4,9 eV. Tai reiskia, kad dviejy maziausiy galimy
Hg atomo energiju skirtumas yra 4,9 eV.

1.10. Boro vandenilio atomo modelis
Pries skaiCiuojant vandenilio atomo spektro liniju bangos ilgius pagal Boro teorija, reikia
prisiminti keliy mechanikoje vartojamy fizikiniy dydziy apibréztis ir kelis mechanikos désnius:
1) Dalelg veikianti jéga F — tai dalelés masés m ir pagrei¢io a sandauga (II Niutono désnis):
F=ma. (1.10.1)
2) Dalelg veikiancios jégos F atliktas darbas A — tai jégos vektoriaus F ir dalelés poslinkio vektoriaus Ar

skaliariné sandauga:

A=F -Ar=F Arcosé@; (1.10.2)
¢ia @yra kampas tarp vektoriy F ir Ar.

3) Dalelés judesio kiekio momento (arba mechaninio momento) vektorius yra lygus
¢ia r yra vektorius, kuris jungia atskaitos taska ir dalele, p yra dalelés judesio kiekio (kitaip vadinamo
dalelés impulsu) vektorius, r x p yra ty dviejy vektoriy vektoriné sandauga. Jeigu dalelé juda apskrita
orbita, kurios spindulys yra r, o judesio kiekio momentas matuojamas atzvilgiu orbitos centro, tada
vektoriai r ir p yra statmeni, todél vektoriaus L modulis yra lygus vektoriy r ir p moduliy sandaugai:
|L|=rp=rmv; (1.10.3b)

¢ia p = mv yra dalelés judesio kiekio modulis, m yra jos mase, v yra greitis.

4) Pastoviu greiCiu v spindulio r apskrita orbita judanti dalelé turi icentrini pagreiti, kuris lygus

2
a=2. (1.10.4)
r
5) Greiciu v judancios m masées dalelés kinetiné energija W lygi
2
W= ”’;’ (1.10.5)

6) Dviejy daleliy saveikos potenciné energija U, kai dalelés yra duotuoju atstumu viena nuo kitos — tai
darbas, kuri atlikty daleliy saveikos jéga F, kai tos dalelés yra nutolinamos viena nuo kitos be galo
dideliu atstumu. Jeigu dalelés traukia viena kita, tada, nutolinamos viena nuo kitos, dalelés juda prie-
Singa saveikos jégai kryptimi, t. y. kampas tarp jégos vektoriaus ir poslinkio vektoriaus lygus €= 180°.
Taigi, pasinaudojus darbo apibréztimi (1.10.2), dvieju daleliy tarpusavio traukos potenciné energija,
kai tos dalelés yra atstumu 7 viena nuo kitos, yra lygi

U=—[Fdr (1.10.6)
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(integralas Cia vartojamas dél to, kad saveikos jéga F' priklauso nuo atstumo r). IS (1.10.6) formulés
iSplaukia, kad dvieju daleliy tarpusavio traukos potenciné energija yra neigiama.
7) Daleliy sistemos pilnutiné mechaniné energija E lygi ju kinetinés ir potencinés energijy sumai:
E=W+U. (1.10.7)
Be to, bus taikomas Kulono désnis, kuris teigia, kad dviejy daleliy, kuriy elektros kriiviai lygiis ¢,
ir ¢,, saveikos jéga lygi

=L-ql—‘2’2; (1.10.8)
dneg, r
ia r yra atstumas tarp daleliy, o & yra elektriné konstanta: & = 8,854-107"% C*/(N-m?). Jeigu daleliy
elektros kriiviai yra prieSingo zenklo, tada pagal Kulono désnj (1.10.8) gaunama, kad jéga F yra neigia-
ma. Tai reiSkia, kad dalelés traukia viena kita.

Kai daleliy saveikos jéga priklauso tik nuo atstumo tarp ju, dvieju daleliy saveikos uzdavini
galima pakeisti vienos dalelés judéjimo centriniame jégy lauke uzdaviniu. Sios ,.efektinés* dalelés masé
yra lygi vadinamajai redukuotajai masei. Branduolio ir elektrono sistemos redukuotoji masé lygi

MR —" (1.10.9)
M+m, 1+(m,/M)
¢ia M yra branduolio masé, o m. yra elektrono masé. Kadangi M >> m., tai m = m.. Todél minétaja
»efekting® dalele natiiralu sutapatinti su elektronu, o jégos centra — su branduoliu. Toliau Siame poskyryje
redukuotoji masé m bus vadinama ,,elektrono mase*.

Remdamiesi Boro postulatais ir anks¢iau minétais désniais bei apibréztimis, apskaiiuosime
vandenilio atomo energijas ir Sitaip teoriskai pagrisime Balmerio ir Rydbergo formule (1.8.2). Sio
uzdavinio sprendimas susideda i8 trijy daliy:

1) elektrono orbity spinduliy skai¢iavimas,
2) elektrono kinetinés energijos kiekvienoje orbitoje skaiCiavimas,
3) elektrono potencinés energijos kiekvienoje orbitoje skaiiavimas.

Elektrono orbity spinduliy skaiciavimas

Visy pirma iSreikSime elektrono orbity spindulius », (n =1, 2, 3, ...). Pasinaudojame elektrono
icentrinio pagreicio iSraiSka (1.10.4). Pazyméjus elektrono greitj n-tojoje orbitoje v,, elektrono jcentrinis
pagreitis lygus

2

a=—". (1.10.10)
T
Kita vertus, pagal antraji Niutono désni (1.10.1) dalelés pagreitis yra lygus ji veikianios jégos ir
elektrono masés m santykiui:

a=tn. (1.10.11)

m
gia F, yra traukos jéga tarp branduolio ir elektrono, kai elektronas yra n-tojoje orbitoje. Sia jéga nusako
Kulono désnis (1.10.8). Vandenilio atomo branduolio kriivis lygus +e, o elektrono kriivis lygus —e. Irase
tai { Kulono désnij (1.10.8), matome:

1 &

F(r)=

1.10.12
dne, r ( )
(¢ia néra minuso zenklo, nes raide F susitarta zyméti jégos modulj). Prilyging (1.10.10) ir (1.10.11) lygy-
biy desiniasias puses viena kitai ir pasinaudojeg jégos F, = F(r,) iSraiska (1.10.12), iSvedame:
| 2
r=———. (1.10.13)
dney, mv,

Sioje orbitos spindulio i§raiskoje yra vienas neZinomasis — elektrono greitis v,. Ji galima isreiksti orbitos
spinduliu », pasinaudojus treciuoju Boro postulatu (1.9.2). Taigi iraSome judesio kiekio momento apibréz-
ti (1.10.3b) 1 (1.9.2). Isreiskiame v,

h

2mmr,

v, =n

n

(n=1,2,3,...); (1.10.14)

Irase (1.10.14) 1 (1.10.13), iSvedame:
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h2
=2~ 05294 (n=1,2,3,...). (1.10.15)
mwme

Sioje israiskoje matyti, kad orbitos spindulys yra proporcingas orbitos numerio kvadratui. T.y. orbitos
sunumeruotos spindulio 7, did¢jimo tvarka. Pirmosios orbitos (n = 1) spindulys pagal (1.10.15) formule
lygus ; ~5,3-10"" m = 0,529 A. Sis dydis vadinamas pirmuoju Boro spinduliu (tiksliau, ,,pirmuoju Boro
spinduliu® vadinama (1.10.15) reiskinio verté, kai vietoj redukuotosios masés m vartojama elektrono
masé m., kuri, kaip minéta, yra labai artima redukuotajai masei (1.10.9)). Irase Sia vertg i (1.10.14)
formule, apskai¢iuojame elektrono greiti pirmojoje orbitoje: v; ~ 2,2-10° m/s.
Elektrono kinetinés energijos kiekvienoje orbitoje skaiciavimas
Pagal kinetinés energijos apibréztj (1.10.5) elektrono kinetiné energija n-tojoje orbitoje lygi
2
anmgn . (1.10.16)

Irase v, iSraiska (1.10.14) i (1.10.16), iSvedame kinetinés energijos israiska orbitos spinduliu 7,:

2

W, =n’ - (1.10.17)
Irase r, iSraiska (1.10.15) 1 (1.10.17), gauname:
1 me
= . (1.10.18)
n® 8gih’

Elektrono potencinés energijos kiekvienoje orbitoje skaiciavimas

Dabar isreikSime potencing energija U. Pagal potencinés energijos apibrezti (1.10.6) tam reikia
zinoti elektrono ir branduolio traukos jéga. Sia jéga nusako Kulono désnis (1.10.12). Irase (1.10.12) i
(1.10.6) ir integrave nuo r iki oo, gauname tokia potencinés energijos priklausomybe nuo r:

1 2
U(ry=—<. (1.10.19)
dng, r
Irase r, iSraiska (1.10.15) i (1.10.19), gauname n-tojoje orbitoje esancio elektrono potencing energija:
4
U L. me (1.10.20)

"on? Aglh?
H atomo spektro linijy dazniy skaiciavimas. Pagrindiné ir suzadintoji biisenos

Dabar galime apskaiciuoti vandenilio atomo energija, kuri vartojama antrajame Boro postulate
(1.9.1). Pagal (1.10.7), kai elektronas yra n-tojoje orbitoje, vandenilio atomo pilnutiné mechaniné
energija, kuriag Zymésime £, yra lygi kinetinés energijos (1.10.18) ir potencinés energijos (1.10.20) sumai
(¢ia neatsizvelgiama | atomo slenkamojo judéjimo kineting energija). Taigi,
4 2
E=w+U,=—" _ LM 123 (1.10.21)
n” 8&yh n° 25'm
Zinant atomo energijos vertes, galima apskaiéiuoti atomo spektro liniju daznius. Ta¢iau pries tai
reikia apibrézti kelias naujas savokas. Atomas, kurio neveikia jokios iSorinés jégos, anksCiau ar véliau
pereina i maziausios energijos biiseng. Kaip matome energijos israiSkoje (1.10.21), atomo energijos
algebriné verté yra maziausia, kai elektronas skrieja pirmaja orbita (n = 1). Tokia atomo biisena yra stabi-
liausia ir vadinama pagrindine biisena. Kol néra jokiy iSoriniy poveikiu, atomas yra pagrindinés biisenos.
Norint perkelti elektrona i§ pirmosios orbitos | toliau nuo branduolio esancia orbita, kurios numeris /> 1,
atomui reikia suteikti energija, kuri lygi orbity energijy skirtumui £; — E. Tokios biisenos atomas néra
stabilus. Sakoma, kad atomas suZadintas. Dingus iSoriniam poveikiui, suZadintasis atomas per labai
trumpa laika (107" s eilés) savaime grizta | pagrinding biisena. Vandenilio atomo atveju tai reiskia, kad
elektronas pereina i§ aukStesnés orbitos | pirmaja orbita. Taciau suzadintojo atomo elektronas gali
perSokti ne vien | pirmajq orbita, bet ir { bet kurig ar¢iau branduolio esancia orbita. Pvz., jeigu elektronas
yra treciojoje orbitoje, tada jis gali visy pirma pereiti | antraja orbita, o paskui — | pirmaja. Kai elektronas
persoka i§ tolesnés /-tosios orbitos | artimesng n-taja orbita, atomas iSspinduliuoja energijos kvantg
hv=FE,;— E,. Kadangi v= ¢/, atitinkamos atomo spektro linijos atvirkstinis bangos ilgis lygus
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1 E-E
—=—t_n, (1.10.22)
A he

Irase energijos israiska (1.10.21) i (1.10.22), gauname visy vandenilio atomo spektro linijy atvirkstinius

bangos ilgius:

1 me* (1 1
= >
P 85§h3c[n2 lzj (!> n). (1.10.23)
Si formulé labai panasi i eksperimentiskai gauta Balmerio ir Rydbergo formule (1.8.2). Be to, (1.10.23)
formuléje pries skliaustus esancio daugiklio verté gana tiksliai sutampa su empirine Rydbergo konstantos
verte (Zr. 1.8 poskyri):
me' (9,11-107")-(1,6022-107"%)*

8eoh’c  8-(8,854-107)*-(6,626-107*) -3-10°

Taigi, Boro atomo teorija paaiSkino ne tik empirinés Balmerio formulés fiziking prasme, bet ir
vandenilio atomo spektro seriju kilme. Pagal Boro teorija Balmerio ir Rydbergo formulés (1.8.2) pirmojo
démens vardiklyje esantis skaiCius n yra eilés numeris orbitos, i kurig perSoka elektronas, o antrojo
démens vardiklyje esantis skaiCius / yra eilés numeris orbitos, i§ kurios prasideda elektrono Suolis.
Elektronui perSokant | pirmaja nuostoviaja orbita (n = 1), iSspindulivojamos Laimano serijos linijos,
perSokant { antraja orbita (n =2) — Balmerio serijos linijos ir t.t. 1.16 pav. Sie Suoliai pazymeéti
rodyklémis.

Visos atomo energijos vertés (1.10.21) vadinamos atomo energijos lygmenimis. Zemiausiasis
energijos lygmuo, kuris atitinka atomo pagrinding biisena, vadinamas pagrindiniu lygmeniu. Visi
aukstesnieji lygmenys, kurie atitinka atomo suzadintasias biisenas, vadinami suZadintaisiais lygmenimis.
GrafiSkai energijos lygmenys vaizduojami horizontaliomis atkarpomis (zr. 1.17 pav.). [rase konstanty m,
e, & 1r h vertes i energijos iSraiSka (1.10.21), vandenilio atomo energijos lygmenis galime iSreiksti Sitaip:

A A S S (1.10.24)

n 2
n

Cia ,,eV* reiskia elektronvolta — daZniausiai atomo fizikoje vartojama energijos vieneta. 1 eV atitinka

energija, kurig igyja elektronas, pagreitintas 1 V jtampos:
leV=e-1V=1602210"C-1V=1,6022-10"1J.

Kaip matome (1.10.24) formuléje, visos galimos atomo pilnutinés energijos vertés yra neigiamos. Mate-

matiniu pozitriu taip yra todél, kad neigiamos potencinés energijos modulis |U| yra didesnis uz teigiamos

kinetinés energijos verte /. Fizikiniu pozitriu taip yra todél, kad elektrona ir branduolj sieja traukos jéga.

~1,097-10" m™".

Laimano serija L
Jonizacija
O —_—_—_— 0
|
4
ey,
=27 Paseno serija
-4 Balmerio serija
<
Fl
2 -6
2
5
£ —8 1 . y
3 Laimano serija
—107
—127
PaSeno serija —13,67 1
eV

1.16 pav. Vandenilio spektro serijy susidarymas 1.17 pav. Vandenilio atomo energijos lygmenys
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Visy fizikiniy sistemy, kuriy dalelés susietos tarpusavyje traukos jégomis, pilnutiné mechaniné energija
yra neigiama.

Kuo didesnis orbitos numeris #, tuo energija £, yra ar¢iau nulio. Nuliné energijos verté atitinka
laisva, atitriikusi nuo branduolio elektrona (tada n = o). Kai elektronas yra laisvas, tada jo ir branduolio
tarpusavio traukos potenciné energija lygi nuliui, todél pilnutiné energija tampa lygi elektrono kinetinei
energijai. Pagal kinetinés energijos apibrézti (1.10.5) ji gali igyti bet kokias neneigiamas vertes. Todél
vir§ nulinés energijos yra iStisinio spektro sritis (Zr. 1.17 pav.).

Kuo zZemesnis atomo energijos lygmuo, tuo stipriau elektronas susietas su branduoliu (tuo atomas
patvaresnis). Pvz., pagrindinés biisenos energija £, = —13,6 eV rodo, kad, norint i§laisvinti elektrona (t. y.
jonizuoti atoma), atomui reikia suteikti 13,6 eV energija; tuo tarpu elektronui islaisvinti i§ pirmojo
suzadintojo lygmens (n = 2) reikia 13,6 / 4 = 3,4 eV energijos ir t. t. Si energija vadinama elektrono ry§io
energija. Jeigu atomo gautoji energija yra didesné uz elektrono rySio energija, tada energijos perteklius
virsta iSlaisvintojo elektrono kinetine energija, kuri gali biiti bet kokia.

Orbity spinduliy iSraiska (1.10.15) ir kinetinés, potencinés bei pilnutinés energiju israiskas
(1.10.18), (1.10.20) ir (1.10.21) ir spektro linijy bangos ilgiy formulg (1.10.23) galima nesunkiai apibend-
rinti bet kokiam jonizuotam atomui, kuris yra prarades visus elektronus, iSskyrus vieng (tokie atomai
vadinami vandeniliSkaisiais atomais). Toks atomas skiriasi nuo vandenilio atomo tuo, kad branduolio
kriivis lygus ne +e, o +Ze, kur Z yra sveikasis teigiamas skai¢ius. Tada Kulono désnyje (1.10.12) dyd; &*
reikia pakeisti dydziu Ze* (nes branduolio ir elektrono kriviy sandaugos modulis bendruoju atveju lygus
Ze - e =Z¢%). Kadangi visose anks¢iau pateiktose formulése elektrono kriivis e ,,atsirado* tik i§ Kulono
désnio, tai lygiai ta pati pakeitima reikia atlikti ir kitose formulése. T.y., norint pritaikyti bet kuria
anks¢iau pateikta formule jonui su vieninteliu elektronu, dydj e reikia pakeisti dydziu Ze*. Pvz., vandeni-
liskojo atomo n-tosios orbitos spindulys lygus
e g,h’ 2 0:529 A .

mmZe’ Z
Kaip matome, didéjant branduolio kriiviui Z, orbity spinduliai mazéja. Kadangi ¢* = e*-¢’, tai energijos
israiskose dydj ¢ reikia pakeisti dydziu Z%¢*. Taigi, jono, aplink kurio branduolj sukasi vienintelis elekt-
ronas, pilnutiné mechaniné energija gali igyti Sias vertes:

Z> me* 1 # z’
E =W +U, Ry 2 2m ! 13,6 eV (n=1,2,3,...). (1.10.26)
Toks pats papildomas daugiklis Z* atsiranda ir spektro liniju bangos ilgiy formuléje (1.10.23), kuri yra
tapati Balmerio ir Rydbergo formulei (1.8.2). Todél spinduliuotés, kuri atsiranda, kai vandeniliskojo
atomo elektronas perSoka i§ /-tosios 1 n-taja orbita, atvirkstinis bangos ilgis lygus

l:zzR(iz—iJ > n). (1.10.27)
n

n

(1.10.25)

A I’
Cia R yra Rydbergo konstanta.
1.11. Atomo magnetinés savybés pagal Boro teorija

Apskrita orbita judantis elektronas yra tapatus apskritu konttiru tekanciai elektros srovei. Kaip
zinoma i§ elektrodinamikos, tokia srové turi magnetini momenta, kuris lygus
_eS ner’
T T
&ia T yra apsisukimo periodas, S = 7/ yra orbitos plotas, o 7 yra orbitos spindulys. Antra vertus, grei¢iu v
apskrita orbita judantis elektronas turi judesio kiekio momenta (1.10.3b). Kadangi v = 2n#/T, tai

: (1.11.1)

2
2nmr

T
I§reiske /T i3 pastarosios formulés ir jrase i (1.11.1), iSvedame elektrono magnetinio ir judesio kiekio
momenty sarysi:

L=

e
=—I/|L]|.

p=s—IL]

Magnetinis ir judesio kiekio momentai yra vektoriniai dydziai. Magnetinio momento vektoriaus u kryptis

susijusi su sroves kryptimi pagal deSiniojo sraigto taisykle, t.y., jeigu vektoriaus g pradzia yra sroves

konttiro centre, tada, ziiirint i§ Sio vektoriaus galo, srové turi tekéti pries laikrodzio rodykle. Elektrono
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AL judesio kiekio momento L kryptis susijusi su jo judéjimo kryptimi taip
pat pagal deSiniojo sraigto taisykle (zr. 1.18 pav.). Kadangi elektrono
kriivis yra neigiamas, tai jo sukuriamos elektros srovés kryptis yra prie-
Singa judéjimo krypciai. Todél elektrono magnetinio ir judesio kiekio

T —~o momenty kryptys yra prieSingos:
u=—1L (1.11.2)
\. : /’ 2m
[N L _ @ (zr. 1.18 pav.). Kadangi judesio kiekio momento ,,natiiralusis“ matavimo
vienetas yra 7 (zr. Il Boro postulata (1.9.2)), tai (1.11.2) patogu uzrasy-
ti Sitaip:
PR (111.3)

Yu h

¢ia ug yra Boro magnetonas:
1.18 pav. Apskrita orbita judan- eh o i
¢io elektrono mechaninis momen- Hg=—= 9,274009 -10 JT = 5, 7883810 eV/T ; (1 1 14)
tas L ir magnetinis momentas g 2m,

¢ia m, yra elektrono masé (iki $iol ji buvo Zymima m), o ,,T* yra teslos
(magnetinés indukcijos matavimo vieneto) zymuo. Boro magnetonas yra elektrono magnetinio momento
natiiralusis matavimo vienetas: pagal Boro teorija elektrono orbitinio magnetinio momento modulis lygus
Boro magnetono ir orbitos numerio » sandaugai.

Esant iSoriniam magnetiniam laukui, magnetini momenta veikia jéga, kuri stengiasi nukreipti
magnetini momenta lauko kryptimi. Kadangi elektronas turi orbitini mechanini momenta, tai, esant
iSorinei jégai, jis veikia kaip vilkelis: jo mechaninis momentas precesuoja aplink iSorinés jégos (magneti-
nio lauko) krypti (zr. 1.19 pav.). Si precesija vadinama Larmoro precesija, o jos daznis vadinamas
Larmoro daZniu. Elektrono Larmoro daZznis lygus

eB _ B _ B
4nm, 2mh b

gia B yra magnetiné indukcija. Sis daZnis yra labai didelis, todél
pasireiskia tik magnetinio momento vektoriaus vidurkis, kurio
kryptis lygiagreti su iSorinio magnetinio lauko kryptimi. Sio vi-
durkio verte lygi magnetinio momento (1.11.3) projekcijai { iSori-
nio magnetinio lauko krypti.
Jeigu medziagos atomai turi nenulini magnetini momenta,
Sie momentai i§ dalies orientuojasi magnetinio lauko kryptimi
(tiksliai orientuotis trukdo Siluminis judéjimas). Tada medziaga
imagnetéja lauko kryptimi. Tokios medziagos vadinamos para-
magnetikais. Kai kuriy atomy elektrony magnetiniai momentai
tiksliai kompensuoja vienas kita, todél atomo magnetinis mo-
mentas lygus nuliui ir medziagos imagnetéjimo mechanizmas yra
kitoks. Tokios medziagos imagnetéja dél minétosios Larmoro pre-
cesijos. Mat Larmoro precesija sukelia papildoma sukamaji judéji-
v B ma aplink lauko krypti. Larmoro precesijos kryptis susijusi su lau-
ko kryptimi pagal deSiniojo sraigto taisykle (zr. 1.19 pav.). Dél
1.19 pav. Larmoro precesija. Mecha-  Larmoro precesijos atsiranda papildoma stikuriné elektros srove,
ninis momentas L ir magnetinis mo-  kyrips kryptis priesinga precesijos krypé&iai (nes elektrono kriivis
mentas g precesuoja aplink iSorinio  pejoiamas). Sios papildomos srovés magnetinio momento kryptis
magnetinio lauko magnetinés mdulf.c " yra prieSinga iSorinio magnetinio lauko kryp¢iai. Todél medzia-
jos vektoriy B. Akivaizdu, kad Sios gos, kuriy atomai neturi pastovaus magnetinio momento, jmagne-

recesijos kryptis yra prieSinga elekt- . . o . . : v .
fono s dkimos};pkrypyéiaip & téja prieSinga laukui kryptimi. Tokios medziagos vadinamos
diamagnetikais.

v, = (1.11.5)

1.12. Boro atomo teorijos ribotumas

Nors Boro teorija gana tiksliai nusako vandenilio atomo spektro linijy daznius, taciau ji turi kai
kuriy esminiy trukumy, dél kuriy §iuo metu jau néra naudojama praktiniuose skaic¢iavimuose. Pagrindinis
trikumas yra tas, kad §i teorija nebuvo nei nuosekliai kvantiné, nei nuosekliai klasikiné. Kaip ka tik
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isitikinome, kiekybinéje analizéje Boro teorija rémési klasikinés mechanikos désniais (pvz., antrasis
Niutono désnis, potencinés ir kinetinés energijos iSraiskos) bei trimis Boro postulatais, kurie atspindi
kvanting Sios teorijos pusg. Taciau $ie postulatai buvo naudojami kaip formalios iSankstinés prielaidos
nebandant jy paaiskinti. D¢l $iy priezas¢iy Boro atomo teorija negaléjo paaiskinti platesnio masto atomi-
niy reiSkiniy. Pvz., buvo neimanoma paaiskinti helio spektro, molekuliniy spektry susidarymo, cheminiy
ry$iy tarp atomy ir kt.

Boro teorija tapo pereinamuoju etapu tarp klasikinés fizikos ir kvantinés mechanikos, kurios
pagrindai buvo sukurti XX a. treCiajame deSimtmetyje. Kvantiné mechanika dabartiniame mokslo etape
geriausiai paaiSkina atominius reiskinius. Kvantinés mechanikos pozitiriu atomo elektronas tolydziai
pasiskirstes erdvéje aplink branduolj, t. y. sudaro ,,elektrony debesi“, o ne sukasi aplink branduol; tiksliai
apibrézta orbita ir tiksliai apibréztu greiciu (kaip teigé Boro atomo teorija).

Taciau Boro atomo teorija, nors ir blogiau atspindinti tikrove, yra daug vaizdesné ir paprastesné
uz kvanting mechanika, kurios matematinis aparatas yra gana sudétingas. Be to, atomo energijos lygmeny
savoka, kuri pirma karta pavartota Boro teorijoje, vartojama ir kvantinéje mechanikoje. Tod¢l, jeigu sie-
kiama vaizdziai aprasyti koki nors atominj reiskinj, ir §iuo metu daznai remiamasi Boro atomo modeliu.

1.13. Bangos-dalelés dvejopumas. Heizenbergo nelygybé

Atradus Sviesos dalelines savybes (zr. 1.4—1.6 poskyrius), iSkyla klausimas, ar materialiosios
dalelés, savo ruoztu, neturi banginiy savybiu. [ §i klausima 1924 m. teigiamai atsaké pranciizy fizikas Luji
de Broilis (de Broglie) iSkéles hipoteze, kad visos materialiosios dalelés (elektronai, protonai ir kt.) turi
banginiy savybiy.

Taigi, kiekviena mikrodalele galima apibudinti ne tik daleliy parametrais — energija E ir judesio
kiekio vektoriumi p, bet ir banginiais parametrais — dazniu v, bangos ilgiu A ir bangos vektoriumi k.
Dalelés banginiy ir daleliniy savybiy sarysis kiekybiskai iSreiSkiamas tomis paciomis lygtimis kaip ir
fotony (zr. (1.4.1) ir (1.4.4)):

E=hv, (1.13.1a)
p:%, (1.13.1b)
p=hk . (1.13.1¢)

Todél bet kuri dalelé, kuri turi judesio kieki, yra susijusi su banga, kurios ilgis iSreiskiamas de Broilio
formule:

A=—=—o01. (1.13.2)
p mv
Cia p = mv yra dalelés, kurios masé m, o judéjimo greitis v, judesio kiekis. Sios bangos vadinamos de
Broilio bangomis.

Bangos-dalelés dvejopumas rodo, kad, aprasant mikrodaleles, reikia vienu metu naudotis ir ban-
ginémis, ir dalelinémis sampratomis.

Mikrodalelé negali vienu metu turéti tiksliai apibrézty judesio kiekio ir koordinatés. Tai iSplaukia
i§ de Broilio formulés (1.13.2): jeigu dalelés judesio kiekis p yra tiksliai apibréZtas, tai taip pat tiksliai
apibréztas ir de Broilio bangos ilgis A. Vadinasi, dalelé, kurios judesio kiekis yra tiksliai apibréztas,
pasireiskia kaip apibrézto bangos ilgio plokscioji banga. Taciau plokscioji banga yra pasiskirsciusi visoje
erdvéje. Tai reiSkia, kad bangos koordinaté yra absoliuciai neapibrézta. Vadinasi, mikrodalelé su
apibréztu judesio kiekiu turi visiskai neapibréztq koordinate (t.y. vienoda tikimybé, kad dalelé yra bet
kuriame erdvés taske). Yra teisingas ir atvirkScias teiginys: jeigu mikrodalelés koordinatés yra tiksliai
Zinomos, tai jos judesio kiekis yra visiskai neapibréztas.

,Neapibréztumo* savoka reiskia, kad, matuojant dalelés koordinate arba judesio kieki, po skirtin-
gu matavimy gausime Siek tiek skirtingas vertes. Siy veréiy ,,i$sibarstymo* apie vidurkj didumas ir nusa-
ko neapibréztuma. Tiksliau, neapibréztumas yra lygus standartiniam nuokrypiui (standartinio nuokrypio
matematiné apibréztis pateikta G priedo G.3 skyrelyje). Reikia turéti omenyje, kad mikrodaleliy koor-
dinatés ir judesio kiekio standartiniai nuokrypiai, apie kuriuos ¢ia raSoma, néra susij¢ su matavimo meto-
dy netobulumais. Dalelés koordinatés ir judesio kiekio vertés yra objektyviai neapibréztos. Taip yra dél
mikrodaleliy dvejopos — dalelinés ir banginés — prigimties. Siekiant tai pabrézti, vietoj ,,standartinio
nuokrypio* savokos vartojama ,,neapibréztumo* savoka, nors matematiskai abi Sios savokos apibréziamos
vienodai.
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Vokie¢iy fizikas Verneris Heizenbergas (Heisenberg) 1927 m. suformulavo neapibréZtumo
sqrysj, taip pat vadinama Heizenbergo nelygybe. Pagal §i principa dalelés koordinatés ir judesio kiekio
neapibréztumai susije tokia nelygybe:

Ax-Ap, zg; (1.13.3)

¢ia Ax yra dalelés koordinatés neapibréztumas (standartinis nuokrypis), Ap, yra atitinkamos judesio kiekio
komponentés neapibréztumas, o /1 =h/(2m)~1,05-107* J-s yra maZoji Planko konstanta. Analogiska
nelygybe atitinka ir kity dvieju Dekarto koordinaciy bei atitinkamy judesio kiekio komponenc¢iy neapi-
bréztumai (Ay, Ap, ir Az, Ap.). Pvz., jeigu dalelés koordinaté x yra tiksliai nustatyta (Ax = 0), tada pagal
(1.13.3) nelygybe Ap, = o, t.y. judesio kiekio x komponenté yra visiSkai neapibrézta. Kadangi judesio
kiekis yra lygus dalelés masés ir greicio sandaugai, tai i§ (1.13.3) lengvai gaunamas koordinatés ir greicio
neapibréztumy sarysis. Pvz., x koordinatei galioja sarysis:

Ax-AvxZi (1.13.4)

2m

(y ir z koordinatéms galioja tokie patys neapibréztumy sarysiai).

Heizenbergo neapibréztumo sarysis (1.13.3) arba (1.13.4) reiskia, kad dalelés judéjimo trajektori-
jos savoka, kuri vartojama klasikinéje mechanikoje, netinka mikrodaleliy judéjimui apibtidinti. Klasikinés
mechanikos désniai (pvz., II Niutono désnis) tiksliai nusako dalelés padéti erdvéje kiekvienu laiko
momentu, jeigu yra zinomos dalelg veikianCios jégos. Tod¢l, taikant klasikinés mechanikos désnius,
galima apskaiéiuoti dalelés koordinaéiy x, y ir z priklausomybes nuo laiko. Sios trys laiko funkcijos
nusako dalelés judéjimo trajektorija (dalelés kelia erdvéje). Taciau, jeigu tiksliai zinoma, pvz., koordina-
tés x priklausomybé nuo laiko x(7), tada tiksliai Zinoma ir Sios funkcijos iSvestiné laiko atzvilgiu, t.y.
grei¢io komponenté v,, o tai prieStarauja neapibréztumo sarysiui (1.13.4). Taigi, Heizenbergo nelygybé
nusako, kokiu tikslumu galima taikyti klasikinés mechanikos désnius (pvz., trajektorijos savoka) aprasant
dalelés judéjima. Toliau pateikti trys pavyzdziai, kurie iliustruoja §j teigini.

1. Tarkime, kad matuojama 1 g masés kiino, kuris juda iSilgai x asies 1 m/s greiciu, koordinaté
tam tikru laiko momentu. Tarkime, kad kino greitis i§matuotas 10 m/s tikslumu (tai yra labai didelis
tikslumas). Tada pagal koordinatés ir grei¢io neapibréztumy sarysi (1.13.4) maziausias galimas koordina-
tés neapibréztumas lygus

_h
" 2mAv
Tai yra toks mazas dydis, kad ji galima laikyti lygiu nuliui. Taigi, grei¢io ir koordinatés neapibréztumai
Siame pavyzdyje yra praktiskai lygts nuliui. Tai reiskia, kad masyviy kiiny, kurie sudaryti i§ daugelio
milijardy atomy, judéjima klasikinés mechanikos désniai apibuidina praktiskai idealiai tiksliai.

2. Kitas pavyzdys: elektrono, judancio vandenilio atome, koordinatés neapibréztumas yra
apytiksliai lygus vandenilio atomo matmenims, t. y. mazdaug 107'° m. Vadinasi, pagal neapibréztumy
sarysi (1.13.4) elektrono greicio neapibréztumas vandenilio atome yra didesnis uz

(Av),. =—" 6108 .
2mAx s
Si verté yra tos padios eilés kaip vidutinis elektrono greitis atome. Pvz., ji yra tik 4 kartus maZesné uz
pirmosios orbitos elektrono greiti Boro atomo modelyje (zr. (1.10.14)). Tai reiskia, kad néra prasmés
kalbéti apie elektrono judéjima atome tam tikra orbita. Kitaip sakant, apraSant elektrono judéjima atome,
negalima taikyti klasikinés mechanikos désniu.

3. Tarkime, kad elektronas televizoriaus kineskope juda grei¢iu v, = 10° m/s ir kad $is greitis
nustatytas 0,01 % tikslumu, t. y. Av, = 10° - 0,0001 = 100 m/s. Pagal (1.13.4) formulg maZiausias elektro-
no koordinatés neapibréztumas lygus

h

Ax) . =
(A 2mAv

t. y. daug mazesnis uz kineskopo matmenis. Todél klasikinés mechanikos désniai yra pakankamai tiksliis
praktiniams taikymams (nors ir ne tokie tiksliis kaip pirmajame pavyzdyje).
Remiantis Siais pavyzdziais, galima teigti, kad pagal Heizenbergo nelygybe judéjimas apibrézta
trajektorija yra galimas tik pakankamai masyviems kiinams arba labai greitoms mikrodaleléms.
Heizenbergo nelygybé tapo vienu i§ pagrindiniy (ir vienu i§ pirmyjuy) kvantinés mechanikos
principuy. Kvantiné mechanika, arba banginé mechanika — tai fizikos Saka, kuri tiria mikrodaleliy

(Ax) ~53-10% m.

~58-107 m,
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judéjimo iSoriniy jégu laukuose désnius ir ty daleliy sistemy (pvz., atomy, molekuliy, kristaly) vidines
savybes. Kvantinés mechanikos désnius galima taikyti apraSant ne vien mikrodaleliy judéjima, bet ir visy
kiiny judéjima, taciau masyviy kiiny arba labai didelés energijos mikrodaleliy de Broilio bangos ilgis yra
toks mazas, kad banginés savybés nepasireiskia ir tinka klasikinés Niutono mechanikos désniai. T.y.
klasikiné mechanika — tai ribinis kvantinés mechanikos atvejis, kuris tinka aprasant dideliy masiy ir
energiju kiiny judéjima. Kvantinés mechanikos pagrindai buvo sukurti 1925-1926 m. Jos kiiréjai buvo
minétasis V. Heizenbergas ir austry fizikas Ervinas Srédingeris (Schrédinger).

1.14. Elektrony banginiy savybiy eksperimentinis patvirtinimas
Norint eksperimentiskai aptikti materialiyjy daleliy banging prigimtj, reikia atlikti bandyma,
kuriame pasireiksty daleliy interferencija arba difrakcija. Kaip Zinoma i$§ banginés optikos, visus pagrindi-
nius Sviesos interferencijos désningumus galima paaiskinti remiantis tuo, kad elektromagnetingje bangoje
elektrinis laukas kinta erdvéje ir laike harmoniniu désniu:

g(x,t)zéﬁcos{%t(%—vtﬂ; (1.14.1)

¢ia x yra koordinaté bangos sklidimo kryptimi, ¢ yra laikas, A yra bangos ilgis, v yra daznis, kuris lygus
v=c/ A; ¢ yra Sviesos greitis. Interferencija atsiranda dél to, kad, sudedant dvi bangas, gali atsitikti taip,
kad vienuose erdvés taskuose abieju bangy elektriniai laukai yra vienodos krypties, t. y. bangos stiprina
viena kita, o kituose erdvés taskuose elektriniai laukai yra prieSingy krypciy, t. y. bangos silpnina viena
kita.

Sviesos difrakcija galima tirti naudojant difrakcine gardele (vienody lygiagre¢iy siaury plysiy
sistema). Apsvietus difrakcing gardele monochromatine Sviesa ir padéjus ekrana uz difrakcinés gardelés,
vieto] geometrisSkai tikslaus plySiy atvaizdo gaunamos lygiagrecCios §viesios ir tamsios juostos, kuriy
plotis priklauso nuo bangos ilgio ir nuo atstumo tarp gretimy plysiy (difrakcinés gardelés periodo). Todel,
zinant gardelés perioda ir iSmatavus difrakciniy juosty ploti, galima nustatyti bangos ilgi. Ir atvirksciai:
zinant bangos 1ilgi, pagal difrakciniy juosty ploti galima nustatyti gardelés perioda. Taciau ryskus
difrakcinis vaizdas susidaro tik tuo atveju, kai gardelés periodas yra tos pacios eilés kaip bangos ilgis:
jeigu periodas daug didesnis uz bangos ilgi, tada gaunamas geometriskai tikslus ply$iy sistemos atvaizdas,
o jeigu daug mazesnis, tada gaunamas tolygus aps$viestumas. DeSim¢iy arba Simty elektronvolty energijos
elektrony de Broilio bangos ilgis yra angstremy eilés, t. y. atomy matmeny eilés. Biity sudétinga pagamin-
ti difrakcing gardele su tokiu mazu periodu. Laimei, gamtoje egzistuoja nattiralios difrakcinés gardelés,
kuriy periodas yra angstremu eilés. Tai yra kristalai — kietosios medziagos, kuriy atomy, molekuliy arba
jony iSsidéstymas erdvéje yra tvarkingas ir periodinis. Trumpabangés elektromagnetinés spinduliuotés
(rentgeno spinduliy) difrakcija kristaluose buvo pradéta tirti XX a. antrojo deSimtmecio pradzioje. Kai
kurie Sios difrakcijos désningumai apraSyti toliau. Tie désningumai galioja ir materijos daleliy (pvz.,
elektrony) de Broilio bangoms.

1.14.1. Bangy difrakcija kristale

Pirminé difrakcijos priezastis yra bangy koherentiné sklaida medziagoje (koherentiné sklaida —
tai sklaida, kurios metu nepakinta bangos daznis). Kritus i kristala apibréztos krypties bangai, atsiranda
ivairiomis kryptimis sklindanc¢ios to paties daznio iSsklaidytosios bangos. Skirtinguose kristalo taskuose
iSsklaidytos bangos yra koherentinés, t.y. turi pastovy faziy skirtuma, kuris priklauso nuo sklaidos
krypties, ir yra vienodai poliarizuotos. Kaip zZinoma i$ banginés optikos, koherentinés bangos interferuoja,
t. y., susidedant dviem koherentinéms bangoms, suminis intensyvumas gali skirtis nuo ty bangy intensy-
vumy sumos priklausomai nuo jy faziy skirtumo. Skaiciuojant kristale iSsklaidyty bangy interferenciniy
maksimumy ir minimumy kryptis, pakanka atsizvelgti tik i bangas, kurios iSsklaidytos vienariisiuose
kristalo taskuose (t.y. taskuose, kuriy aplinka yra vienoda), nes tuose taskuose iSsklaidyty bangu
amplitudés yra vienodos, todél jos gali tiksliai ,,panaikinti viena kita dél interferencijos. Vienarii§iy
kristalo tasky (pvz., kurios nors vienos riiSies atomy) visuma sudaro vadinamaja kristalo gardele, o tie
taskai vadinami gardelés mazgais. Jeigu visuose gardelés mazguose duotaja kryptimi iSsklaidyty bangy
fazés sutampa (tiksliau, skiriasi dydziu 2nn, kur n yra sveikasis skaicius), tada visy ta kryptimi i$sklaidyty
bangy amplitudés susideda, t.y. bangos ,stiprina® viena kita dél tarpusavio interferencijos. Tokios
kryptys vadinamos difirakciniy maksimumy kryptimis. Pvz., 1.20 pav. mazge 4, i$sklaidytos elektromag-
netinés bangds A48, elektrinio lauko kryptis visais laiko momentais sutampa su gretimame mazge A, ta
pacia kryptimi i$sklaidytos bangos A,B, elektrinio lauko kryptimi (faziy skirtumas lygus 2m), todél abi
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1.20 pav. Difrakcinio maksimumo susidarymas

bangos 4B, ir A,B, stiprina viena kita. Kadangi visi gardelés mazgai yra iSsidést¢ vienodais intervalais
vienas nuo kito, tai kitame mazge A; ta pacia kryptimi i$sklaidytos bangos A3B; amplitudé taip pat susi-
deda su bangos 4,8, amplitude ir t. t. Todel kryptis 4,8, kurig nusako kampas ¢, atitinka difrakcini mak-
simuma.

Reikia atkreipti démesj i tai, kad difrakcinio maksimumo salyga — tai salyga kampui « (Zr.
1.20 pav.). T. y. neturi reikSmés, kuriuos kristalo gardelés mazgus laikysime sklaidos centrais, svarbu tik,
kad sklaidos kryptis atitikty difrakcinio maksimumo salyga. Mat atstumas tarp sklaidos srities (t.y.
kristalo dalies, i kurig krinta pradiné spinduliuoté) ir skirtinguose atomuose iSsklaidyty bangy spinduliy
sankirtos taSko, kuriame matoma iSsklaidyty bangu interferencija (pvz., fotografinés plévelés) visada
biina daug didesnis uz sklaidos srities matmenis. Taigi, nors Sie spinduliai néra tiksliai lygiagretas (kitaip
jie nesikirsty), tas nuokrypis nuo lygiagretumo yra toks mazas, kad dazniausiai jo galima nepaisyti. Todél,
tiriant difrakcija kristaluose, galima teigti, kad visi spinduliai, kurie susikerta duotajame taske, yra lygia-
gretis, t. y. sklinda viena kryptimi kaip pavaizduota 1.20 pav.

DaZniausiai biina kelios difrakciniy maksimumy kryptys. Visomis kitomis kryptimis kiekvienam
gardelés mazgui galima surasti kita mazga, kuriame iSsklaidytos bangos fazé yra prieSinga, t.y. visus
gardelés mazgus galima sugrupuoti | poras taip, kad kiekvienoje poroje iSsklaidytos bangos duotaja
kryptimi susidédamos pasinaikinty. Pvz., 1.21 pav. atveju kryptimi 4,8, mazge A4, iSsklaidytos elektro-
magnetinés bangds elektrinio lauko vektorius visais laiko momentais yra prieSingas mazge A3 ta pacia
kryptimi iSsklaidytos bangos elektrinio lauko vektoriui, todél abi iSsklaidytosios bangos silpnina viena
kita. Analogiskai bangos 4,8, ir A4B4 taip pat susidédamos pasinaikina ir t. t. Todél kryptimi 4B, kuria
nusako kampas ¢, $iuo atveju matomas nulinis spinduliuotés intensyvumas (difrakcinis minimumas). 18

B,

1.21 pav. Difrakcinio minimumo susidarymas
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Sio aiSkinimo akivaizdu, kad svarbiausias veiksnys difrakcijoje yra periodinis vienartsiy atomy iSsidésty-
mas erdvéje. Jeigu atomai biity iSsidéste netvarkingai, tada, nepriklausomai nuo pasirinktosios sklaidos
krypties ir nuo pasirinkto atomy grupavimo i poras biido, vienose atomy porose bangos silpninty viena
kita, o kitose — stiprinty viena kita, todel issklaidytoji spinduliuoté bty tolygiai pasiskirs¢iusi visomis
kryptimis (be rySkiu maksimumy ir minimumu).
1.14.2. Brego lygtis

Kaip minéta, difrakcinis vaizdas, kuris susidaro dél bangu difrakcijos kristale, yra issklaidytyjy
sferiniy bangy, kuriy centrai sutampa su gardelés mazgais, interferencijos pasekmé. Taciau lygiai ta pati
vaizda gautume, jeigu tartume, kad krintancioji banga atsispindi nuo kristalografiniy plokstumy (taip yra
vadinamos plokstumos, kuriose iSsidést¢ kristalo gardelés mazgai). Vartojant toki ivaizdi, difrakcinis
vaizdas — tai nuo jvairiy kristalografiniy plokstumy atsispindéjusiy bangy interferencijos pasekmé. Per
kiekviena kristalo gardelés mazga galima nu-

brézti daug kristalografiniy plokStumy (Zr.
1.22 pav.), ir kiekviena plokStuma atspindés . /

banga tokia kryptimi, kad atspindzio kampas ~_
buty lygus kritimo kampui. Taciau reikia atsi- ~ ]
zvelgti { tai, kad atspindys duotaja kryptimi T TTTTISS Z

vyksta ne nuo vienos kristalografinés plokstu- N
mos, kuri eina per duotaji mazga, taciau ir nuo
visu kity kristalografiniy plok§tumuy, kurios ly-
giagrecios duotajai plokStumai. Gali atsitikti
taip, kad kiekvienai kristalografinei plokstu-
mai, kuri atspindi banga duotaja kryptimi, ga-
lima surasti kita lygiagrecia plokstuma, nuo AN
kurios atsispindéjusi banga turi prieSinga faze >
(tiksliau, Siy dvieju atsispindéjusiy bangy faziy
skirtumas lygus (2n + 1)z, kur n yra sveikasis
skai¢ius). Tada visos duotgja kryptimi atsi-
spindéjusios bangos poromis pasinaikina ir ta
kryptimi matomas nulinis intensyvumas (dif-
rakcinis minimumas). Jeigu nuo gretimy lygia-
greciy kristalografiniy plokStumy atsispindéju-
siy bangy faziy skirtumas yra skaiciaus 27 kar-
totinis, tada visos ta kryptimi atsispindéjusios
bangos viena kita stiprina ir matomas difrakci-
nis maksimumas. Kadangi bangos fazés poky-
tis dydziu 2r atitinka bangos ilgio nueita kelia,
tai difrakcinio maksimumo salyga galima su-
formuluoti Sitaip: difrakciniy maksimumy
kryptys — tai tos kryptys, kuriomis atsispindé-
jusiy nuo gretimy lygiagreciy kristalografiniy .
plokStumy bangu eigos skirtumas lygus svei- Al=|AC|+|CB|=2d sinf
kam bangos ilgiy skaiciui (zr. 1.23 pav.). Sios
salygos matematiné iSraiska, kuria 1912 m. is-
ved¢ angly fizikas W. L. Bregas (Bragg), o
1913 m. — rusy fizikas G. V. Vulfas, yra vadi-
namoji Brego lygtis arba Brego ir Vulfo sqlyga:

2dsinf@=nA (n=0,1,2,...); (1.14.2)
¢ia d yra atstumas tarp gretimy plokStumy duotoje kristalografiniy plokStumy Seimoje, o € yra kampas
tarp krintanciojo spindulio ir kristalografinés plok§tumos (Zr. 1.23 pav.). Kampas 6 vadinamas spindesio
kampu. Skaicius n vadinamas atspindZio eile.

1.22 pav. Bangos atspindys nuo plokstumy, kuriose i$-
sidéste kristalo gardelés mazgai (kristalografiniy ploks-
tumy). Gardelés mazgus vaizduoja tinklo mazgai, o
kristalografines plokstumas — bruksninés linijos

1.23 pav. Banguy, kurios atsispindéjo nuo lygiagreciy kris-
talografiniy plokstumy, eigos skirtumo A/ skaiciavimas. &
— spindesio kampas, ¢ — sklaidos kampas (¢ =26)

1.14.3. Devisono ir DZermerio bandymas

Vienas i$ budy patikrinti de Broilio hipotez¢ yra nuo kristalo atsispindéjusiy elektrony pluosto
intensyvumo tyrimas. Jeigu elektronai turi banginiy savybiy, tada, atsispindint mazdaug 100 eV energijos
elektrony pluosteliui nuo kristalo, atsispindéjusios spinduliuotés intensyvumo maksimumai turéty biiti
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matomi kryptimis, kurios atitinka Brego lygti (1.14.2). Toki bandyma 1927 m. atliko amerikieciy fizikai
K. Devisonas (Davisson) ir L. Dzermeris (Germer). Bandymo metu keliu deSimciu elektronvolty
energijos elektrony pluostas buvo nukreiptas | nikelio kristalo pavir§iy fiksuotu kampu. Kristalas buvo
pagamintas taip, kad jo pavirSius buty lygiagretus su tam tikromis atominémis (t. y. kristalografinémis)
plokStumomis, kuriy atstumas vienos nuo kitos (d) buvo zinomas. Todél kampas tarp krintanciojo elekt-
rony pluosto ir kristalo pavirSiaus buvo lygus kampui € tarp elektrony pluosto ir ty plokStumy (Zr.
1.23 pav.). Vadinasi, Brego lygties (1.14.2) kairiosios pusés verté buvo zinoma. Eksperimento metu buvo
matuojamas elektrony srauto tankis (t. y. elektrony skaicius ploto vienetui per laiko vieneta) kryptimi,
kuri atitinka veidrodinj atspindi nuo kristalo pavirSiaus. Pagal Brego lygti (1.14.2) §is srauto tankis turéty
biiti maksimalus, kai elektrony de Broilio bangos ilgis A atitinka salyga

_2dsin0 oy,

A=A, = (1.14.3)

n
T. y., mazinant bangos ilgi A, atsispindéjusio elektrony pluosto srauto tankis turéty pakaitomis sumazéti ir
padidéti, o jo maksimumai turéty atitikti bangos ilgio vertes, kurias nusako (1.14.3) formulé. Eksperimen-
to metu buvo kei¢iama elektrony kinetiné energija E. ISreiSke iS de Broilio formulés (1.13.2) elektrono
greit] v, matome, kad elektrono kinetiné energija yra atvirksciai proporcinga de Broilio bangos ilgio
kvadratui A*:
72
2mA*
Vadinasi, didinant energija, taip pat turéty biiti matomi srauto tankio padidéjimai ir sumazéjimai. Apskai-
¢iuosime elektrony energijos vertes, kurios atitinka atsispindéjusiy elektrony srauto tankio maksimumus.
Irase A iSraisSka (1.14.3) i energijos formule (1.14.4), gauname, kad srauto tankis turéty biiti didziausias,
kai elektrony kinetiné energija lygi

mo? _m( Y
2 2\ ma

(1.14.4)

) h? W
A E=E_ = = -n?
J " omA%  8md?sin’ @

max

(n=

Taigi, nubrézus atsispindéjusiy elektrony srauto tankio priklausomybg
nuo kvadratinés Saknies i§ elektrony energijos E, turétume gauti krei-
ve su maksimumais, kurie iSsidéste vienodais atstumais vienas nuo
kito. Biitent toks srauto tankio kitimas buvo gautas Devisono ir Dzer-
merio eksperimente (Zr. 1.24 pav.). Sie matavimai tapo pirmuoju eks-

1,2,3,...). (1.14.5)

»
>

JE

1.24 pav. Atsispindéjusiy nuo krista-
lo elektrony pluosto srauto tankio pri-
klausomybé nuo kvadratinés Saknies

perimentiniu de Broilio hipotezés patvirtinimu.

Véliau buvo pastebéta ne tik elektrony, bet ir protony, neutro-
ny ir net molekuliy difrakcija. Visi Sie eksperimentai galutinai patvir-
tino, kad mikrodalelés turi banginiy savybiy. Atradus mikrodaleliy
bangines savybes, buvo sukurti nauji metodai medziagos sandarai tir-
ti, iSsivysté nauja mokslo Saka — elektroniné optika. Elektroniniuose

i§ elektrono energijos mikroskopuose vietoj Sviesos pluosto naudojamas greity elektrony
pluostas, o vietoj iprastiniy leSiy naudojami magnetiniai lgSiai. Objek-
ty, kuriuos galima pastebéti elektroniniu mikroskopu, maziausi matmenys yra daug mazesni negu optinio
mikroskopo atveju, nes Siuos matmenis lemia bangos ilgis, o elektrony de Broilio bangos ilgis gali biiti
angstremy eilés, t. y. kelis tikstancius karty mazesnis negu regimosios Sviesos bangos ilgis.

De Broilio hipotezés patvirtinimas i$ pagrindy pakeité poziiiri i mikroobjekty savybes. Visiems
mikroobjektams budingos ir dalelinés, ir banginés savybés, ta¢iau né vienos mikrodalelés negalima laikyti
klasikine dalele (kuriai galioja klasikinés mechanikos désniai) arba banga (tokia kaip elektromagnetinés

bangos).
1.15. Banginé funkcija ir jos statistiné samprata

1.14.3 poskyryje aprasyti matavimai patvirtino de Broilio hipoteze, kad materialios dalelés kai
kuriomis salygomis pasireiskia kaip bangos, kurios gali interferuoti lygiai taip pat kaip elektromagnetinés
bangos. Vadinasi, vienodos energijos ir vienos krypties materialiyjy daleliy srautui galima priskirti
(1.14.1) pavidalo banga, ir tada daleliy interferencijos désningumus galima paaiskinti lygiai taip pat kaip
elektromagnetiniy bangy interferencijos désningumus. Taciau de Broilio bangy prigimtis néra elektro-
magnetiné. T. y., jeigu (1.14.1) formulé naudojama apraSant materialigja dalele, tada dydis & néra elektri-
nio lauko stipris. Taigi, kyla klausimas, kokia yra de Broilio bangy prigimtis.
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Norint atsakyti i §i klausima, galima pasinaudoti analogija tarp materijos daleliy (pvz., elektrony)
ir fotony. Fotonams, kaip ir elektronams, yra biidingas bangos-dalelés dvejopumas. Banginés teorijos
poziiiriu Sviesos intensyvumas kuriame nors ekrano taske yra proporcingas $viesos bangos amplitudés
kvadratui. Fotoninés teorijos poziiiriu §viesos intensyvumas yra proporcingas skaiciui fotony, pataikiusiy
i ekrano ploto vieneta per laiko vieneta. Sis skai¢ius, savo ruoztu, yra proporcingas fotono pataikymo i
duotaji ekrano taska tikimybei. I§ ¢ia galima daryti iSvada: Sviesos bangos amplitudés kvadratas kuriame
nors erdvés taske yra fotono pataikymo | tq taskq tikimybés matas. Taikant §ia iSvada reiSkiniams,
kuriuose pasireiskia materialiyjy daleliy difrakcija (pvz., 1.14.3 poskyryje aprasytam K. Devisono ir
L. DZermerio bandymui), galima teigti, kad materialiyjy daleliy (pvz., elektrony) de Broilio bangy
amplitudés modulio kvadratas kuriame nors erdvés taske yra ty daleliy aptikimo tame erdvés taske
tikimybés matas.

Dydis, kuris apibiidina dalelés buvimo duotajame erdvés taske tikimybe, vadinamas tikimybés
tankiu. Tikimybés tankis — tai dalelés radimo duotojoje nykstamojoje erdvés srityje tikimybés dP ir tos
srities tirio dV santykis dP/dV. I§ to, kas anksCiau pasakyta, iSplaukia, kad dydZzio, kuris kinta erdvéje
pagal (1.14.1) désnj ir kuris apraso materialiyjy daleliy interferencija bei difrakcija, modulio kvadratas
yra lygus tikimybés tankiui aptikti dalele duotajame erdvés taske. Dabar jau galime tiksliai apibrézti
banginés funkcijos savoka. Dalelés banginé funkcija — tai koordinaciy ir laiko kompleksiné funkcija
x,y,z,t), kuri apibiidina dalelés judéjimo biisena ir kurios modulio kvadratas lygus tikimybés tankiui
aptikti duotosios biisenos dalelg erdvés taske su koordinatémis x, y ir z laiko momentu #:

dp
= 1.15.1a
|| 7 ( )
arba
dP=|¥ > dv . (1.15.1b)

Sioje banginés funkcijos apibréztyje reikia atkreipti démesi i teigini, jog banginé funkcija apibiidina
dalelés judéjimo busena. Tai reiskia, kad, uzdavus banging funkcija, kartu visiskai apibiidinamas dalelés
judéjimas visais laiko momentais. Skirtingy energiju dalelés turi skirtingas bangines funkcijas. Be to,
reikia atkreipti démesi i tai, kad banginé funkcija yra kompleksiné. Taigi, analogija su elektromagnetiniy
bangy elektriniu lauku, kuris yra realusis dydis, yra tik daliné.
IS banginés funkcijos apibrézties (1.15.1b) iSplaukia, kad tikimybé aptikti dalelg baigtiniame
tiryje V yra lygi
P=[dP=[|¥[dr. (1.15.2)
vV vV

Jeigu turis V artéja i begalybe, tada tikimybé P turi artéti i vieneta, nes dalelé tikrai yra kuriame nors
erdvés taske. I$ Cia iSplaukia $i banginés funkcijos normavimo sqlyga:

[l¥Pdr=1; (1.15.3)
¢ia integruojama visoje erdvéje.

Dalelés banginé funkcija atitinka superpozicijos principq. Jo esmé yra tokia. Tarkime, kad kuris
nors su dalele susijes ivykis gali atsitikti keliais nepriklausomais btidais (pvz., kai elektronas krinta { kris-
tala, ta elektrona gali i§sklaidyti bet kuris kristalo atomas). Tada dalelés banginé funkcija yra lygi funkci-
Ju, atitinkanciy visus galimus jvykius, tiesiniam dariniui. Pvz., jeigu krintancio i kristala elektrono bangi-
n¢ funkcija pazymésime ¥, o elektrono banging funkcija po to, kai ji iSsklaidé i-tasis kristalo atomas,
pazymésime ¥ (i=1, 2, ..., N; ¢ia N yra kristalo atomy skaicius) ir tarsime, kad elektronas sgveikauja ne
daugiau negu su vienu kristalo atomu, tada elektrono banginés funkcijos iSraiska sklaidos metu yra

N
Y =>a¥; (1.15.4)
i=0
Ciaa; (i=0, 1, 2, ..., N) yra tam tikri kompleksiniai skai¢iai, kuriy vertés priklauso nuo nagrinéjamos
saveikos ypatybiy. Be to, koeficientyu a; galimas vertes apriboja ir normavimo salyga (1.15.3): tie
koeficientai turi buti tokie, kad banginés funkcijos modulio kvadrato integralas visa erdve buty lygus 1.
Bitent dél superpozicijos principo vyksta materialiyjy daleliy interferencija ir difrakcija. Dvieju
banginiy funkcijy ¥ ir ¥ tiesinis darinys a; ¥ + a, ¥ gali biiti ir didesnis, ir mazesnis uz kiekvieng i§
funkciju # ir ¥. Banginés funkcijos padidéjimas kurioje nors erdvés srityje pagal (1.15.2) reiskia, kad
toje erdves srityje padidéja tikimybé aptikti dalelg. Banginés funkcijos sumazéjimas reiskia, kad toje
erdvés srityje dalelés buvimo tikimybé sumazéja.
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Gali kilti klausimas, kaip fotoninés teorijos poziiiriu aiSkinama elektromagnetinés spinduliuotés
poliarizacija. Fotoninéje teorijoje poliarizacija yra fotono biisenos savybé, kuri susijusi su tuo, kad
fotonas turi pastovy nenulinj sukinj (taip yra vadinamas vidinis dalelés judesio kiekio momentas). Sio
sukinio projekcijos i bet kurig krypti erdvéje gali bati lygios tik trims vertéms: 0 ir 7 (taisyklés, pagal
kurias nustatomos sukinio vektoriaus galimos kryptys, bus paaiskintos 3.3 poskyryje). PloksCiosios elekt-
romagnetinés bangos poliarizacija galima aprasyti, teigiant, kad fotono biisena yra dvieju biiseny, kurios
atitinka dvi galimasias fotono sukinio projekcijas 1 bangos sklidimo krypti (%), tiesinis darinys (smulkiau
Sis klausimas bus aptartas 3.3.6 poskyryje). Taigi, poliarizacijos aiSkinimas taip pat remiasi superpozici-
jos principu (1.15.4). Sis teiginys yra analogiskas klasikinés elektrodinamikos teiginiui, kad bet kokios
risies poliarizacija (tiesing, apskritiming, elipsing) galima nusakyti, iSreiSkus ploksciaja elektromagneting
banga dvieju (kairinés ir deSininés) apskritiminés poliarizacijos bangy suma, o poliarizacija nusako ty
bangy faziy skirtumas ir amplitudziy santykis.

IS to, kas anksc¢iau pasakyta, iSplaukia, kad banginé funkcija néra tiesiogiai matuojamas dydis.
Tiesiogiai matuoti galima tik jos modulio kvadrata, nes jis turi aiSkia fiziking prasme (dalelés buvimo
duotajame erdvés taske tikimybés tankis). Taigi, de Broilio bangos 1§ esmés skiriasi nuo klasikiniy banguy.
Pvz., elektromagnetinés bangos — tai kintantys erdvéje ir laike elektrinis ir magnetinis laukai, kuriy vertes
galima iSmatuoti; garso bangos arba bangos ant vandens pavirSiaus — tai kintantis erdve¢je ir laike daleliy
poslinkis atzvilgiu vidutinés padéties, kuri taip pat galima iSmatuoti. Tuo tarpu banginés funkcijos, kurios
priklausomybe nuo koordinatés ir laiko nusako de Broilio banga, nejmanoma sutapatinti su jokiu fizikiniu
dydziu. Banginés funkcijos savoka atspindi kvantinés mechanikos statistini pobudi, kuris susijgs su
Heizenbergo nelygybe (1.13.3). Nors banginé funkcija neigalina tiksliai nustatyti nei dalelés trajektorijos,
nei dalelés greicio, taCiau ji yra iSsamiausias dalelés judéjimo apraSymo biidas. Banginé funkcija pilnai
nusako dalelés bangines savybes.

UZzdaviniai
1.1. Saulés spinduliuotés intensyvumas prie Zemés paviriaus vidurdienj yra mazdaug 1,3 kW/m®. Kad

buty paprasCiau, tarkime, kad Saulés spinduliuoté yra monochromatiné, o jos bangos ilgis
A= 10,6 um. Kokia yra fotony koncentracija?

ey

1.2. Elektrono islaisvinimo i$ li¢io (Li) darbas lygus 2,46 eV, o cezio (Cs) fotoefekto raudonoji riba lygi
639 nm. Apskaiciuokite liCio raudonaja riba ir elektrono iSlaisvinimo i§ cezio darba (elektronvol-
tais).

1.3. Elektrono i$laisvinimo i§ sidabro darbas lygus 4 = 4,28 eV. Apskaiciuokite didziausia potenciala, iki
kurio isielektrins sidabro rutulys ap$vietus ji monochromatine Sviesa, kurios bangos ilgis lygus
A=10"m.

1.4. Koks turi biti elektrono greitis, kad jo impulsas biity lygus fotono, kurio bangos ilgis 4= 0,1 nm,
impulsui?

1.5. Fotonas, kurio energija 2 eV, patiria centrini susidiirima su elektronu, kurio judéjimo kryptis yra
prieSinga fotono sklidimo krypdiai, o energija lygi 20 GeV. Kokia yra fotono energija po susidiri-
mo (elektronvoltais)?

1.6. Elektrono ir pozitrono, kurie juda aplink bendra masés centra, sistema yra vadinama pozitroniu.
Pozitrono masé lygi elektrono masei, o pozitrono elektros kriivis yra priesingas elektrono kriiviui.
Apskaiciuokite atstuma tarp elektrono ir pozitrono, kai §i sistema yra pagrindinés biisenos, ir §ios
sistemos rysio energija (elektronvoltais).

1.7. Dvi vienodos nereliatyvistinés dalelés, kuriy de Broilio bangos ilgiai yra 4, ir 4,, juda statmenomis
kryptimis. ISreikskite kiekvienos dalelés de Broilio bangos ilgi ju masés centro sistemoje.

1.8. Kokia turi biiti elektrono energija (elektronvoltais), kad jo de Broilio bangos ilgis bty lygus
Komptono bangos ilgiui?

1.9. Apskaiciuokite elektrono, kuris yra vandenilio atomo treCiojoje orbitoje (r» = 3), de Broilio bangos
ilgi.

1.10. Lygiagretus monoenerginiy elektrony pluostas krinta statmenai i nikelio kristalo pavirSiy. Kai

krintanciyjy elektrony energija lygi 180 eV, tada kryptimi, kuri sudaro 55° kampa su kristalo pavir-
S§iaus normale, yra matomas ketvirtosios eilés atspindzio maksimumas. Apskai¢iuokite atitinkama
atstuma tarp atominiy plokStumuy.



2. Paprasciausiy sistemy Srédingerio lygties sprendimas

2.1. Srédingerio lygtis ir energijos lygmenys

2.1.1. Nuostovioji ir nenuostovioji Srédingerio lygtys

1.15 poskyryje buvo apibrézta banginés funkcijos H(x,y,z,f) savoka ir buvo paaiskinta jos prasmé:
| (x,p,z,0) dx-dy-dz nusako tikimybe aptikti dalele erdvés tiirio elemente dV = dx-dy-dz laiko momentu ¢.
Taigi, jeigu Zinomas banginés funkcijos pavidalas, tai bet kuriuo laiko momentu yra zinoma tikimybé
aptikti dalele bet kuriame erdvés taske, t. y. dalelés judéjimas yra iSsamiai apibréztas. Vadinasi, norint
iSsamiai apraSyti dalelés judéjima, reikia zinoti banginés funkcijos ¥(x,y,z,t) pavidala.

Pagrindiné nereliatyvistinés kvantinés mechanikos lygtis, kuri matematiskai apibrézia dalelés
banging funkcija ¥, yra Srédingerio lygtis, kuria 1926 m. suformulavo austry fizikas Ervinas Srédingeris
(Schrodinger). Srédingerio lygtis, kaip ir visi pagrindiniai fizikos désniai (pvz., Niutono désniai), negali
biti grieztai matematiSkai iSvesta, o yra postuluojama. Jeigu dalele veikianti jéga nepriklauso nuo dalelés
greidio, tada Srédingerio lygtis yra tokio pavidalo:

2
—h—VZY’JrU(x,y,z,t)&”:iha—Su; (2.1.1)
2m ot

¢ia h yra mazoji Planko konstanta, m yra dalelés masé, V yra diferencialinis ,,nabla“ operatorius (zZr.

B prledq) V?yra Laplaso operatorius, i= J-1 yra menamasis vienetas, U yra dalelés potenciné
energija’. Srédingerio lygties (2.1.1) vaidmuo kvantinéje mechanikoje yra toks pat, koks yra Niutono
désniy vaidmuo klasikinéje mechanikoje.

(2.1.1) yra nenuostovioji Srédingerio lygtis. Jeigu dalelés potenciné energija U iSreikstu pavidalu
nepriklauso nuo laiko (t. y. jeigu dalelé juda nuostoviajame potencialiniame lauke), tada (2.1.1) lygties
sprendiniai yra tokio pavidalo:

Y (x,y,z,t) =p(x,y,z)e =" (2.1.2)
o erdviniy koordinaciy funkcija w(x,y,z) nusako §i lygtis:
V4 22E Uy, 2y =0: (2.13)

(13

¢ia E yra pilnutine mechaniné dalelés energija. (2.1.2) reidkinyje ,e“ yra Eulerio konstanta’
(e~2,7182818). (2.1.3) lygtis vadinama nuostovigja Srédingerio lygtimi. Jeigu dalelés potenciné
energija iSreikStu pavidalu nepriklauso nuo laiko (pvz., elektrono judéjimas atome arba daleliy laisvasis
judéjimas vakuume), ,,bangine funkcija“ dazniausiai vadinama butent erdviniy koordinaciy funkcija
w(x,y,z), o ne pilnoji funkcija (2.1.2). Sistemos (arba dalelés) biuisenos, kurias apraSo nuostoviosios
Sredingerio lygties (2.1.3) sprendiniai, vadinamos nuostoviosiomis biisenomis, nes kvantinés mechanikos
poziiiriu tokios biisenos izoliuotoji sistema turéty nekeisti savo blisenos neribotai ilgai.

2.1.2. Nuostoviosios Srédingerio lygties tikrinés funkcijos ir tikrinés vertés
Bendruoju atveju ne visi galimi nuostoviosios Srédingerio lygties (2.1.3) sprendiniai gali atlikti
dalelés banginés funkcijos vaidmenj. Taip yra todé¢l, kad banginés funkcijos modulio kvadratas turi
tikimybés tankio prasme. Tai reiskia, kad banginé funkcija turi biiti:
1) baigtiné (tikimybés tankis negali biiti begalinis);
2) vienareik§mé (tikimybé negali biiti daugiareikSme);
3) tolydi (tikimybes tankis erdvéje negali kisti Suoliais).

' Cia ir toliau ,,dalelés potencine energija“ vadinsime dalelés koordinaciy ir laiko funkcija, kurios gradientas su
minuso Zenklu nusako dalelg veikiancias jégas, kurios nepriklauso nuo dalelés greicio (taciau gali iSreikStu
pavidalu priklausyti nuo laiko). Tokia apibréztis yra Siek tiek bendresné uz jprastaja potencinés energijos apibrezti,
pagal kuria potenciné energija isreikStu pavidalu nepriklauso nuo laiko (pastaroji salyga yra biitina, kad dalelés
pilnutiné mechaniné energija nepriklausyty nuo laiko).

? Raide ,,e* Zymimas ir elementarusis krivis. Sioje knygoje Eulerio konstanta e raSoma stadiu $riftu, o elementariojo
kriivio Zzymuo — pasvirusiu $riftu (e).
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Tolydumo salyga turi atitikti ne tik pati banginé funkcija, bet ir jos pirmosios iSvestinés koordinaciy
atzvilgiu (taip pat, kaip ir klasikiniy bangy atveju). Vienintelis atvejis, kai banginés funkcijos i§vestiné
koordinatés atzvilgiu gali turéti triikj — tai begalinio auks¢io potencinés energijos Suolis (pvz., Zr. begali-
nio gylio potencialo duobés analizg 2.3.2 poskyryje).

Vadinasi, i$ visy galimy (2.1.3) lygties sprendiniy reikia atrinkti tik tuos, kurie atitinka minétuo-
sius tris reikalavimus. Diferencialiniy lygéiy teorijoje irodoma, kad bendruoju atveju (2.1.3) lygties
sprendiniai, kurie yra baigtiniai, vienareik§miai ir tolydus, egzistuoja tik tada, kai pilnutiné energija £ yra
lygi tam tikroms vertéms: £=E, (n=1, 2, 3, ...). Vartojant diferencialiniy lyg¢iy teorijos terminologija,
Sios vertés yra (2.1.3) lygties tikrinés vertés, o jas atitinkantys sprendiniai =y, (n=1, 2, 3, ...) yra
(2.1.3) lygties tikrinés funkcijos. Vartojant kvantinés mechanikos terminologija, kiekviena tikriné funkci-
ja y, — tai dalelés buisenos, kai dalelés pilnutiné energija £ yra tiksliai apibrézta ir lygi atitinkamai tikrinei
vertei E,, banginé funkcija. Dalelés biisena, kai energija yra tiksliai apibrézta, atitinka tam tikra dalelés
energijos lygmenj. Taigi, nuostovioji Srédingerio lygtis (2.1.3) nusako visus dalelés energijos lygmenis
E, ir dalelés bangines funkcijas w,, kai ji yra kiekviename i§ ty lygmenuy. Zemiausiasis energijos lygmuo
vadinamas pagrindiniu lygmeniu. Energijos diagramose energijos lygmenys vaizduojami horizontaliomis
atkarpomis (pvz., zr. 1.17 pav.).

Kvantiné sistema (pvz., atomas arba branduolys), kurios neveikia jokios iSorinés jégos, anksc¢iau
ar véliau savaime pereina { pagrindini energijos lygmeni. Tokia sistemos blisena yra stabiliausia ir vadina-
ma pagrindine biisena. Kol néra jokiy iSoriniy poveikiy, sistema yra pagrindinés biisenos. Norint perkelti
sistema i§ pagrindinio lygmens E; i aukStesni lygmeni E,, sistemai reikia suteikti energija, kuri lygi lyg-
meny skirtumui: AE =E, — E;. Tokios biisenos sistema néra stabili. Sakoma, kad sistema suZadinta.
Dingus iSoriniam poveikiui, sistema savaime grizta | pagrinding biisena. Atomo atveju tai atsitinka per
107 s eilés laika. Kvantinés sistemos peréjimas i§ vieno energijos lygmens i kita vadinamas kvantiniu
Suoliu. Vykstant kvantiniam Suoliui i§ auksStesnio energijos lygmens E; i Zemesnj energijos lygmeni £,
i§spinduliuojamas fotonas, kurio energija lygi ty lygmeny skirtumui:

hv=E —-E,. (2.1.4)
PrieSingas Suolis gali jvykti tik sugérus tos pacios energijos fotona.
2.1.3. Daleliy srauto tankio israiska bangine funkcija pagal Srédingerio lygti

Jeigu duotojoje erdvés srityje dalelés néra sukuriamos ir neiSnyksta (pvz., dél ju virtimo kitos
rusies dalelémis), tada ty daleliy skaiCius toje erdvés srityje gali kisti tik dél ju itekéjimo arba nuotékio
pro tos srities pavirsiu. Si akivaizdy teigini iSreiskia vadinamoji tolydumo lygtis:

6’0((3: D L Vi(r)=0; (2.1.5)
¢ia p(r,t) yra vidutiné daleliy koncentracija taske, kurio spindulys vektorius r, laiko momentu ¢, o j(r,f) yra
vidutinis daleliy srauto tankis. j yra vektorius, kurio kryptis sutampa su daleliy judéjimo kryptimi, o
modulis lygus vidutiniam skaiciui daleliy, kurios pereina pro statmena ju judéjimui vienetinio ploto
pavirsiy per laiko vieneta. Daleliy vidutiné koncentracija taske r yra lygi pilnutiniam tos rusies daleliy
skaiCiui &, padaugintam i§ tikimybés tankio aptikti dalele tame taske. Tikimybés tankis — tai dalelés
banginés funkcijos modulio kvadratas (zr. (1.15.1a)), kurj galima iSreiksti itaip: | ¥ = ¥ ¥ (Gia ¥ yra
funkcija, kuri kompleksiskai jungtiné funkcijai ¥). Vadinasi,

GNP AN P A aa (2.1.6)
ot Ot ot Ot
Pagal nenuostoviaja Srédingerio lygti (2.1.1)
O iy Ly (2.1.7a)
ot 2m h
OF 1M G Ly, (2.1.7b)
ot 2m h
Padaugine (2.1.7a) lygti i§ ¥, o (2.1.7b) lygti — i§ ¥ir sudéje, matome:
w0 w0 iy gty gyt _prv gy, (2.1.8)
ot ot 2m 2m

Vadinasi, daleliy koncentracijos laikiné iSvestiné (2.1.6) yra lygi vektoriaus N zl—h(W YV )
m

divergencijai su minuso Zenklu. Antra vertus, pagal tolydumo lygti (2.1.5) daleliy koncentracijos laikiné
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iSvestiné turi biiti lygi ju srauto tankio divergencijai su minuso zenklu. Vadinasi, minétojo vektoriaus
prasmé — vidutinis daleliy srauto tankis:

ijéz{WV¥”—¥”V¥0. (2.1.9)
m

Kadangi duotosios biisenos laisvoji dalelé gali biiti bet kuriame erdvés taske, tai daleliy srauto tankio
savoka turi prasme net ir tais atvejais, kai nagrin¢jamas vyksmas, kuriame dalyvauja tik viena dalelé
(pvz., dalelés sklaida). Tokiu atveju (2.1.9) reiskinyje N = 1, o dydzio j prasmé — tikimybés srauto tankis.
2.1.4. Daugelio daleliy sistemos Srédingerio lygtis ir banginé funkcija

Nenuostovioji Srédingerio lygtis (2.1.1) ir nuostovioji Srédingerio lygtis (2.1.3) apra$o vienos
dalelés busena. Daugelio daleliy sistemos atveju (2.1.1) lygties kairiojoje puséje vietoj pirmojo démens
yra tokio paties pavidalo démeny suma visy daleliy atzvilgiu, o vietoj antrojo démens yra visy daleliy
pilnutiné potenciné energija:

0¥ .

N 32
-> f Vi‘P+U(rl,r2,...,rN,t)5”EHY’:ihé— ; (2.1.10)
n=1 t

2m,

¢ia m, yra n-tosios dalelés masé, r, yra n-tosios dalelés spindulys vektorius (t. y. Dekarto koordinaciu
trejetas), N yra pilnutinis daleliy skai¢ius sistemoje, V> yra Laplaso operatorius, kuris veikia tik 7-tosios

dalelés erdvines koordinates, o diferencialinis operatorius /A vadinamas sistemos hamiltonianu. Taigi,
daugelio daleliy sistemos hamiltonianas yra

N 2
a=->"
n=l1

o 2m,

V24U(B, 1y s Fyot) .- (2.1.11)

Atitinkamai banginé funkcija ¥ taip pat yra N spinduliy vektoriy ir laiko funkcija, kurios modulio
kvadratas | #(ry, r, ..., Fy, £)]* nusako sistemos pasiskirstymo konfigiiracinéje erdvéje tikimybés tankj.
T.y. dydis |y(r, ra, ..., Py, O’dV1dVs...dVy nusako tikimybe, kad laiko momentu ¢ pirmoji dalelé bus
tiirio elemente dJ/;, esanCiame tasko r; aplinkoje, antroji dalelé bus tiirio elemente d}>, esanciame tasko r,
aplinkoje, ir t. t. Jeigu potenciné energija U iSreikstu pavidalu nepriklauso nuo laiko (t. y. jeigu ja galima
iSreiksti pavidalu U(ry, 1y, ..., Fy)), Visuy vienos energijos buiseny bangines funkcijas galima isreiksti Sitaip:

V(K Fy,.nFy,t) = ‘//(”1,"2:-":"N)3Xp£_i§[j ; (2.1.12)
gia E yra sistemos pilnutiné energija. Tada funkcijos y(r, r,, ..., ry) yra nuostoviosios Srédingerio lygties
Hy =Ey (2.1.13)

tikrinés funkcijos.

Jeigu potenciné energija U(ry, r», ..., ry) priklauso tik nuo sistemos vidiniy jégy (kurios priklauso
tik nuo atstumy tarp sistemos daleliy), tada sistemos masés centro judéjimas nepriklauso nuo sistemos
daleliy judéjimo masés centro atzvilgiu. Sis teiginys galioja ir klasikinei mechanikai, ir kvantinei
mechanikai. Jis pasireiskia tuo, kad daugelio daleliy sistemos nuostoviosios Srédingerio lygties sprendini
galima iSreiksti sandauga dvieju nepriklausomy funkcijy, kuriy viena priklauso tik nuo sistemos masés
centro koordinaciy, o kita — tik nuo daleliy koordina¢iy masés centro sistemoje (tos koordinatés nusako
visy daleliy padétis atzvilgiu masés centro). [sitikinsime §io teiginio teisingumu paprasciausiu atveju — kai
sistema sudaro dvi saveikaujancios dalelés.

Dvieju daleliy sistemos nuostovioji Sredingerio lygtis yra

h? h?
Vi = Vo UGy = Ey s (2.1.14)
m my,
¢ia
Vlzexﬁ+e &+e a—, V,=e ﬁJrez,i+e a—, (2.1.15)

ox, oy oz Yox, oy, oz
kur (x1, y1, z1) ir (x2, ¥2, 22) yra kiekvienos dalelés Dekarto koordinaciy rinkiniai, o e,, e, ir e, yra Dekarto
koordinaciy sistemos baziniai vektoriai. Atliksime tokj koordinaciy pakeitima: vietoj r; ir r, naudosime
siuos du spindulius vektorius:

mn +m,r,

R= (2.1.16)

m, +m,
r=r —r. (2.1.17)
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Vektorius R — tai sistemos masés centro spindulys vektorius, o vektorius r nusako pirmosios dalelés
koordinates antrosios atzvilgiu. Siuy dvieju spinduliu vektoriy Dekarto komponentes Zymésime atitinkamai
X, Y, Z) ir (x, y, z). Diferencialiniai operatoriai V; ir V, naujose koordinatése skai¢iuojami pagal sudéti-
nés funkcijos diferencijavimo taisykles:

0. 0X 0. N ox O...

dx, Ox, 0X ox, ox
analogiski sarysiai galioja ir kitoms dviem Dekarto koordinatéms (norint gauti tuos sarysius, reikia
(2.1.18) reiskinyje Zymeni ,,x;“ pakeisti zymeniu ,,y;“ arba ,,z,“, 0 Zymeni ,,X* pakeisti Zymeniu ,,Y** arba
»Z). 18 (2.1.16)—(21.1.18) iSplaukia, kad

O_X__ml ﬁ_l
o, m+m,’ ox,

(2.1.18)

; (2.1.19a)

tokie patys sary$iai galioja ir kitoms dviem Dekarto koordinatéms. Operatoriaus V,, kuris veikia antrosios
dalelés koordinates, komponentés taip pat iSreiSkiamos (2.1.18) pavidalo sarySiais (pakanka indeksa ,,1%
pakeisti indeksu ,,2°). Tokiu pac¢iu budu kaip ir pirmajai dalelei gauname:

x_om x> _ (2.1.19b)
ox, m +m, 0ox,

Vadinasi, vektorinius diferencialinius operatorius V; ir V, galima iSreiksti Sitaip:

V,=— V. +V,, (2.1.20a)
m; +m,
m,
Vi=———V,-V,; (2.1.20b)
m, +m,
¢ia
VREeX& O 6.. VrEex£+e &+e2&. (2.1.21)
oX € 8Y GZ ox 7oy Oz
[rase (2.1.20a,b) i (2.1.14), i§vedame Srédingerio lygti naujomis koordinatémis:
2 2
—%viw—h—vquU(R My =Ey; (2.1.22)
¢ia M yra pilnutiné sistemos masé (M = m, + m,), o m yra vadinamoji redukuotoji mase:
m=-—"1"2_ (2.1.23)
m, +m,

Dabar, tarkime, kad potenciné energija U priklauso tik nuo daleliy spinduliy vektoriy skirtumo (2.1.17),
t.y.
5 U(R, r) = U(r). ) (2.1.24)
Tada Srédingerio lygtyje (2.1.22) kintamieji R ir r atsiskiria, t. y. Srédingerio lygties sprendini galima
iSreiksti Sitaip:
W(Xayaz,x’yaz)ZV/MC(Xay,Z)¢(x5y,Z)' (2125)
Funkcija yc nusakanti lygtis yra tokia pati kaip laisvos dalelés, kurios masé lygi M = m, + m,, Srédinge-
rio lygtis (2.1.3) (toje lygtyje U = 0):
n ,
—EViV/MC =F Ywve » (21263)

o funkcija @ nusako (2.1.3) lygtis, kurioje m reiskia redukuotaja mase:

! Norint tuo jsitikinti, pakanka jrasyti (2.1.25) iSraiska i (2.1.22) lygti ir abi tos lygties puses padalyti i§ . Tada,
atsizvelgus 1 (2.1.24), kairiojoje lygties puséje turime suma, kurios vienas démuo priklauso tik nuo R, o kitas — tik
nuo r. Kadangi desiniojoje pus¢je turime konstanta E, tai, kad ta lygybé virsty tapatybe, abu minétieji démenys turi
buti konstantos. T. y. vienas i§ minétyjy démeny (pvz., tas, kuris priklauso nuo R) turi biti lygus tam tikrai kons-
tantai £, o kitas — konstantai £ — E'. Sitaip gauname (2.1.26a,b) lygtis. Toks diferencialiniy lygéiy sprendimo
metodas, kai sprendinys iSreiSkiamas nuo skirtingy kintamyjy priklausancéiy funkcijy sandauga (pvz., (2.1.25)), o
paskui pradiné lygtis pakei¢iama keliomis nepriklausomomis lygtimis (pvz., (2.1.26a,b), kuriy kiekviena nusako
vieng i§ dauginamyjy funkcijy, yra vadinamas kintamuyjy atskyrimo metodu (jis bus dar karta taikomas 2.3.3 ir
3.2 poskyriuose).
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2
—;—Vf(p+ Ur)p=(E-E"p; (2.1.26b)
m

¢ia E' yra vadinamoji ,atskyrimo konstanta“. Ji nusako sistemos slenkamojo judéjimo energija. Dydis
E — E' nusako sistemos viding energija (kuri nepriklauso nuo sistemos slenkamojo judéjimo). Jeigu mus
domina tik vidiné energija, tada reikia spresti (2.1.26b) lygti, kurioje £'= 0.

Jeigu daleliy masés m; ir m, labai skiriasi, tai redukuotoji masé m (2.1.23) mazai skiriasi nuo
lengvesniosios dalelés masés. Todél Siuo atveju dvieju daleliy sistemos analizé beveik nesiskiria nuo
lengvesniosios dalelés judéjimo centriniame jégu lauke, kurio centre yra nejudanti sunkesnioji dalele,
analizés. Pvz., vandenilio atomo analizés rezultatai mazai pasikeis, jeigu mes vietoj dvieju daleliu
(protono ir elektrono) nagrinésime tik vieng dalelg — elektrona, kuris juda protono elektrostatiniame lauke
(tokia analizé bus atlikta 3.2 poskyryje).

2.2. Laisvosios dalelés banginé funkcija. Potencialo Suolio arba barjero jtaka
I$spresime Srédingerio lygti keliais paprastais dalelés judéjimo atvejais. Laikysime, kad
potenciné energija U ir banginé funkcija y priklauso tik nuo vienos koordinatés x (t.y. judéjimas yra
vienmatis). Tada nuostovioji Srédingerio lygtis (2.1.3) igyja toki pavidala:
d? 2m
K”z’zh—z(U(x)—E)y/. 2.2.1)

2.2.1. Laisvoji dalelé

Laisvgja dalele vadinama dalelé, kurios neveikia jokios jégos. Kadangi jéga susijusi su potencine
energija U sarySiu

po-9U (2.22)
dr

tai jégy nebuvimas reiSkia, kad potenciné energija nepriklauso nuo koordinaciy. Kadangi energijos
atskaitos verte visada galima pasirinkti laisvai, tai §iuo atveju galima teigti, kad U = 0. Tada Srédingerio
lygtis (2.2.1) yra Sitokia:

d’ 2m
Pazyméjus
= V2;”E , (2.2.4)
(2.2.3) lygti galima uzrasyti trumpesniu pavidalu:
d2
—dx"z’ + Ky =0. (2.2.5)
Sios diferencialinés lygties bendrasis sprendinys yra tokio pavidalo:
w(x)=Ae™+Be™ . (2.2.6a)
Pasinaudojus tuo, kad e = cos(kx) + i-sin(kx), §i sprendinj galima uZrayti ir itaip:
w(x)=A"coskx+ B'sinkx; (2.2.6b)

¢ia A'=A+ B, o B'=1i(4 — B). Pilnoji (priklausanti nuo laiko) banginé funkcija gaunama pasinaudojus
(2.1.2) lygybe:

¥ (x,t) =y (x)e BN = gelbmen 4 gerithten (2.2.7)
¢ia w=E/h. Pirmasis démuo yra teigiamaja x aSies kryptimi sklindanti banga, o antrasis démuo yra
neigiamaja x aSies kryptimi sklindanti banga. Siy bangy intensyvumai (tikimybés srauto tankiai) yra pro-
porcingi atitinkamy amplitudziy moduliy kvadratams |A[* ir [B|*. Jeigu daleliy $altinis yra taske x = —oo,
tada néra fizikiniy priezasciy, dél kuriy galéty atsirasti x maz¢jimo kryptimi sklindanti banga, todél B = 0.
Kadangi néra krastiniy salygu, tai néra ir apribojimy dalelés energijai £: visos neneigiamos £ vertés yra
leistinos. Normavimo salyga (1.15.3) §iuo atveju negali biiti panaudota, nes funkciju sin*kx ir cos’kx
integralai nuo x = —oo iki x = oo yra neapibrézti.

Vienos dalelés srauto tankis (2.1.9) vienmaciu atveju yra lygus
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jo g O g 0¥ (2.2.8)
2m Ox ox
Irase banginés funkcijos iSraiska (2.2.7) su B =01 (2.2.8), gauname:
. hk
j=—|A. (2.2.9)
m

2.2.2. Potencialo suolis, E > U,
Tarkime, kad dalelés potencinés energijos U priklausomybé nuo koordinatés x yra Suolio
pavidalo:
0, x<O0 (Isritis);

U(x)= 2.2.10
) {UO, x>0 (Il sritis); (22.10)

ia Uy > 0. I srityje Srédingerio lygtis yra (2.2.3), todél Sioje srityje dalelés bangine funkcija nusako
(2.2.6a) reiskinys:

v, (x) = Aexp(ik,x) + Bexp(—ikx) ; (2.2.11)
Sia ky =k = \2mE/h* . Sprendinio pavidalas II srityje priklauso nuo to, ar E > U, ar E < U,. Tarkime,
kad E > U,. Tada Srédingerio lygti (2.2.1) II sri¢iai galima uZrasyti Sitaip:

d(:;”; +loy, =0; (2.2.12)
¢ia
k, =—“2m(i_U°). (2.2.13)
(2.2.12) lygties bendrasis sprendinys yra
W, (x) = Cexp(ik,x) + Dexp(—ik,x) . (2.2.14)

Matome, kad §iuo atveju banginé funkcija II srityje yra osciliuojancio pavidalo. Nezinomieji koeficientai
A, B, C ir D bei atitinkamos energijos vertés £ gaunami remiantis banginés funkcijos bei jos pirmosios
iSvestinés tolydumo salyga (zr. 2.1.2 poskyri). Vaizdziai kalbant, funkcijas (2.2.11) ir (2.2.14) reikia
»susieti* taSke x = 0 taip, kad viena funkcija glodZziai pereity i kita, t. y. kad tame taske nebiity tritkkio arba
luzio. Trukio nebuvimo salyga yra

v, (0)=y,(0) (2.2.153)
o salyga, kuri reikalinga, kad tame taske nebtty luzio, yra
v _dvy (2.2.15b)
dx x=0 dx x=0

Vartojant diferencialiniy lygéiy teorijos terminologija, (2.2.15a) ir (2.2.15b) salygos yra Srédingerio

lygties (2.2.1) krastinés sqlygos. Irase funkciju wi(x) ir ys(x) iSraiskas | (2.2.15a,b), iSvedame du sarysius
tarp keturiy nezinomyjy koeficienty 4, B, C ir D:

A+B=C+D; (2.2.16a)

k(A-B)=k,(C-D). (2.2.16b)

—>~| A =2m/k, fe—

\I/ ~ le—— Ay = 20/ ky —

Uo

x=0
2.1 pav. Dalelés banginé funkcija, kai egzistuoja potencialo Suolis, kurio aukstis U
yra mazesnis uz dalelés energija E (Sis paveikslas i§ [18])
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Tarkime, kad daleliy Saltinis yra taske x =—oo. Tada funkcijos y; iSraiskos (2.2.11) démuo
A exp(ikx) atitinka krintanciqjq bangq, démuo B exp(—ikx) atitinka atsispindéjusiqjq bangq, o funkcijos
v, iSraiskos (2.2.14) démuo C exp(ikyx) atitinka peréjusiq bangq. Démuo D exp(—ik,x) neturi fizikinés
prasmeés, nes Il srityje negali atsirasti daleliy, kurios judéty neigiamaja x asies kryptimi. Todél koeficien-
tas D turi biiti lygus nuliui. ISsprendg lygciy sistema (2.2.16a,b) su D = 0, gauname:

p=alzhelh (2.2.17a)
1+k,/k,

Coa—2 (2.2.17b)
1+k, /K,

AtspindZio koeficientas R apibréziamas kaip atsispindéjusiojo ir krintan¢iojo daleliy srauto tankiy santy-
kis:

R="tas (2.2.18)
Jirit
Pasinaudoje laisvosios dalelés srauto tankio iSraiska (2.2.9), matome:
2 1 _ 2
R:‘BL = ky [k : (2.2.19)
| 4| 1+k,/k
Skaidris apibréziamas kaip peréjusio ir krintanc¢iojo daleliy srauto tankiy santykis:
7=t (2.2.20)
Jkrit

Siuo atveju skaidris lygus
r klICP_ 4lk
k| AP (+ky/ k)
Visada galioja sarysis R + 7'= 1. Banginé funkcija pavaizduota 2.1 pav.
Siame poskyryje iSnagrinétas atvejis — tai paprasciausias daleliy sklaidos pavyzdys.

(2.2.21)

2.2.3. Potencialo suolis, E < Uy

Siuo atveju potencinés energijos priklausomybe nuo koordinatés taip pat nusako (2.2.10) reiski-

nys, o sprendinio pavidalas I srityje yra toks pat kaip ir anksCiau iSnagrinétu atveju, t.y. funkcija y;(x)
nusako (2.2.11) formulé. II srityje Srédingerio lygtis (2.2.1) yra Sitokia:

d’y,

2

K, = V2o = E) (2.2.23)

2 ) .

~ky,=0; (2.2.22)

¢ia

Sios lygties bendrasis sprendinys yra
v, (x) = Cexp(k,x) + Dexp(—k,x) . (2.2.24)
Matome, kad Siuo atveju banginé funkcija II srityje yra eksponentinio pavidalo. Anksciau iSnagrinétu
atveju (kai E > U,) gavome osciliuojan¢ia funkcija (2.2.14). Sie rezultatai yra bendro pobiidzio: erdvés
srityse, kuriose dalelés energija E yra mazesné uz potencing energija U(x), banginés funkcijos priklauso-
mybé nuo koordinatés yra eksponenting, o erdvés srityse, kuriose £ > U — osciliuojanti (nors nebiitinai
perioding).
Kadangi banginé funkcija turi buti baigtiné, kai x — oo, tai (2.2.24) reiskinio koeficientas C turi
biti lygus nuliui:
v, (x) = Dexp(—k,x) . (2.2.25)
Sis rezultatas iliustruoja svarby klasikinés ir kvantinés fizikos skirtuma: dalelé gali jsiskverbti i erdvés
sritj, kurioje jos pilnutiné energija E yra mazesné uz potencing energija. Klasikinés mechanikos pozitriu
tai yra neimanoma, nes tai reiksty, kad dalelés kinetiné energija yra neigiama (pilnutiné energija — tai
potencinés ir kinetinés energiju suma). Tod¢l visos klasikinés dalelés atsispindi nuo skiriamojo pavirSiaus
(kuriame yra potencinés energijos Suolis), o kvantiné dalelé gali pro ta pavirSiy pereiti.
Banginé funkcija pavaizduota 2.2 pav.
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%’j v | Uy

x=0

2.2 pav. Dalelés banginé funkcija, kai egzistuoja potencialo Suolis, kurio aukstis U, yra didesnis uz
dalelés energija £ (Sis paveikslas i$ [18])

2.2.4. Potencialo barjeras, E > U,

Jeigu potencinés energijos priklausomybé nuo koordinatés turi baigtinio auks¢io maksimuma,
tada tokia priklausomybé vadinama potencialo barjeru. Pvz., staciakampis potencialo barjeras:

0, x<0 (I sritis);
U(x)=1U,, 0<x<w (I sritis); (2.2.26)
0, x>w (I sritis);
¢ia Uy > 0 (Zr. 2.3 pav.).
Tarkime, kad dalelés energija yra didesné uz barjero auksti U,. Siekdami sutrumpinti lygciu
uzraSyma, vartosime tokius Zymenis:

J L2mE-U
K, =%, k, =¥. (22.27)

Dalelés bangine funkcija kiekvienoje i§ §iy sri¢iy Zymésime w1, ys ir ys. Tada Srédingerio lygtis (2.2.1)
yra tokio pavidalo:

2
‘Lx";l +k2, =0 (Lstitis),
d2 g

dx'/? +k2y, =0 (Il sritis), (2.2.28)
d’y,

. +kiy, =0 (I sritis).

Siy lygéiy bendrieji sprendiniai yra
v, = Aexp(ik;x) + Bexp(—ik,x) (I sritis),
v, = Cexp(ik,x) + Dexp(—ik,x) (Il sritis), (2.2.29)
v, = Fexp(ik,x) + Gexp(—ik;x) (III sritis).

Tarkime, kad daleliy $altinis yra taske x = —oo0. Tada néra fizikiniy priezasCiy, dél kuriy III srityje galéty

atsirasti daleliu, kurios juda neigiamaja x kryptimi. Tod¢l G = 0. Koeficientus B, C, D ir F galime isreiksti
koeficientu 4 pasinaudoj¢ keturiomis tolydumo salygomis taskuose x = 0 ir x = w:

(0= (0). %” =%’sz_0, (2.2.300)
w,(w)=y5(w), dd";z _ :%M (2.2.30b)
Irase funkciju wi(x), ws(x) ir ys(x) iSraiskas (2.2.29) i (2.2.30a,b) salygas, iSvedame keturiy lygc¢iy sistema:
A+B=C+D,
A-B=n(C-D),
(2.2.31)

Cexp(ik,w) + D exp(—ik,w) = F exp(ik,w),
n[C exp(ik,w) — Dexp(—ik,w)] = F exp(ik,w);
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1
BRVAVAY \/ N :V vy
|
Uy
x=0 x=w
2.3 pav. Dalelés banginé funkcija, kai egzistuoja potencialo barjeras, kurio
aukstis U, yra mazesnis uz dalelés energija E (i$ [18])
cia
k E-U,
n=-2= 0 (2.2.32)
k, E

Pirmaja lygCiu sistemos (2.2.31) lygti panariui sudéjus su antraja, o treCigja panariui atémus i$

ketvirtosios, gaunamos dvi lygtys atzvilgiu dvieju koeficienty C ir D:
C(n+1)—D(n—1)=2A4,
{C exp(ik,w)(n —1) — Dexp(-ik,w)(n+1)=0.
Sios lygéiy sistemos sprendinys:
2(n+1)exp(—ik,w)
(n+1)? exp(—ik,w) — (n —1)* exp(ik,w) ’
2(n—1)exp(ik,w)
(n +1)* exp(—ik,w) — (n —1)* exp(ik,w)
Irase Siuos reiskinius i lygciy sistemos (2.2.31) treciaja lygti, turime:
F= 4n exp(—ik,w).
(n +1)? exp(—ik W) —(n— 1)? exp(ik,w)
Potencialo barjero skaidris 7= |[F|* / |4|* yra lygus

1
[

+ - v
4 E(E-U,)

sin® k,w
Banginé funkcija pavaizduota 2.3 pav.

2.2.5. Potencialo barjeras, E < Uy . Tunelinis reiskinys

(2.2.33)

(2.2.34a)

(2.2.34b)

(2.2.35)

(2.2.36)

Kai dalelés energija E yra mazesné uz potencialo barjero auksti U,, Srédingerio lygties ir jos
bendryju sprendiniy pavidalas I ir III srityse lieka toks pats kaip anks¢iau iSnagrinétu atveju (zr. (2.2.28)

ir (2.2.29)), tagiau Sredingerio lygtis II srityje pasikeicia:
d’y,

— k2w, =0 (Il sritis);
d 2> ( )

¢ia
- \/2m(120 “E)

(2.2.37) lygties bendrasis sprendinys yra
v, = Cexp(k,x) + Dexp(—k,x) (Il sritis).

(2.2.37)

(2.2.38)

(2.2.39)

Irase bendryju sprendiniy wq(x), ys(x) ir ys(x) israiskas (2.2.29) ir (2.2.39) i tolydumo salygas (2.2.30a,b),

gauname lygciy sistema
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. \ /M\ [T~ )
VARV,

x=0 X=w
2.4 pav. Dalelés banginé funkcija, kai egzistuoja potencialo barjeras, kurio
aukstis yra didesnis uz dalelés energija £ (i$ [18])
A+B=C+D,

i(4-B)=n(C-D),

. (2.2.40)
Cexp(k,w)+ Dexp(—k,w) = F exp(ik,w),
n[C exp(k,w) — D exp(—k,w)] = 1F exp(ik,w);
¢ia
pta_ JUmE (2.2.41)
k, E

Pirmaja lygcCiu sistemos (2.2.40) lygti padauginus i$ i ir panariui sudéjus su antraja, o treciaja padauginus
i$ 1 ir panariui atémus i$ ketvirtosios, gaunamos dvi lygtys atzvilgiu koeficienty C ir D:
C(n+i)—D(n—1)=2iA4,
. . (2.2.42)
Cexp(k,w)(n—1)— Dexp(—k,w)(n+1) = 0.
Sios lygéiy sistemos sprendinys:
C=4— 2rrDexp(zhw) , (2.2.43a)
(n+1)" exp(—k,w) — (n—1)" exp(k,w)
D=4 2r-Dexplkw) . (2.2.43b)
(n+1)" exp(—k,w) — (n—1)" exp(k,w)

[rase Siuos reiskinius i lygéiu sistemos (2.2.40) treciaja lygti, iSvedame:

4in
F=A —ikw). 2.2.44
(n+i)2 eXp(_kzw)_(n_i)z exp(kzw) eXp( 1 lW) ( )

Potencialo barjero skaidris 7= |F|*/ |4|* yra lygus

r=— U21 : (2.2.45)
I+t 0 2w
4EU,—E)
¢ia sh kyw yra hiperbolinis sinusas: sh k,w = exp(k;w) —2exp(—k2w) .

Klasikinés fizikos pozitriu, kai £ < U, potencialo barjero skaidris 7 turéty biiti lygus nuliui, nes
klasikiné mechanika draudzia dalelei buti erdvés srityse, kuriose jos pilnutiné energija mazesné uz poten-
cing energija. Kvantinés mechanikos poziiiriu dalelé gali prasiskverbti pro potencialo barjera (yra nenuli-
né tikimybé aptikti dalele uz barjero). Sis reiskinys vadinamas tuneliniu reiskiniu arba tuneline pereiga.
Banginé funkcija pavaizduota 2.4 pav.

Atskirai aptarsime auksto arba plataus potencialo barjero atveji, kai

kyw>>1. (2.2.46)

Tada exp(—k,w) << exp(kw), todél sh’k,w =~ exp(2kow) / 4 >> 1. Siuo atveju trupmenos (2.2.45) vardiklio
pirmojo démens (vieneto) galima nepaisyti, nes jis yra daug mazesnis uz antraji. Todél aukSto arba
plataus stac¢iakampio potencialo barjero skaidris yra lygus

16E(U, - E 16E(U,-E 2
T~ (U—g)exp(—Zkzw) = %exp[—gﬂ [2m(U, - E) - w} . (2.2.47)
0 0
Daugiklis pries eksponenting funkcija Siame reiskinyje dazniausiai yra vienety eilés. Todél galima tvirtin-
ti, kad potencialo barjero skaidri lemia eksponentiné funkcija:
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T zexp{—%JZm(Uo -FE) -w] (2.2.48)

Iki Siol nagringjome tik staciakampi potencialo barjera. Bet kokios formos potencialo barjero,
kurio plotis daug karty virSija dalelés de Broilio bangos ilgi, skaidrio eile galima vertinti suskaidzius ta
barjera 1 dideli skaiCiy N plony stac¢iakampiy barjery. Tokio barjero skaidris lygus visy ji sudaranciy
staciakampiy barjery skaidriy sandaugai. Peréjg prie ribos N — oo, matome:

N n=l

N Xy
T~lim[]7, ~ exp[—% [\2m(U () - E)dx} : (2.2.49)

¢ia x; ir x, yra lygties U(x) = E sprendiniai (potencialo barjero krasty koordinatés dalelés energijos £
lygyje).

2.3. Dalelé potencialo duobéje

2.3.1. Potencialo duobés Srédingerio lygties sprendinio bendrosios savybés
Kaip ir potencialo barjero atveju, nagrinésime vienmati dalelés judéjimo modeli. Taigi,
sprendziamoji lygtis vél yra
2
ix—y;:i—T(U(x)—E)y/. (2.3.1)
Jeigu potencinés energijos U priklausomybé nuo koordinatés x turi minimuma, tada tokia priklausomybé
vadinama potencialo duobe. Pvz., atomo fizikoje daznai pasitaiko potencinés energijos priklausomybé
nuo koordinatés, kurios bendrasis pavidalas pavaizduotas 2.5a pav. Sios funkcijos pagrindinés savybés
yra tokios:
1) potenciné energija turi neigiama minimuma tam tikrame taske x,,;, > 0;
2) kai x - oo, potenciné energija did¢ja artédama prie nulio;
3) kaix — 0, potenciné energija artéja i +oo.
Pvz., tokio pavidalo potenciné energija nusako saveika tarp molekulés atomy. Energijos minimumo taskas
Xmin atitinka dviejy atomy sistemos pusiausvyros biisena. Nutolus nuo Sio tasko bet kuria kryptimi,
atsiranda jéga

F=-"" (2.3.2)

kuri stengiasi grazinti pusiausvyra tarp =
traukos ir stimos jégu. Tod¢l atomai vir- B
pa apie pusiausvyros padétis. Siy virpesiy :uc)
energijos vertés — tai Srédingerio lygties
(2.3.1) tikrinés vertés E. Prie§ sprendZiant E
potencialo duobés Srédingerio lygti, nau-
dinga prisiminti klasikinés mechanikos (2)
iSvadas tokiai sistemai.

Klasikinés mechanikos pozitriu E<O0
dalelés pilnutiné energija E yra lygi dale-
lés kinetinés energijos W ir potencinés
energijos U sumai:

E=W+U. (2.3.3)

Kadangi kinetiné energija W negali buti
neigiama, tai dalelés pilnutiné energija £
negali biiti mazesné uz potencing energija (b)
U. Vadinasi, klasikinés mechanikos po-
zitriu potencialo duobéje esanti dalele,
kurios pilnutiné energija £ yra neigiama,
negali iSeiti i§ intervalo [x, x»] (Zr.
2.5apav.), o jeigu E > 0, tada dalelé gali
buti bet kuriame taske, kurio koordinaté
atitinka salyga x >x; (zr. 2.5a pav.). To-

Energija

2.5 pav. (a) Potencialo duobés pavyzdys — dviejy atomy saveikos
energija; (b) potencialo duobéje esancios dalelés energijos lygmenys
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dél, jeigu £ < 0, sakoma, kad dalelé yra suristos biisenos, o jeigu E > 0, dalel¢ yra laisvos biisenos. Klasi-
kiné mechanika teigia, kad dalelés kinetiné energija gali biiti lygi bet kokiai teigiamai vertei. Taigi, pagal
klasiking teorija dalelés pilnutiné energija gali biiti lygi bet kokiai vertei, kuri didesné uz potencinés ener-
gijos maziausia vert¢ U(Xpiy).

Dalelés energijos lygmenys E, ir atitinkamos banginés funkcijos ;, priklauso nuo potencinés
energijos U(x) pavidalo. Ta¢iau kai kurias bendrasias nuostoviosios Srédingerio lygties (2.3.1) sprendiniy
savybes galima nustatyti nekonkretizuojant potencinés energijos U(x) pavidalo. (2.3.1) lygties analizé
rodo, kad dalelés energijos spektro ir banginés funkcijos pavidalas priklauso nuo to, ar kalbama apie
laisvaja dalele (E > 0), ar apie suriitaja dalele (E < 0). [Siame poskyryje ,,dalelés energijos spektru va-
dinsime visuma galimy tos dalelés energijy'.] Tarkime, kad E < 0 (apatiné horizontalioji briik§nin¢ linija
2.5a pav.). Tada banginés funkcijos apibrézimo intervalg (x > 0) galima suskaidyti i tris sritis:

LO<x<x; (Siame intervale £ < U(x)).

ITx; £x<x, (Siame intervale £ > U(x)).

. x > x, (Siame intervale £ < U(x)).
IS (2.3.1) lygties iSplaukia, kad banginés funkcijos w(x) ir dydzio U(x) — E Zenklai lemia banginés
funkcijos antrosios iSvestinés zenkla. Funkcijos antrosios iSvestinés zenklas nusako funkcijos grafiko
igaubtuma: jeigu d*y/dx* > 0, tada kreivé jgaubta { apaia (Zr. 2.6a pav.), o jeigu d*y/dx* < 0, tada kreivée
igaubta { vir§y (Zr. 2.6b pav.). Nelygybé d*w/dx* > 0 galioja, kai y(x) ir U(x) — E yra vienodo zenklo, o
nelygybé d*y/dx* < 0 galioja, kai y(x) ir U(x) — E yra priesingu zenkly. Vadinasi, priklausomai nuo funk-
cijos y(x) zenklo, jos igaubtumas kiekvienoje i$ anksc¢iau apibrézty sriciy yra toks kaip 2.7 pav.

wt v
[gaubtumas | apacia [gaubtumas | virSy
(d’y/dx’ > 0) (d’y/dx’ < 0)
0 X 0 X
(a) (b)

2.6 pav. Vienmatés banginés funkcijos y(x) igaubtumas, kai jos antroji i§vestiné
yra teigiama (a) ir neigiama (b)

II III

=
=Y

Ux)—E>0 Ux)-E<0 U@x)—E>0

2.7 pav. Srédingerio lygties vienmatei potencialo duobei sprendinio y(x) igaub-
tumas trijose potencialo duobés srityse, kai £<0. Kai x — 0, |y — « arba
v — 0, t. y. brik$ninés kreivés negali aprasyti y kitimo I srityje

! Jeigu kalbama apie dalelg, kurios energija néra tiksliai apibrézta, ir siekiama nusakyti ne tik galimyjy dalelés
energijos verciy rinkini, bet ir skirtingy energijos verciy tikimybes, tada vartojama Siek tiek bendresné ,,dalelés
energijos spektro apibréztis: tai yra energijos funkcija, kuri yra proporcinga dalelés energijos tikimybés tankiui
(plg. su spinduliuotés spektro apibréztimi 1.8 poskyryje).
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Nors 2.7 pav. pavaizduoty kreiviy jgaubtumas I ir III srityse yra teisingas, taciau kitu pozitiriu
tokia $iu kreiviy eiga yra nepriimtina: judant i kair¢ nuo tasko x; arba | deSing nuo tasko x,, tam tikrame
taske jos pradeda tolti nuo x aSies. Tai reiSkia, kad funkcijos y(x) modulis |y(x)| neribotai didéja, kai
x — oo, Kai x — 0, 2.7 pav. i§tisinémis linijomis pavaizduotos funkcijos taip pat artéja | +oo, nes pagal
prielaida U(x) — oo (todél, kai y# 0, i§ (2.3.1) iSplaukia, kad |d*y/d*x| taip pat turi artéti i o, o tai galima
tik tada, kai w— ). T.y. Sios kreivés negali kirsti i aSies baigtiniu atstumu nuo tasko = 0 (tokia eiga,
kuria vaizduoja briik§ninés kreivés, yra negalima). Taigi, I ir III srityse 2.7 pav. pavaizduotos funkcijos
neatitinka banginés funkcijos baigtinumo reikalavimo. I ir III srityse funkcijos y(x) grafiko eiga, kuri
atitinka baigtinumo reikalavima ir kartu yra teisingai iSgaubta, yra tokia kaip 2.8 pav. Matome, kad i turi
artéti | nulj, kai x — 0 ir kai x — oo.

Dalelés biisenos, kai jos energija yra mazesné uz potencinés energijos minimuma U(Xy,), yra
uzdraustos: kai dalelé yra ty biiseny, reiskinio U(x) — E Zenklas yra vienodas visame apibréZimo intervale
x>0, t.y. kreivé y(x) yra igaubta { viena puse. Taigi, tada y butinai artéja | oo, kai x — 0 arba kai
X — o0,

Kadangi (2.3.1) lygtis yra antrosios eilés paprastoji diferencialiné lygtis, jos sprendinj vienareiks-
miskai nusako dvi pradinés salygos: funkcijos y(x) verté ir jos pirmoji iSvestiné dy/dx bet kuriame taske
X0 > 0. ISvestinés prasmé — tai liestinés krypties koeficientas (,,statumas*) taske x,. Uzdave funkcijos verte
W(xo) ir bandydami {jvairius liestinés statumus w A I I I
dy/dx|; -, anksCiau ar véliau gausime teisinga
funkcijos y(x) pavidala kurioje nors vienoje i$
dviejy sri¢iy I ir III. Pvz., 2.9 pav. 1 kreivés sta-
tumas taske x, yra per mazas, tod¢l, kai x — 0, w
artéja 1 +oo. 2 kreivés statumas taske x, yra per
didelis, todél I srityje 2 kreivé kerta x a$i ir artéja 0
1 —oo, kai x — 0. Visada galima surasti toki tarpini
statuma taske xo, kad y artéty | nuli, kai x — 0,
t.y. buty tinkamo pavidalo I srityje. Taciau,
uzdave w(xo) ir dy/dx], - v, mes kartu vienareiks-
miskai apibréZziame visq kreive w(x), taigi ir jos 2.8 pav. Vienmatéje potencialo duobg¢je esancios dalelés
eiga 111 srityje. Jeigu kreivés eiga I srityje yra banginés funkcijos bendrasis pavidalas, kai £ <0
netinkama (t.y. jeigu y — =00, kai x — o), tada v [ 1 1l
mes vél galime bandyti pakoreguoti Sia eiga
keisdami kreivés statuma tasSke x,, tac¢iau tokiu
atveju pasikeis kreiveés eiga I srityje, ir §i eiga vél
taps netinkama. Vadinasi, esant tokio pavidalo 1
potencinei energijai kaip 2.5a pav. ir laisvai pasi-
rinkus dalelés energija E <0, Srédingerio lygtis
neturi sprendinio, kuris atitikty banginei funkcijai
keliamus reikalavimus. TacCiau gali egzistuoti tam / %

2

y>0

=Y

y<0

~
.

I ———N

tikros E vertés, kai anks¢iau apraSytu buidu rasta

funkcija y(x) yra tinkamo pavidalo esant visoms

x vertéms (kaip 2.8 pav.). Taigi, jeigu £ <0, tada Ux)-E>0 Ux)-E<0 U(x)v— E>0

(2.3.1) lygtis gali turéti sprendinius tik esant 2.9 pav. Vienmatés potencialo duobés Srédingerio lygties

diskrecioms pilnutinés energijos E vertéms. sprendiniovpavidalo I srityje priklausomybé nuo funkcijos
AnalogisSka analiz¢ galima atlikti ir tuo statumo taske x

atveju, kai £ > 0 (virSutiné horizontalioji briksniné linija 2.5a pav.). Tada egzistuoja tik dvi sritys:

[.0<x<x (Siame intervale £ < U(x)).

II. x> x| (Siame intervale £ > U(x)).

Kaip anksc¢iau minéta, esant bet kokiai dalelés energijai £, galima rasti funkcija , kuri artéja i nulj, kai
x — 0, ir atitinka Srédingerio lygti I srityje. II srityje kreivé y(x) yra igaubta aukstyn, kai y(x)> 0, ir
zemyn, kai y(x) <0 (zr. 2.7 pav.). Tai reiskia, kad Sioje srityje kreivés eiga yra osciliuojanti: kreivé yA(x)
niekada nenutolsta nuo x asies, o periodiskai ja kerta (zr. 2.10 pav.). Tokia kreivés eiga yra leistina, nes ji
nepazeidzia né vieno i§ trijy 2.1.2 poskyryje minéty banginés funkcijos reikalavimy. Toks banginés
funkcijos pavidalas primena de Broilio bangas, kurios minétos 1.13 poskyryje. Tai ir suprantama, nes kai
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x — oo dalele veikianti jéga artéja i nulj, o
tada dalele galima aprasyti de Broilio banga
(trimacio judéjimo atveju jos lygtis yra
(3.1.14a)) arba skirtingy kryp¢iu de Broilio
bangy suma (vienmacio judéjimo atveju —
dviejy priesingomis kryptimis sklindanciy de

E II
E Broilio bangy suma (2.2.6a)). Taigi, kai

E >0, o potencinés energijos U(x) bendrasis
pavidalas yra toks kaip 2.5a pav., Srédingerio
lygtis (2.3.1) turi sprendinj esant bet kokiai
energijos E vertei, t. y. energijos spektras yra
i8tisinis (kaip ir klasikinéje mechanikoje).

Pilnasis dalelés energijos spektras
pavaizduotas 2.5b pav. Kaip matome, nei-
giamyjuy energiju srityje (£<0) yra atskiri
energijos lygmenys, kurie artéja vienas prie kito didéjant dalelés energijai, o kai dalelés energija yra
teigiama, turime iStisini energijos spektra. Atstumas tarp energijos lygmeny, kurie atitinka suristaja dale-
lés biisena, didéja mazéjant erdvés sriciai, kurioje lokalizuota dalelé (t. y. stipréjant traukos jégai, kuri ja
veikia). Tuo jsitikinsime, i§sprendg papras¢iausios potencialo duobés Srédingerio lygti.

=Y

2.10 pav. Banginés funkcijos bendrasis pavidalas vienmatés
potencialo duobés atveju, kai £ >0

2.3.2. Dalelé be galo gilioje vienmatéje staciakampéje potencialo duobéje

Tarkime, kad dalelés potencinés energijos U priklausomybé nuo koordinatés x yra tokio pavidalo,
kaip pavaizduota 2.11 pav. T.y. potenciné energija lygi nuliui, kai koordinaté x yra tarp 0 ir w, ir lygi
begalybeli, kai koordinaté x yra neigiama arba didesné uz w:

0, 0<x<w;

U(x)= { (2.3.4)

o, x<0 ir x> w.

T.y. intervale [0, w] dalelés neveikia jokia jéga (zr. (2.3.2)),
tadiau taskuose x = 0 ir x = w jos judéjima riboja be galo aukstos
duobés sienelés. Kadangi dalelés pilnutiné energija £ negali bti
be galo didelé, tai dalelé negali egzistuoti srityse x <0 ir x > w.
Prisiminus banginés funkcijos  statistini aiSkinima (Zr.
1.15 poskyri), tai reiskia, kad

wmx)=0, kaix<0arbax>w. (2.3.5)
Intervale [0, w] Srédingerio lygtis (2.3.1) yra tokio pavidalo:

— — d*y  2m
x=0 X=w EHTEy=0 (0sxsw) (2.3.6)
- —» Pazyméjus

| O | 2m

| | TE=k, 2.3.7)
2.11 pav. Begalinio gylio stadiakampé po-  (2.3.6) lygti galima uZraSyti trumpesniu pavidalu:
tencialo duobé. Dalelé gali laisvai judéti dZI// )
erdvés srityje 0 <x< <w, taciau negali 3 +k7 -y =0 0<x=<w). (2.3.8)

x

biiti erdvés srityse x <0 ir x > w. Apacioje
pavaizduotas tokios sistemos klasikinis Si0s lygties bendrasis sprendinys yra tokio pavidalo:
analogas: rutuliukas, kuris slysta be trin- w(x)= Asinkx+ Bcoskx. (2.3.9)
ties iSilgai vielos ir tampriai atSoka nuo  Konstantos 4 ir B randamos i§ lygties krastiniy salygy, t. y. ie$-
kiety siem taskuose x = 0 ir x = w komosios funkcijos  veréiy taskuose x = 0 ir x = w. Remiantis

(2.3.5) ir tuo, kad funkcija y negali turéti triikkio taskuose x =0
ir x =w (tai yra viena i$ trijy standartiniy salygu, kurios minétos 2.1.2 poskyryje), krastinés salygos Siuo
atveju yra

wm0)=0, ww)=0. (2.3.10)

Siuo atveju néra reikalaujama, kad banginés funkcijos i§vesting biity tolydi taskuose x =0 ir x =w, nes
tuose taskuose yra begalinio aukscio potencinés energijos Suolis (tai yra vienintelis atvejis, kai banginés
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funkcijos iSvestiné gali turéti triiki). Dabar konstantas A ir B galima isreiksti, paeiliui jraSius x =0 ir x =w
1(2.3.9) reiskinj ir prilyginus ji nuliui. Taip gauname:
1) A-sin(0) + B-cos(0)=B =0,
2) A-sin kw + B-cos kw = A-sin kw + 0-cos kw = A-sin kw = 0.
IS pirmosios salygos iSplaukia, kad dalelés banginé funkcija yra lygi
w(x)=Asinkx . (2.3.11)
IS antrosios salygos iSplaukia, kad 4 = 0 arba sin kw = 0. Taciau daugiklis 4 negali buti lygus nuliui, nes
tada banginé funkcija y bus tapaciai lygi nuliui (nes B =0). Vadinasi, turi galioti lygybé sin kw = 0. Si
lygybé galioja, kai kw=nn (n=0, £1, £2, ...). Tacdiau vertg n = 0 reikia atmesti, nes tada k= 0 ir pagal
(2.3.11) w(x) = 0. [rase gautasias k vertes { (2.3.7) ir iSreiSke E, iSvedame:
242 2
E=E =n*= hz it n=1,2,3,..). 2.3.12)
2mw
Vienintelis likes neZinomasis — tai (2.3.11) formulés daugiklis A. Sis daugiklis skai¢iuojamas remiantis
normavimo salyga (1.15.3), kuri Siuo atveju yra tokio pavidalo:

Tz//z(x)dx:l. (2.3.13)
0

Cia integruojama ne tiirio atzvilgiu,
o ilgio atzvilgiu, nes sprendziamasis
uzdavinys yra vienmatis (|yf* nusako
tikimybeg ilgio vienetui, o ne tiirio
vienetui). [ras¢ v iSraiska (2.3.11) {
(2.3.13), pasinaudoj¢  tapatybe
sin*kx = (1 — cos2kx) / 2 ir integrave,
gauname A>w/2 = 1 arba

A= |2 (2.3.14)
w

Taigi, galutiné¢ banginiu funkcijy is-
raiska yra $itokia:

_ _ \/E . nm SuZadintosios |

V() =y, ()= T sin o enos
(n=12,3..).
(2.3.12) formulé nusako be

galo gilioje potencialo duobéje esan-
¢ios dalelés energijos lygmenis, o
(2.3.15) formulé nusako atitinkamas
bangines funkcijas. Dar karta isitiki-
nome, kad potencialo duobéje esan-
cios dalelés energija gali buti lygi ne
bet kokiai vertei, o tik diskre¢ioms
vertéms (ta pati iSvada buvo gauta
2.3.1 poskyryje nagrinéjant bendres-
nio pavidalo potencialo duobg). Be
to, matome, kad gretimy energijos
lygmenu skirtumas yra tuo didesnis,
kuo mazesnis potencialo duobés plo-
tis w. Jeigu w yra makroskopinis
(t. y. labai didelis), tada, apskai¢iave Pagrindiné
energijos lygmenis pagal (2.3.12) biisena |
formulg, gautume, kad atstumai tarp x=0 x=w
energijos lygmeny yra labai mazi. -
Pvz., kai w=10cm, o daleleé yra 2.12 pav. Be galo gilios vienmatés stadiakampés potencialo duobés ener-
elektronas (m = 9,1-10731 kg), tada gijos lygmenys, banginés funkcijos (iStisinés kreivés) ir tikimybés tankiai
gretimy lygmeny skirtumas yra tik (brukSnines kreivés). Energija £, lygi 1*/(8mw?). Sis paveikslas i§ [18]

E =9E)
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107" eV eiles, todél galima tvirtinti, kad visos teigiamos E vertés yra galimos kaip teigia klasiking
mechanika.

Banginés funkcijos, kurios atitinka skirtingus energijos lygmenis, ir atitinkami tikimybés tankiai
(banginiy funkcijy kvadratai) pavaizduoti 2.12 pav. Matome, kad skaiCius n — 1 nusako banginés funkci-
jos mazgy (t. y. peréjimu per nulj) skai¢iy intervale ]0, w[. Pagal banginés funkcijos statistinj aiSkinima
tikimybeé aptikti dalele banginés funkcijos mazge lygi nuliui. Kaip matyti 2.12 pav., didziausia tikimybé
aptikti dalele yra pusiaukeléje tarp dviejy gretimy mazgy. Tai yra dar vienas klasikinés mechanikos ir
kvantinés mechanikos skirtumas: pagal klasiking mechanika dalelés buvimo visuose taskuose tarp 0 ir w
tikimybés yra vienodos.

2.3.3. Dalelé be galo gilioje trimatéje staciakampéje potencialo duobéje

Vienmatés begalinio gylio potencialo duobés analizg nesunku apibendrinti nagrinéjant trimate
sta¢iakampg potencialo duobe. Tarkime, kad dalelé ,,uzdaryta™ kubingje dézeje, kurios briaunos ilgis yra
w. Siuo atveju vietoj vienmatés Srédingerio lygties (2.3.6) reikia spresti trimate lygti

+ +—FEy =0, (2.3.16)
iz h

o vietoj dviejy krastiniy salygu (2.3.10) turime SeSias krastines salygas — po viena kiekvienai kubo sienai:
w(0,y,2)=0, w(w,y,z)=0;
w(x,0,2)=0, y(xwz)=0; (23.17)

y(x,»,0)=0, w(x,y,w)=0.
(2.3.16) lygti spresime kintamyjy atskyrimo metodu. T. y. $ios lygties sprendinius (tikrines funk-
cijas) iSreikSime trijy vieno kintamojo funkciju sandaugos pavidalu:
v(x,y,z)=Xx)Y(¥)Z(z). (2.3.18)
Iraseg (2.3.18) 1 (2.3.16) ir padalijg abi puses i§ ¥(x,y,z), gauname tokia lygti:
hz 10X 10y 10Z
X o Y oy* Z oz
Kiekvienas i§ triju démeny, kurie yra §ios lygties kairiojoje pus¢je, priklauso tik nuo vieno kintamojo x, y
arba z. Kadangi x, y ir z kinta nepriklausomai vienas nuo kito, Sie trys démenys taip pat kinta nepriklau-

somai vienas nuo kito. Todél (2.3.19) lygybé gali biti tiksli esant visoms x, y ir z vertéms tik tuo atveju,
kai kiekvienas i§ Siy trijy démeny yra lygus konstantai:

2 2y 2 2 27
_h ()l(aa j:const:Ex, —j—[%g—ngconst=Ew ——[;2 J—COnSt:Ez» (2.3.20)
x? m y 2’

ir kai visy Siy konstanty suma yra lygi £:

E.+E,+E.=E. (2.3.21)
Kiekviena i§ trijuy lygéiy (2.3.20) yra tokio paties pavidalo kaip vienmaté Srédingerio lygtis (2.3.6). Todé¢l
Siy lygc€iy sprendiniai iSreiskiami (2.3.12) ir (2.3.15) formulémis. Taigi, kiekviena nuostoviaja dalelés
biisena kubinéje ,,dézéje* vienareikSmiSkai nusako trys sveikieji skaiciai n,, n, ir n.. Ty bliseny energijos
lygios

(2.3.19)

2

E=E, = (2 4mi+n2)  (nom,n=1,2,3,..), (2.3.22)
o atitinkamos banginés funkcijos yra
3
232 . . .
v(x,y,2)=y, nyon (x)= (—) sink x-sink,y-sink,z; (2.3.23)
x Ny »lz w
Cia
n,m
k=20 k=2, k=T (2.3.24)
w w w

2.3.4. Dalelé baigtinio gylio vienmatéje staciakampéje potencialo duobéje
Tarkime, kad sta¢iakampés potencialo duobés gylis yra baigtinis ir lygus Uj:
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U,, x<-w/2 (Isritis);
U(x)=410, —w/2<x<w/2 (Il sritis); (2.3.25)
U,, x>w/2 (I sritis).
Siekdami sutrumpinti lygc¢iy uzraSyma, vartosime tokius Zymenis:
2mU, - E N2mE
g =2 =) f, =N (2.3.26)
h h
Dalelés bangine funkcija kiekvienoje i3 $iy sri¢iy Zymésime 1, s ir ys. Tada Srédingerio lygtis (2.3.1)
yra tokio pavidalo:

2
‘Zx"ﬁ — k2, =0 (Isritis),
2
ddx'gz +K2y, =0 (I sritis), (2.3.27)
2
ddx"’;3 — k2, =0 (I sritis).
Siy lygéiy bendrieji sprendiniai yra
v, = Aexp(k,x) + Bexp(—k,x) (I sritis),
v, = Cexp(ik,x) + Dexp(—ik,x) = C'cos(k,x) + D'sin(k,x) (Il sritis), (2.3.28)
v, = Fexp(kx) + Gexp(—k,x) (11T sritis);

¢ia C'=C+ D, o D'=i(C — D). Banginé funkcija turi likti baigtiné, kai x — o0, Todél B=0 ir F=0.
Kitus tris koeficientus galima apskaiciuoti pasinaudojus krastinémis salygomis, kurios iSreiSkia banginés
funkecijos ir jos pirmosios i§vestinés tolydumo taskuose x =+ w / 2 reikalavima:

dy, dy,
v (—w/2)=y,(-w/2), — =—= , (2.3.29a)
dx x=-w/2 dx x=-w/2
v /)=y w2y, Wl _4¥s (2.3.29b)
dx x=w/2 dx x=w/2
Paskutinysis koeficientas apskai¢iuojamas remiantis normavimo salyga
[y P (oyde=1. (2.3.30)

Irase (2.3.28) i (2.3.29a,b), gauname tiesiniy homogeniniy algebriniy lygéiy sistema atzvilgiu keturiy
nezinomyjy koeficienty 4, C’', D' ir G, kuri turi nenulinius sprendinius tik tada, kai galioja viena i$ Siy
dviejy lygybiu:
k
k tngwzkl (2.3.31a)
arba
—k, ctgszwzkl . (2.3.31b)
Kadangi dydziai k&, ir k, yra vienareik§miskai susij¢ su dalelés energija £ (zr. (2.3.26)), tai (2.3.31a,b) yra
lygtys dalelés energijos E atzvilgiu. Siy lygciy sprendiniy nejmanoma isreiksti elementariomis funkcijo-
mis, t.y. Sias lygtis reikia spresti skaitmeniniu biidu (kompiuteriu) arba grafisSkai. Sprendziant grafiskai,
patogu apibrézti nauja kintamaji: o = k,w/2 . Padauging (2.3.31a,b) lygtis i§ w/2 ir pasinaudojg tuo, kad

k> =2mU,/h* —k; (zr. (2.3.26)), matome:
atga = m , (2.3.32a)
_actga =P —a?, (2.3.32b)
P=\mUyw I(21°) . (2.3.32¢)

(2.3.32a,b) lygciy desinioji pusé — tai apskritimo, kurio spindulys P, lygtis. Kairioji pusé sudaryta i$
atskiry Saky. Sprendiniai atitinka ty $aky sankirtos su minétuoju apskritimu taskus (zr. 2.13a pav.). Vadi-
nasi, sprendiniy skaiCiy lemia apskritimo spindulys P, kuris priklauso nuo potencialo duobés gylio Uj.
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atga -—actga

6 | |
] ]
1
Sk | X
] ]
] ]
4+ 1 1
] 1
] 1
3 | 1 U
l' ] 2 2
1 1
L P -«
2 I’ " /
1 1
1+ / !
7 1
/ )
O 1 L 1 1 1 1 1
0 1 2 3 4 5 6
(04
(a)
Up = 36(2A2/mw?)
n=4a E4 = 27.31(2#%/mw?)
n=3 E3 = 15.88(2A2/mw?)
n=2 E> = 7.18(2#%/mw?)
n=1 == FE— E1 = 1.81(252/mw?
E=0
x=w/2

x=-w/2
(b)
2.13 pav. (a) (2.3.32a) ir (2.3.32b) lyg¢iu grafinis sprendimas. Kai P = 6, egzistuoja keturi sprendiniai, kurie atitin-
ka a=1,345, 2,679, 3,985 ir 5,226. (b) Banginés funkcijos ir tikimybés tankiai baigtinio gylio staciakampéje
duobéje, kurioje egzistuoja keturios suristosios biisenos (plg. su 2.12 pav.). 2.13b pav. yra i$ [18]

Taigi, baigtinio gylio potencialo duobéje esancios dalelés suristyjy biiseny skaicius yra baigtinis ir
priklauso nuo duobés gylio (palyginame — begalinio gylio potencialo duobéje esanCios dalelés suriStyju
busenu skaicius yra begalinis). Pvz., jeigu P < n/2, egzistuoja tik viena suriStoji biisena. Jeigu n/2< P < T,
egzistuoja dvi suristosios blisenos. Todél pagal suristyjuy biiseny skaiciy galima apskai¢iuoti potencialo
duobés gyli. Pvz., Sitaip galima apytiksliai apskaiCiuoti didZiausia galima potencialo duobés gyli suriStujuy

protono ir neutrono sistemoje (deutone), nes deutonas turi tik viena suristaja biisena.

2.3.5. Vienmatis harmoninis osciliatorius
Bet kokia glodzig potencinés energijos priklausomybe nuo koordinatés x galima i$skleisti Teiloro

eilute bet kurio tasko xq aplinkoje:
2
v (2.3.33)

dU 1
Ux)=U(xy)+| — X—Xy)+—
) =U(x) (dx]( 2) 2[dx2
Jeigu x( yra potencinés energijos minimumo taskas, tada antrasis démuo Sioje eilutéje lygus nuliui (nes

minimumo taSke pirmoji iSvestiné lygi nuliui), todél pagrindinis démuo, kuris lemia funkcijos U(x)
pavidala arti tasko x,, yra tre€iasis (kvadratinis) démuo. Taigi, arti minimumo tasko bet kokios vienmatés

sistemos potencing energija galima aproksimuoti reiskiniu
1
U(x)= Ekxz : (2.3.34)

] (x—x0)2+...
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¢ia k yra konstanta. Kadangi dalelg veikianti jéga yra lygi F'=-dU/ dx, tai dalelés judéjimo klasikiné
lygtis (II Niutono désnis) Siuo atveju yra

2
%+a}§x=0; (2.3.35)

Clawy, =k/m . (2.3.35) yra harmoninio osciliatoriaus lygtis, kurios bendrasis sprendinys yra harmoniné
funkcija x(¢) = acos(wyt + ).

Vienmatés Sredingerio lygties (2.3.1) sprendimas, kai U(x) yra (2.3.34) pavidalo, yra pateiktas,
pvz., [4] knygoje. ISsprendus ta lygi, gaunamos tokio pavidalo normuotosios banginés funkcijos:

v,(x)=h, (x)e’“zxz/ 2 gia a’ = Jkm Ik , hy(x) yra tam tikras n-tojo laipsnio daugianaris. Sio daugianario
laipsnis 7 kartu yra ir atitinkamo energijos lygmens numeris. Energijos lygmenys (Srédingerio lygties
tikrinés vertés) Siuo atveju yra tokie:

E, =ha,(n+1); n=0,1,23, .. (2.3.36)

Cia ay yra osciliatoriaus kampinis Energija
daznis. 2.14 pav. parodyti keli
zemiausieji kvantinio harmoninio
osciliatoriaus energijos lygmenys
ir atitinkami tikimybés tankiai.
2.1 lentel¢je pateiktos keliy vien-
macio harmoninio osciliatoriaus
banginiy funkcijy (2.3.36) iSrais-
kos ir bendroji y;,(x) iSraiska.
Vadinasi, kvantinio har-
moninio osciliatoriaus energija ne-
gali buti bet kokia, o gali igyti tik
diskrecias vertes (2.3.36), kurios
nutolusios viena nuo kitos vienodu
atstumu 7@, . Maziausia osciliato-
riaus energija néra lygi nuliui, o
yra lygi Ey=hay/2. Be to,
2.14 pav. matome, kad tikimybés
tankio priklausomybé nuo koordi-
natés yra panasi i ta, kuri gaunama
staciakampés potencialo duobés
atveju (zr. 2.13b pav.): ji yra osci-
livojanti, o srityse, kur £ < U, eks-
ponentiskai mazéja. 2.14 pav. Keli zemiausieji vienmacio harmoninio osciliatoriaus energijos
lygmenys ir atitinkami tikimybés tankiai (i$ [18])

2.1 lentelé. Vienmacio harmoninio osciliatoriaus banginés funkcijos

n E, WalX)

0 L, g VAgate 2

1 3 e, 2—1/2n—1/4(2ax)e—a2x2/2

2 %ha)o 273/2n71/4(40{2x2 _ 2)67(12)62/2

3 Zha, (/43" )8’ s —12ax)e™ 2

4 Sha, (1/86m" ) (160 x* — 4807 x> +12)e /2
n

E, =ha, (” + %) v, (x)=(2" n!\/;)_l/an (otx)e_o’zxz/2 :
¢ia H,(x) yra n-tojo laipsnio Ermito daugianaris (angl. Hermite polynomial):

n
> d e_xz

H,(x)=(-1)"¢"

n
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2.3.6. Elektronas branduolio elektriniame lauke

Kitas trimatés potencialo duobés pavyzdys yra elektrono ir atomo branduolio sistema (vandeni-
liskasis atomas). Tolstant nuo branduolio bet kuria kryptimi, vandeniliS$kojo atomo potenciné energija

kinta pagal formuleg

1 zZe*

U(r)=- —> (2.3.37)
dng, r

&ia 7 yra atstumas tarp branduolio ir elektrono. Si priklausomybé pavaizduota 2.15 pav. Ji skiriasi nuo
2.5 pav. pavaizduotos funkcijos U(x) tuo, kad potencialo duobés gylis yra begalinis (kai » — 0, U artéja i
—0), ir tuo, kad potenciné energija niekur néra teigiama. [rase (2.3.37) i (2.1.3), i§vedame vandeniliskojo
atomo nuostoviaja Srédingerio lygti:

Vi +1—T(E +

2
L Ze ), . (2.3.38)
4dng, r

Siuo atveju taip pat turime elektrono judéjima potencialo duobéje, kuria sukuria branduolio elektrinis
laukas. (2.3.38) lygties sprendimas yra sudétingesnis negu (2.3.1) lygties, nes dabar uzdavinys yra
trimatis. Taciau pagrindin¢ iSvada lieka

Iitisinis spektras (E > 0) ta pati_: kai E <.0, sistemos energija E

I i gali buti lygi tik tam tikroms diskre-
¢ioms vertéms (lygties tikrinéms ver-

E, téms). ISsprendus §ia lygti, gaunamos

tiksliai tos pacios energijos lygmeny
vertés, kurias numaté Boro teorija (Zr.
(1.10.26)). Energijos lygmenys pavaiz-
duoti 2.15 pav. Boras $§i rezultata gavo
E, remdamasis dirbtinai jvestais postula-
tais (zr. 1.9 poskyri), o kvantinéje me-

chanikoje diskrecios energiju vertés is-
plaukia i§ Srédingerio lygties.

Vandeniliskojo atomo energijos lygmenu israiSkoje (1.10.26) vél galima jzvelgti désninguma,
kuris buvo gautas nagrin¢jant vienmatg ir trimatg staciakampes potencialo duobes: intervalai tarp Zemiau-
siyju energijos lygmeny yra atvirksc¢iai proporcingi potencialo duobés matmeny kvadratui (vandeniliskojo
atomo atveju potencialo duobés matmenys yra tos pacios didumo eilés kaip 7).

(2.3.38) lygties tikriniy funkcijy iSraiskos yra gana sudétingos. PaprasCiausia yra maziausios
energijos tikrinés funkcijos y iSraiska:

u(r)

Energija

2.15 pav. Vandenilio atomo potenciné energija ir energijos lygmenys

v, () =— 3 exp[—ij; (23.39)

ny Ul
Cia r yra atstumas iki branduolio, o r; yra pirmasis Boro spindulys, padalytas i§ branduolio kriivio
skaiCiaus Z (zr. (1.10.25) formulg). Vandenilio atomo matmenys yra apytiksliai lygiis dvigubam pirmajam
Boro spinduliui, t. y. mazdaug 1 A. Tokios pacios eilés yra ir visy kity atomy matmenys.

I§ (2.3.39) iSplaukia, kad elektronas atome yra tolydziai pasiskirstgs aplink branduoli. Sakoma,
kad atomo elektronai (H atomo — vienas elektronas) sudaro ,.elektrony debesi“. Taigi, Boro teorijos
ivaizdis apie elektrona, kuris juda apibréztu greic¢iu apskrita orbita apie branduolj, yra neteisingas.

Banginé funkcija (2.3.39) spar¢iai mazéja didéjant atstumui iki branduolio. Pvz., atstumu
r=10r =5,3-10"" m banginés funkcijos verté yra e¢'®~ 22000 karty maZzesné uZ jos didziausia verte.
Taigi, Sio ,,elektrony debesies* matmenys atitinka kelis pirmosios Boro orbitos spindulius.

Smulkesné vandenilio atomo analizé bus pateikta 3.2 poskyryje.

Apibendrinant Siy paprasty kvantinés mechanikos uzdaviniy sprendimo rezultatus, reikéty dar
karta pabrézti $ias daleliy bangines savybes:

1. Dalelé gali pereiti pro potencialo barjera turédama mazesng¢ energija uz barjero auksti (tunelinis
rei§kinys).

2. Dalelés banginé funkcija osciliuoja, kai £ > U(x), ir eksponentiskai mazgja, kai £ < U(x).

3. Suritosios bisenos dalelés energija gali biti lygi tik diskre¢ioms vertéms. Siy leidziamyjy energijos
verciy skaiCiy lemia potencialo duobés gylis.
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2.1.

2.2.

2.3.

24.

2.5.

2.6.

2.7.

2.8.

2.9.

2.10.

UZzdaviniai
1 eV energijos elektrony pluostas krinta { staciakampi potencialo barjera, kurio aukstis 8 eV, o plotis

5 A. Kokia santykiné dalis elektrony pereis §j potencialo barjera? Pakartokite sprendima, kai poten-
cialo barjero plotis yra 3 A.

1 eV energijos elektrony pluostas krinta i staCiakampi potencialo Suolj (t. y. begalinio ploc¢io poten-
cialo barjera), kurio aukstis 10 eV. Kokiu atstumu nuo barjero kraSto elektrony srauto tankis
sumazes e karty, palyginti su srauto tankiu ant barjero krasto?

Ispreskite vienmate Srédingerio lygti, kai potencinés energijos priklausomybé nuo koordinatés x yra
tokia:

o, x<0;
Ux)=1-U,, 0<x=<w;
0, x> WwW.

Cia U, yra teigiamas dydis, o sprendinius reikia isreiksti, kai energija yra teigiama (£ > 0). ISreiks-
kite visus nezinomuosius koeficientus vienu koeficientu. Yra zinoma, kad dalelés atlekia i$§ x = —0.

Remdamiesi prielaida, kad teigiamasis kriivis Ze yra tolygiai pasiskirstes 5-10™"° m spindulio bran-
duolio tiiryje, ir Heizenbergo nelygybe (1.13.3), raskite branduolio centre esancio elektrono pilnuti-
nés energijos apating riba. Ar gali elektronas egzistuoti branduolyje? [Remkités prielaida, kad
elektronas yra visiskai reliatyvistinis, t.y. jo pilnutiné reliatyvistiné mas¢ yra daug didesné uz
rimties masg. |

Raskite suristyju buiseny skaiciy ir jy energijas baigtinio gylio vienmatéje staciakampéje potencialo
duobgje, kai parametras P, kuris apibréziamas (2.3.32c) formule, yra lygus 10.

Apskaiciuokite tikimybe, kad dalel¢, kurios judéjima nusako vienmacio harmoninio osciliatoriaus
Srédingerio lygtis, yra erdvés srityje, kurioje dalelés energija £ yra mazesné uz potencing energija U,
kai dalelé yra pagrindiniame energijos lygmenyje ir kai ji yra pirmuosiuose dviejuose suzadintuose
lygmenyse.

Elektronas yra be galo gilioje vienmatéje staciakampéje potencialo duobéje. Potencialo duobés plotis
w yra toks, kad intervalai tarp energijos lygmeny yra labai mazi, todél galima teigti, kad energijos
spektras yra tolydus. Raskite sarysi tarp lygmeny energinio tankio dN/dE (t. y. lygmeny skaiciaus
vienetinei energijai) ir energijos E. Apskai¢iuokite dV/dE, kaiw=1cm,0 E=1¢eV.

Dalelé, kurios masé m, yra be galo gilioje dvimatéje staCiakampéje potencialo duobéje, kurios
krastiniy ilgiai yra wy ir w,. ISreikskite dalelés energijos lygmenis ir apskaiciuokite tikimybe, kad
dalelé bus erdvés srityje 0 < x < w,/3, kai dalelé yra maziausios energijos lygmenyje.

Dalelés, kurios masé m, o potenciné energija U(x) = kx*/2, maZiausios energijos biisenos banginé
funkcija yra tokio pavidalo: y(x)=A4 exp(—ax’); ¢ia A ir « yra tam tikros konstantos. Remdamiesi
Srédingerio lygtimi, isreik3kite konstanta « ir dalelés maZiausia energija E.

Naudodamiesi Srédingerio lygtimi, iSreikskite atomo elektrono biisenos, kurios banginé funkcija yra
w(r)=A (1 +ar) e ™, energija; ¢ia 4, a ir o yra tam tikros konstantos.



3. Dalelés buiseng apibudinantys fizikiniai dydziai ir jy operatoriai

3.1. Operatoriai kvantinéje mechanikoje. Kvantinés mechanikos postulatai

3.1.1. Pagrindinés apibréztys

Nuosekli matematiné kvantinés mechanikos formuluoté remiasi fizikiniy dydziy operatoriy
savoka. Matematiniu poziiiriu eperatorius — tai atitinkamybé tarp funkciju. T.y., paveike operatoriumi
funkcija, gauname kita funkcija. Kitaip sakant, operatorius atvaizduoja viena funkcija i kita. Pvz., diferen-
cialinis operatorius d/dx atvaizduoja bet kuria funkcija f{x) 1 jos i§vesting df/dx. Tam tikra prasme operato-
riai yra analogisSki funkcijoms: funkcija — tai atitinkamybé tarp skaiCiy, t.y. funkcija f{x) atvaizduoja
skai¢iy x { kita skai¢iy y = f{x). Operatoriai zymimi didZiosiomis raidémis su ,,stogeliu®, pvz., 4. Operato-
rius veikia po jo Zymens uZrasyta funkcija. Operatorius A vadinamas tiesiniu operatoriumi, jeigu, apibré-
zus bet kokias dvi funkcijas u ir v ir bet kokias dvi konstantas « ir £, galioja lygybé

A(au + pv) = adu + fAv (3.1.1)

(reiskinys, kuris uzraSytas tarp skliausty, yra vadinamas funkcijy u ir v tiesiniu dariniu). Kvantinéje
mechanikoje vartojami tik tiesiniai operatoriai, kad banginés funkcijos atitikty superpozicijos principa (Zr.
1.15 poskyrj). Tiesinis operatorius A vadinamas Ermito operatoriumi (angl. Hermitian operator), jeigu
bet kurioms dviem kompleksinéms funkcijoms u ir v galioja lygybé

[v"Au dv = [ () udv . (3.1.2)

Skaiciuojant integralus, kurie jeina i (3.1.2), integruojama visoje funkcijy apibrézimo srityje. Jeigu u ir v
yra diskretaus kintamojo funkcijos, tada integravima reikia pakeisti sumavimu. Sios dvi pastabos galioja
ir toliau uzZrasytiems integralams.

Funkciju rinkinys vadinamas tiesiSkai nepriklausomy funkcijuy rinkiniu, jeigu né vienos to
rinkinio funkcijos neimanoma isreiksti kity to rinkinio funkcijy tiesiniu dariniu. Tiesiskai nepriklausomy
funkecijy atskirasis atvejis yra ortogonalios funkcijos. Funkcijos u ir v vadinamos ortogonaliomis, jeigu

[uvdr=o0. (3.1.3)
Funkcija u vadinama normuotgja funkcija, jeigu
[lufdv=1. (3.1.4)

Normuotosios funkcijos, kurios yra ortogonalios viena kitai, yra vadinamos ortonormuotosiomis
Sfunkcijomis.
Jeigu operatoriaus 4 poveikis funkcijai ¢ pasireiskia tik daugyba i3 skaigiaus A, t. y. jeigu
Ap=Ap, (3.1.5)
tada funkcija ¢ vadinama operatoriaus 4 tikrine funkcija, o skai¢ius A vadinamas operatoriaus A tikrine
verte, kuri atitinka tikring funkcija ¢. (3.1.5) lygtis vadinama operatoriaus A4 tikriniy veréiy lygtimi. Pvz.,
nuostoviaja Srédingerio lygti (2.1.3) galima uZrasyti kaip Ermito operatoriaus

2
a--y +U(x,y,2) (3.1.6)
2m

tikriniy verciy lygti:
Hy =Ey . (3.1.7)
Operatorius (3.1.6) vadinamas hamiltonianu. Daugelio daleliy sistemos hamiltonianas yra (2.1.11).
Ermito operatoriy savybés:

1) Ermito operatoriy tikrinés vertés yra realios;
2) Ermito operatoriy tikrinés funkcijos, atitinkancios skirtingas tikrines vertes, yra ortogonalios.

A

I8 tikriniy ver¢iy lygties (3.1.5) iSplaukia, kad bet kuri funkcija, kuri gauta padauginus operatoriaus A4
tikrine funkcija i konstantos (arba i§ funkcijos, kurios argumentai yra kitokie negu operatoriaus A4 tikriniy
funkciju), taip pat yra operatoriaus A tikriné funkcija. Todél operatoriaus tikring funkcija visada galima
normuoti i vieneta, t. y. padauginti i§ tokios konstantos, kad tos funkcijos modulio kvadrato integralas
bty lygus vienetui (zr. (3.1.4)). Taigi, galima teigti, kad Ermito operatoriaus tikrinés funkcijos sudaro
ortonormuotyjy funkcijy rinkinj.
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Operatoriaus A tikriniy verdiy 4; (i=1, 2, 3, ...) rinkinys vadinamas to operatoriaus spektru.
Jeigu vieng tikring vertg atitinka dvi arba daugiau tiesiskai nepriklausomy tikriniy funkcijy, tada ta verté
vadinama i§sigimusia tikrine verte, o didziausias ja atitinkanciy tiesiskai nepriklausomy funkcijy skaicius
vadinamas tikrinés vertés iSsigimimo laipsniu.

Matematiskai galima irodyti, kad bet kurio Ermito operatoriaus tikrinés funkcijos sudaro pilngjq
Sfunkcijy sistemgq, t.y. bet kuria funkcija ¥ galima iSreiksti (,,i$skleisti) Ermito operatoriaus tikriniy
funkcijy tiesiniu dariniu:

'P:ZCnl//n ; (3.1.8)

¢ia y, yra operatoriaus tikrinés funkcijos. Pasinaudojus Ermito operatoriaus tikriniy funkcijy ortonormuo-
tumu, i§ (3.1.8) gaunama tokia koeficienty israiska:

C,=[wwdr; (3.1.9)

¢ia integruojama visoje funkcijos w;, apibrézimo srityje. Tikriniy funkciju y;, argumentai gali bati tik dalis
funkcijos ¥ argumenty rinkinio. Tada skleidinio koeficientai C, yra likusiyjy argumenty funkcijos.

3.1.2. Kvantinés mechanikos postulatai

Vartojant anksCiau apibréztas savokas, galima suformuluoti keturis kvantinés mechanikos
postulatus:

I. Sistemos biisena nusako banginé funkcija ¥(r,f); Cia r yra sistemos koordinaciy rinkinys, o ¢ yra
laikas (nors ¢ia koordinaciy rinkinys Zymimas taip pat kaip trimatis spindulys vektorius, ta¢iau bend-
ruoju atveju koordinaciy prasme gali buti kitokia, o jy skaicius gali biiti nelygus trims).

II. Kiekviena fizikini dydi, kuris apibiidina sistemos biisena, atitinka apibréztas Ermito operatorius.
Bendruoju atveju, apibrézus sistemos buisena, duotojo fizikinio dydzio verté yra neapibrézta, taciau ta
dydj atitinkantis operatorius visada yra tiksliai apibréztas.

III. Fizikinio dydzio A, kuris apibiidina sistemos biisena, iSmatuotoji verté yra lygi vienai i$ ta dydi
atitinkancio operatoriaus A tikriniy veréiy A, (&ia n yra tikrinés vertés numeris: n = 1, 2, ...). Tikimybe
P.(9), kad dydzio A matavimo rezultatas laiko momentu ¢ bus lygus 4,, galima apskaiciuoti Sitaip. Sis-
temos banging funkcija ¥reikia iSreiksti operatoriaus 4 ortonormuoty tikriniy funkcijy v, tiesiniu da-
riniu (3.1.8). Jeigu to darinio koeficientai C,(f) priklauso tik nuo laiko, tada P,(f)=|C,(¢)]*. Jeigu
koeficientai C, priklauso dar ir nuo kai kuriy koordinaciy, tada tikimybé P,(f) yra lygi koeficiento C,
modulio kvadrato integralui minétyjy koordinagiy atzvilgiu'.

IV. Banginé funkcija ¥(r,?) atitinka Srédingerio lygti (2.1.1) arba (2.1.10).

Operatoriy Air B sandauga AB — tai operatorius, kuris atvaizduoja bet kuria funkcija u i funk-
cija ;‘i(éu) . Bendruoju atveju AB + BA ,ty. ;‘i(éu) # l%(/]u) . Operatorius
[4,B]= AB - BA (3.1.10)
vadinamas operatoriy A it B komutatoriumi. Jeigu dviejy operatoriy komutatorius yra lygus nuliui, tada
sakoma, kad operatoriai komutuoja. Tokie operatoriai vadinami komutatyviaisiais arba perstatomaisiais.
I§ IIT postulato iSplaukia, kad fizikinio dydzio 4 verté yra apibrézta (t.y. jos gavimo matavimy
metu tikimybé lygi 1) tada ir tik tada, kai sistemos banginé funkcija yra to dydzio operatoriaus A tikriné
funkcija. Vadinasi, vienu metu matuojant du skirtingus dydzius, abu jie igyja apibréztas vertes tik tada,

! Jeigu operatoriaus A spektras yra tolydus (pvz., dalelés koordinaté), tada banginés funkcijos ¥ skleidinyje (3.1.8)
vietoj sumos reikia vartoti integrala visy galimy dydzio 4 verciy atzvilgiu: ¥ = J'C(/i)t// ,da . Cia w; yra opera-

toriaus A tikriné funkcija, kuri atitinka tikrine verte A. Funkcija C(A1) apibréziama taip pat kaip diskretaus spektro
atveju: C(1) = j,/,:y/ dv (plg. su (3.1.9)). Tadiau $iuo atveju funkcija |C(1)|* (arba $ios funkcijos integralas koor-
dinaciy atzvilgiu) reiskia ne tikimybe, o tikimybés tankj (tolydziojo atsitiktinio dydzio tikimybés tankio savoka
apibrézta G priedo G.4.3 skyrelyje). Jeigu dydzio 4 verté yra tiksliai apibrézta ir lygi A, Sis tikimybés tankis yra
lygus Dirako delta funkcijai {1 — Ay) (zr. E prieda). Tolydziojo dydzio operatoriaus tikriné funkcija normuojama
kitaip negu diskreiojo: funkcija w; normuojama ne | vieneta, o i delta funkcija, t.y. J'(//Z w,dV =86(4 -4,).
Toliau, uzrasant bendrasias kvantinés mechanikos lygtis, kuriy pavidalas priklauso nuo operatoriaus spektro raiSies
(diskretus ar tolydus), bus laikoma, kad operatoriaus spektras yra diskretus.
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kai sistemos banginé funkcija yra abiejy ty dydziy operatoriy tikriné funkcija. Pasinaudojus operatoriaus
tikriniy verciuy lygtimi (3.1.5), galima jrodyti, kad dvieju operatoriy tikriniy funkcijy sistemos sutampa
tada ir tik tada, kai tie operatoriai komutuoja. Taigi, vienu metu matuojant du dydzius, jie abu gali igyti
apibréztas vertes tada ir tik tada, kai ju operatoriai komutuoja.
Be to, i§ IIT postulato i$plaukia, kad fizikinio dydZio, kurio operatorius yra A, vidurkis laiko
momentu £, kai sistemos biisena nusako banginé funkcija ¥, yra lygus
(A, :jav’?ﬁv av ; (3.1.11)

¢ia integruojama visy koordinaciy atzvilgiu, o apatinis indeksas ,/“ parodo, kad turimas omenyje statis-
tinis vidurkis laiko momentu ¢ (t. y. visy iSmatuoty dydzio A4 verciy, kurios biity gautos, tuo paciu laiko
momentu ¢ iStyrus be galo daug vienody duotosios sistemos kopiju, vidurkis).

III postulata reikia papildyti Siuo teiginiu. Jeigu dydzio 4 iSmatuotoji verté yra lygi A4,, tada
sistemos banginé¢ funkcija i§ karto po to matavimo yra dydZio 4 operatoriaus A4 tikriné funkcija, kuri
atitinka tikring verte A,. T.y. po matavimo banginés funkcijos skleidinio operatoriaus A tikrinémis funk-
cijomis (3.1.8) koeficientai, i§skyrus koeficienta C,, tampa lygiis nuliui, o pastarojo koeficiento modulis
(arba to modulio kvadrato integralas koordinaciy atzvilgiu) tampa lygus vienetui. Taigi, fizikinio dydzio
matavimas pakeicia kvantinés sistemos biisena. Tai yra dar viena esminé kvantinés mechanikos ypatybé:
klasikiné fizika teigia, kad teoriskai yra galimas ,,idealus* matavimas, kuris neturi jokios jtakos tiriamo-
sios sistemos biisenai (tam reikia turéti tobula matavimo iranga), o kvantiné mechanika teigia, kad siste-
mos biisena po matavimo bitinai turi priklausyti nuo to matavimo rezultato.

Norint vienareik§miskai nusakyti apibréztos energijos sistemos biisena (t. y. banging funkcija),
reikia nurodyti visy operatoriy, kurie komutuoja su tos sistemos hamiltonianu ir vienas su kitu, tikrines
vertes, kai sistema yra tos biisenos. Taigi, iSsamiam sistemos aprasSymui reikia turéti pilngji komutatyviy-
tonianu, vadinami judéjimo integralais. Sie dydziai yra tvaris, t.y., uzfiksavus kurio nors judéjimo
integralo vertg, ta verté isliks pastovi, kol nebus jokiy iSoriniy poveikiy. Sistemos biisena, kai visi tokie
dydziai yra tiksliai apibrézti, vadinama kvantine biisena. Kvanting biisena jprasta apibiidinti kvantiniais
skaiciais, kuriy kiekvienas nusako atitinkamo tvariojo fizikinio dydzio verte, kai sistema yra tos kvantinés
busenos. Kvantiniy skai¢iy visuma vienareikSmiskai nusako sistemos energija. Atvirkscias teiginys ne
visada yra teisingas, t.y., esant tiksliai apibréZtai sistemos energijai, kai kurie kvantiniai skaiciai gali
neturéti tiksliai apibrézty veréiy. Kvantiniy skai¢iy prasmé ir ju kiekis priklauso nuo konkrecios sistemos.
Pvz., vienmacio harmoninio osciliatoriaus kvanting biisena nusako energijos lygmens numeris n (Zr.
energijos iSraiska (2.3.36)). Be galo gilioje kubinéje potencialo duobéje esancios dalelés kvanting biisena
nusako trys kvantiniai skaiCiai n,, n, ir n. (Zr. bangos vektoriaus komponenciy iSraiSkas (2.3.24) ir
energijos iSraiSka (2.3.22)). Vandenilio atomo kvantinés blisenos apraSymui reikalingi 4 kvantiniai skai-
Ciai (apie tai bus kalbama 3.2-3.3 poskyriuose).

3.1.3. Pagrindiniy fizikiniy dydZziy operatoriai
Kadangi banginés funkcijos modulio kvadratas turi tikimybés tankio prasme (Zr. 1.15 poskyri), tai
spindulio vektoriaus vidurkis yra lygus

<r>=jr|av|2 dV:jsV*rav av. (3.1.12)

Palyginus (3.1.11) ir (3.1.12), galima teigti, kad
F=r, (3.1.13)

t. y. spindulio vektoriaus operatorius yra lygus paciam spinduliui vektoriui, o jo tikrinés vertés — tai visos
galimos r vertés (jos uzpildo visa trimatg koordinaciy erdve).

Dabar gausime dalelés judesio kiekio (impulso) operatoriaus iSraiska. Pagal de Broilio hipotezg
(zr. 1.13 poskyri) laisvosios dalelés banginé funkcija yra ploksc¢ioji banga, kurios daznis lygus £/ A, o
bangos ilgis lygus 4/ p; Cia E yra dalelés energija, o p yra dalelés judesio kiekis. Vadinasi, laisvosios
dalelés banginé funkcija lygi

Y/(r,t):C-exp{—%(Et—p'r)} (3.1.14a)

Sia i=+-1 yra menamasis vienetas, o C yra normavimo daugiklis. Kad normuoti §ig funkcija (1.15.3)
sarySiu, reikia apriboti erdvés sriti, kurioje yra dalele, nes kitu atveju (1.15.3) integralas artéty i begalybe.
Jeigu Sios srities tiiris yra V, tada C =1/ . y. laisvosios dalelés normuotoji banginé funkcija yra
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1 i
Y(r,t)=—exp| —(Et—p-r)|. 3.1.14b
(r.0) N7 1{ h( p )} ( )
Funkcija (3.1.14a) arba (3.1.14b) atitinka tokj diferencialini sarysi:
EVS”zp?’; (3.1.15)
i

¢ia V yra diferencialinis operatorius ,,nabla®“ (zr. B prieda). Palyginus (3.1.15) su (3.1.5) ir atsizvelgus i
III postulata, galima teigti, kad (3.1.15) yra judesio kiekio operatoriaus tikriniy verciy lygtis. Taigi,
dalelés judesio kiekio operatorius yra lygus
s My 5 _ho o ho o hd
P=3" e B e T e
(3.1.13) ir (3.1.16) lygybiy iSvedimas néra matematiskai grieztas, todél jas taip pat galima laikyti
kvantinés mechanikos postulatais.
Bet kurios spindulio vektoriaus ir judesio kiekio Dekarto komponenciy funkcijos
F(x, y, z, px, py, p-) operatorius gaunamas funkcijos iSraiSkoje pakeitus kintamuosius Xx,y, z, py, py, p-
atitinkamais operatoriais X, y, Z, p_, ﬁy, p. (jeigu i funkcijos F iSraiska jeina vektoriy r ir p vienariiSiy

(3.1.16)

Dekarto komponenciy sandaugos xp., yp, arba zp., tada gali prireikti dar ir kity operatoriaus iSraiSkos
pertvarkymu, nes operatoriy 7 ir p vienari$és Dekarto komponentés nekomutuoja). Pvz., operatorius

H (3.1.6) gaunamas atlikus minétus pakeitimus nuostoviajame potencialiniame lauke judancios dalelés

Hamiltono funkcijos iSraiskoje. Dalelés Hamiltono funkcija' — tai dalelés pilnutinés mechaninés
energijos iSraiska spinduliu vektoriumi ir judesio kiekiu:
2
1
H(r,p) =2+ U(r) =——(p} + p} + ) +U(x..2) (3.1.17)
2m 2m

(¢ia m yra dalelés masé). Todél aisku, kad hamiltoniano operatoriaus (3.1.6) tikrinés vertés turi nusakyti
dalelés energijos lygmenis. Tai ir teigia nuostovioji Srédingerio lygtis (2.1.3). Taip pat gaunamas ir
dalelés judesio kiekio momento operatorius. Dalelés judesio kiekio momentas L atzvilgiu koordinaCiu
atskaitos tasko — tai jos spindulio vektoriaus r ir judesio kiekio p vektoriné sandauga: L =r x p. Sios
vektorinés sandaugos komponentés Dekarto koordinaciy sistemoje yra L,=yp.—zp,, L, =zp,—xp. ir
L. = xp, — yp.. Pakeitg p komponentes atitinkamais operatoriais (3.1.16), iSvedame judesio kiekio momen-
to operatoriaus L komponenciy iSraiskas:

L :ﬂ(zi—xﬁj, (3.1.18)

Sie trys operatoriai nekomutuoja tarpusavyje:
[L,.L,1=ihL,, [L, L )=ikL,, [L,,L,)=ihL,. (3.1.19)
Todél, tiksliai apibrézus kuria nors judesio kiekio momento komponente (pvz., L.), kitos dvi komponentés
(L, ir L,) tampa neapibréztos, iSskyrus ta atveji, kai judesio kiekio momentas lygus nuliui.
Nesunku isitikinti, kad tuo atveju, kai U(r) priklauso tik nuo vektoriaus r modulio » (t.y. kai
dalelé juda centriniame jégu lauke), kiekvienas i§ triju operatoriqix , iy ir iz (taigi, ir judesio kiekio

momento operatorius i) komutuoja su hamiltoniano operatoriumi (3.1.6). Vadinasi, kai dalelé juda cent-
riniame jégy lauke, judesio kiekio momento operatorius ir bet kuri viena jo projekcija yra judéjimo integ-
ralas (Zr. 3.1.2 poskyri). Siy operatoriy tikrinés funkcijos — tai sferinés harmonikos, kurios bus apibréztos
3.2.1 poskyryje.

Nuostoviajame potencialiniame lauke judancios dalelés energijos operatoriy galima gauti pasi-
naudojus tos dalelés pilnosios banginés funkcijos bendraja iSraiska (2.1.2) (atskiruoju atveju, kai poten-
ciné energija lygi nuliui, galioja (3.1.14a)). Diferencijave $ia iSraiska laiko atzvilgiu, matome:

! Klasikingje mechanikoje Hamiltono funkcija taip pat daznai vadinama hamiltonianu.
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1Y gy (3.1.20)

i ot
Akivaizdu, kad tai yra operatoriaus —(%/1)-0/0¢ tikriniy verciy lygtis. Kadangi $io operatoriaus tikrinés
vertés sutampa su energijos vertémis, tai galima teigti, kad tai yra energijos operatorius:

. (3.1.21)

iot
Si energijos operatoriaus israiska galioja ne vien nuostoviajame potencialiniame lauke judanéiai dalelei,
bet ir daugelio daleliy sistemom:s.

3.1.4. Lyginumas. Lyginumo tvermés désnis

Izoliuotos sistemos hamiltonianas (2.1.11) nepasikeicia pakeitus visy daleliy koordinaciy Zenklus.

Tokia koordinaciy transformacija vadinama koordinaciy inversija:

Xi = X5 Yi—™ Vi, Zi > —Zi
(Dekarto koordinaciu sistemoje) arba

ri—r, G—on-0; ¢ g+n

(sferinéje koordinaciy sistemoje); ¢ia (x; y;, z;) arba (v;, 8, ¢) yra i-tosios dalelés koordinaciy rinkinys.
Minétoji hamiltoniano savybé¢ vadinama simetrija inversijos atZvilgiu arba invariantiSkumu inversijos
atZvilgiu. Pirmasis hamiltoniano démuo (kinetinés energijos operatorius) nepasikeicia todél, kad jis pri-
klauso tik nuo antryjy iSvestiniy koordinaciy atzvilgiu, o antrasis démuo (potenciné energija) nepasikeicia
todel, kad jis priklauso tik nuo atstumy tarp daleliy, kurie nekinta inversijos atveju.

Bet kurio operatoriaus, kuriam bitidinga simetrija inversijos atzvilgiu, tikrines funkcijas galima
apibrézti taip, kad kiekviena tikriné funkcija buty lyginé arba nelyginé inversijos atzvilgiu (lyginé
funkcija nesikeicia inversijos atveju, o nelyginés funkcijos realiosios ir menamosios daliy zenklai pasi-
keicia, tac¢iau ju moduliai nepasikei¢ia). Kalbant apie sistemos kvantiniy biiseny bangines funkcijas, ta
pati teigini galima suformuluoti taip: jeigu sistemos hamiltonianui biidinga simetrija inversijos atzvilgiu,
tada kiekviena kvanting biisena atitinkanti banginé funkcija yra lyginé arba nelyginé (t. y. turi apibrézta
lyginuma). Toliau pateiktas Sio teiginio irodymas.

Jeigu sistemos hamiltonianas yra simetriskas inversijos atzvilgiu, tada kiekvienos kvantinés
biisenos sistemos savybés taip pat turi buti simetriSkos inversijos atzvilgiu. Tai reiskia, kad tikimybés
tankis turi biiti simetriskas inversijos atzvilgiu. Vienos dalelés atveju Sis teiginys uzraSomas taip:

ly(x.3,2) = w(—x,—y,~2) [, (3.1.22a)
o jeigu naudojama sferiné koordinaciy sistema,
|y (r,n—0,m+¢) =ly(r,0,9) . (3.1.22b)

I8 (3.1.22a) iSplaukia:
| l//(xayaz) ‘:| W(_xa_y,_z) | .
Taciau dvi kompleksinés funkcijos y; ir y», kuriy moduliai tapaciai sutampa, gali skirtis tik pastoviu
kompleksiniu daugikliu e'*:
A Vi = e ¥, :
Todél y(—x, -, —z) = €'“ Yx, y, z). Siuo atveju daugiklis e nusako inversijos operacija. Du kartus atlikus
inversijos operacija, sistema grizta i prading padéti. Kadangi po inversijos sistemos biisena yra visiskai
neatskiriama nuo jos busenos prie§ inversija, tai antrosios inversijos operacijos poveikis banginei
funkcijai turi biti toks pat kaip ir pirmosios, t. y. turi pasireiksti tokiu paciu daugikliu e'“. Vadinasi,
e l//(—x,—y,—z) = eZla l//(x,y,z) = l//(x:ysz) .

=1,t.y. e“==£lir e“w(x,y,z)=+w(x,y,z). Taigi,

v(—x,—y,—z)=2w(x,y,2); (3.1.23)

2ia

Tai reiskia, kad e

tai ir reikéjo jrodyti.

Izoliuoty kvantiniy sistemy banginiy funkciju lyginumas nepriklauso nuo laiko. Siekdami irodyti
§ia savybe, tarkime, kad sistemos banginé funkcija ¥(x, y, z, f) yra nenuostoviosios Srédingerio lygties
(2.1.1) sprendinys ir kad laiko momentu ¢ ta funkcija yra lyginé. Nustatysime Sios funkcijos lyginuma kitu

laiko momentu ¢ + 7. ISreiskiame funkcija H(x, y, z, t+7) Teiloro eilute:
oY 10°%w

YiE+o)=¥@)+—7+—

t+n) =¥ o 2 o
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Nagrinékime pirmuosius du $io skleidinio démenis:
‘P(t+f)z¥’(t)+a—!{/r.
Ot
Funkcija (¢) yra lyginé pagal prielaida. Funkcija 0 ¥/0t gaunama paveikus funkcija #(¢) hamiltoniano
operatoriumi (nenuostovioji Srédingerio lygtis):
HY¥ (1) _ho¥ (3.1.24)
i ot
Paveikus simetriSku inversijos atzvilgiu (t. y. ,lyginiu®) operatoriumi lyging funkcija, gaunama lyginé
funkcija, o paveikus tokiu operatoriumi nelyging funkcija, gaunama nelyginé funkcija. Kadangi funkcija
H#) ir hamiltonianas H yra lyginiai, tai i§ (3.1.24) iSplaukia, kad funkcija 0 ¥/0¢ taip pat yra lyginé.
Kadangi dvieju lyginiy funkcijy suma yra lyginé funkcija, tai funkcija ¥(¢) + 0( ¥/0f) 7 taip pat yra lyginé.
Vadinasi, jeigu izoliuotos sistemos bangin¢ funkcija yra lyginé laiko momentu ¢, tai ji lieka lyginé ir bet
kuriuo vélesniuoju laiko momentu ¢ + 7. AnalogiSkai jrodoma, kad, jeigu banginé funkcija tam tikru laiko
momentu yra nelyginé, tai ji ir lieka nelyginé.
Taigi, banginés funkcijos lyginumas yra judéjimo integralas (tvarus dydis). Kaip ir kitus judéjimo
integralus (Zr. 3.1.2 poskyri), lyginuma atitinka operatorius, kuris komutuoja su hamiltonianu. Sis opera-
torius — tai inversijos operatorius, kuris apibréziamas Sitaip:

ITy(r)=w(-r). (3.1.25)
I8 (3.1.23) iSplaukia, kad sistemos, kurios hamiltonianas yra lyginis, banginés funkcijos atitinka Sia lygti:
Ty (r) =ty (r). (3.1.26)

Akivaizdu, kad tai yra operatoriaus I7 tikriniy ver&iy lygtis. Vadinasi, inversijos operatorius I7 turi dvi

tikrines vertes: tikring vertg +1 atitinka lyginés banginés funkcijos, o tikring vertg —1 atitinka nelyginés

tikrinés funkcijos. Sios dvi vertés yra biisenos lyginumo kiekybinés israiskos.

3.1.5. Neapibréztumy sqrysiai

Koordinatés ir judesio kiekio operatoriai (3.1.13) ir (3.1.16) nekomutuoja:
[ﬁv,)%]:zix—xzizz (3.1.27)
’ i0x i0x 1

(tokie patys sarySiai gaunami ir kitoms dviem Dekarto koordinatéms). Todél, vienu metu matuojant Siuos

dydzius, gaunamos vertés, iSsibarsciusios apie vidurkius. Apskaiciave vidutinius kvadratinius nuokrypius

((x = )P ir ((p — (p))") pagal bendraja vidurkio iSraiska (3.1.11), gautume standartiniy nuokrypiy

sarysi (1.13.3). Taigi, Heizenbergo nelygybé¢ iSplaukia i§ kvantinés mechanikos postulaty. Apskritai bet

kuriems dviem dydziams L ir M, kuriy operatoriy komutatorius yra K, galioja neapibréZtumy sarysis

AL-AM%([%H; (3.1.28)

¢ia AL ir AM yra dydziu L ir M neapibréztumai (standartiniai nuokrypiai), o ([% ) yra K vidurkis.
Pasinaudojus (3.1.28), galima iSvesti ir energijos bei laiko neapibréztumy sarysi. Energijos
operatoriaus (3.1.21) ir laiko ¢ komutatorius yra lygus

[E,z]:—z. (3.1.29)
i
Vadinasi, atitinkamas neapibréztumy sary$is yra
AEAt > n .
2

Nors §io sary$io matematinis pavidalas yra toks pat kaip koordinatés ir judesio kiekio neapibréztumy
sarysiy (1.13.3), taciau jo prasmé yra visiskai kitokia. Tiesiogiai matuojama ne pilnutiné biisenos energi-
ja, o energijos pokytis dél kvantinio Suolio i§ vieno energijos lygmens E i kita energijos lygmeni £'. Be to,
laikas ¢ neturi pastovaus vidurkio, kurio atzvilgiu biity galima apskaiciuoti standartini nuokrypi At. Todél,
norint suteikti Siam sarysiui fiziking prasmg, energijos lygmens neapibréztuma AE reikia pakeisti dviejy
lygmeny E ir E', kurie dalyvauja duotajame kvantiniame Suolyje, skirtumo neapibréztumu A(E — E'), o
laiko neapibréztuma At reikia laikyti laiko momento, kai sistema buvo ,,uzfiksuota“ lygmenyje E, ir laiko
momento, kai sistema atsidiiré lygmenyje E£’, skirtumo neapibréztumu. Bendruoju atveju dvieju energijos
lygmeny skirtumo neapibréztumas yra didesnis uz kiekvieno i§ ju neapibréztuma. Sis faktas apytiksliai
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iskaitomas padauginus pastarosios nelygybés deSiniaja pusg i§ 2. Taigi, energijos ir laiko neapibréztumy
sary$io galutinis pavidalas yra toks:

AE—-ENAt>h . (3.1.30)
Laiko neapibréztumas At vadinamas vidutine gyvavimo trukme atzvilgiu duotojo kvantinio Suolio, o jo
prasmé — vidutinis laikas iki to Suolio. Jeigu £ > E’, tada dydis A(E — E’) nusako energijos, kuri i$siskiria
Suolio i§ lygmens E i lygmeni E' metu, verCiy iSsibarstymo diduma. Dél Sio iSsibarstymo Suolio metu
i$spinduliuojamo fotono energija néra tiksliai apibrézta, o jos vertés yra pasiskirsciusios aplink tam tikra
viduting verte. Todél atomu spinduliuotés spektro linijos turi tam tikra natiaralyji plotj (spinduliuotés
spektro linijos forma bus aptariama 5.2.3 poskyryje).

I8 (3.1.30) iSplaukia: kuo trumpiau sistema i$btina duotajame energijos lygmenyje, tuo didesnis to
lygmens neapibréztumas. Vaizdziai kalbant, nestabilios blisenos energijos lygmuo yra ,,iSplitgs®, ir Sis
iSplitimas yra tuo didesnis, kuo nestabilesné ta biisena. Pagrindiniame (Zemiausiame) lygmenyje sistema
gali biiti neribotai ilgai, todél pagrindinis lygmuo néra iSplites: jo energija apibrézta absoliuciai tiksliai.

3.1.6". Operatoriy ir banginiy funkcijy matricinés israiskos

Kai kuriy dydziuy operatoriy neimanoma iSreiksti erdvinémis koordinatémis ir laiku arba
diferencialiniais operatoriais, kurie veikia erdvines koordinates ir laika, nes jie neturi klasikinio
atitikmens, kuris bty iSreiSkiamas erdvinémis koordinatémis, judesio kiekio komponentémis ir laiku.
Tokio dydzio pavyzdys — elektrono, protono, neutrono, fotono ir kity daleliy sukinys (sukinys — tai
dalelés vidinis judesio kiekio momentas, kuris néra susijes su daleliy mechaniniu sukimusi). Sukinio
operatoriaus nejmanoma iSreiksti erdvinémis koordinatémis arba ju iSvestinémis. Matematiniu pavidalu
uzraSant tokius operatorius ir jy tikrines funkcijas, naudojamos operatoriy ir funkcijy matricinés israiskos.
Operatoriaus A matricos elementu vadinamas dydis

A, = [vidy,av ; (3.1.31)

Cia y (k=1,2,..)ir w, (n=1, 2, ...) yra tam tikro Ermito operatoriaus B (pvz., hamiltoniano) tikrinés
funkcijos. Dydziy (3.1.31) visuma sudaro vadinamaja operatoriaus A matricq operatoriaus B tikriniy
funkcijy bazéje arba trumpiau — operatoriaus A B -atvaizdgq. Pvz., elektrono, neutrono arba protono
sukinio x ir y komponenciy operatoriy matricos sukinio z komponentés tikriniy funkcijy bazéje — tai
Paulio matricos (3.3.35), padaugintos i§ 7/2 . Palyginus operatoriaus matricos elemento apibréztj (3.1.31)
su operatoriaus vidurkio iSraiska (3.1.11), akivaizdu, kad operatoriaus A vidurkis, kai sistemos biisena
nusako tikriné funkcija ¥, yra lygus matricos elementui 4,,,:

(A)y = Ay (3.1.32)
3.1.1 poskyryje buvo minéta, kad dydziai, kurie apibréziami lygybe
C, =[yiwar, (3.1.33)

yra banginés funkcijos ¥ skleidinio operatoriaus B tikrinémis funkcijomis y; koeficientai. Ty koeficien-
ty visuma (skaiCiu stulpelis, ,,vektorius®) — tai banginés funkcijos iSraiSka operatoriaus B tikriniy

A

funkcijy bazéje (arba banginés funkcijos B -atvaizdas). Taip iSreikStos banginés funkcijos argumento

vaidmenj atlicka operatoriaus B tikrinés vertés, o funkcijos ver¢iy vaidmeni atlieka atitinkami koeficien-
tai Cy. Pvz., 2 skyriuje buvo naudojamas koordinatinis atvaizdas: banginés funkcijos argumentai buvo
dalelés Dekarto koordinatés x, y ir z, t. y. spindulys vektorius r, kuris, kaip minéta 3.1.3 poskyryje, kartu
yra ir spindulio vektoriaus operatoriaus tikriné verte.

Apskaiciuojant (3.1.31) ir (3.1.33) integralus, integruojama visoje baziniy funkcijy apibrézimo
srityje. Integravimo kintamuyjy prasmé gali biiti jvairi, priklausomai nuo tiriamosios sistemos ir nuo bazi-
nio operatoriaus B prasmés. Kartais bazinio operatoriaus tikrinés vertés yra diskreCios (pvz., elektrono
sukinio projekcija i bet kuria krypti gali buti lygi tik dviem vertéms). Tada ,,integravimas* reiskia suma-
vima visy galimyju bazinio operatoriaus tikriniy verciy atzvilgiu (pvz., zr. 3.3.6 ir 4.1 poskyrius, kur ope-
ruojama sukininémis koordinatémis).

Operatoriaus matrica to paties operatoriaus tikriniy funkcijy bazéje yra diagonalioji, o tos matri-
cos diagonaliniai elementai yra lygis to operatoriaus tikrinéms vertéms. Todél operatoriaus tikriniy verciy
ir tikriniy funkciju radimo uzdavini galima suformuluoti kaip matricos diagonalizavimo uzdavinj. Visas
kvantinés mechanikos lygtis galima uzraSyti taip, kad jose vietoj operatoriy biity naudojamos juy matricos
tam tikro operatoriaus tikriniy funkcijy bazéje, o vietoj banginiy funkciju — ju skleidiniy tomis tikrinémis
funkcijomis koeficienty stulpeliai. Tai yra vadinamoji matriciné kvantinés mechanikos formuluoté.
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3.2. Centriniame jégy lauke judancios dalelés banginé funkcija ir kvantiniai skaiciai

3.2.1. Judesio kiekio momento ir jo projekcijos tikrinés vertés. Sferinés harmonikos

Dalelés, kuri juda centriniame jégy lauke (pvz., vandenilio atomo elektrono) nuostovioji Srédin-
gerio lygtis yra Sitokia:

Vi +il—’:l(E—U(r))1//=O; (3.2.1) A

Cia r yra atstumas iki jégos centro (pvz., iki atomo branduolio), NN
U(r) yra dalelés potenciné energija (pvz., (2.3.37)), o m yra dale- ~
lés masé (pvz., elektrono ir branduolio sistemos redukuotoji masé
(1.10.9), kuri yra labai artima elektrono masei). Sia lygti pato- 7
giausia spresti naudojant sferines koordinates (zr. 3.1 pav.), nes
tada kintamieji r, ¢ ir @ atsiskiria. T.y. trijy argumenty funkcija \‘i
u(r, 6, §) galima isSreiksti radialiosios funkcijos X(r) ir kampinés
funkcijos Y(6, ¢) sandauga:

v(r.0.)= X(NY(0.4). (3.2.2) 05
Irase funkcijos y iSraiska (3.2.2) ir laplasiano V? israiska (zr. ..
B priedas, B.2 lentel¢) i (3.2.1) lygti, matome, kad funkcijos X(r) XL _ 2 RV
ir Y(6, @) yra $iy diferencialiniy lygc€iy tikrinés funkcijos:
1 d dx 2m A
r—za(l’zgj-F{h—z[E—U(}”)]—r—z}X:O, (3233)

LY = AR°Y ; (3.2.3b)

Gia I* yra dalelés judesio kiekio momento kvadrato operatorius:

2
izz—h{ ! i(sineij+ LG } (3.2.4)

3.1 pav. Sferinés koordinatés r, 8 ir ¢@ ir
ju rysys su Dekarto koordinatémis x, y, z

sind 00 00) " sin®0 04>
(3.2.3a) ir (3.2.3b) lygtyse A yra atskyrimo konstanta ($i konstanta taip vadinama todél, kad ji naudojama
radialiosios koordinatés r atskyrimui nuo kampiniy koordinaciy & ir ¢). (3.2.3b) lygtyje galima dar karta

atskirti kintamuosius. T.y. dviejy argumenty funkcija Y(6, ¢) galima isreiksti dvieju vieno argumento
funkcijuy P(6) ir A @) sandauga:

Y(0,0)=P(O)D(9). (3.2.5)
Funkcijos @(¢) ir P(6) yra $iu dviejy diferencialiniy lyg€iy tikrinés funkcijos:
L®=nha; (3.2.6a)
2
1 i[sinﬁg +|a-—L_|P=0; (3.2.6b)
sind dé@ dé sin” @

Cia iz yra judesio kiekio momento projekcijos i z aSj operatorius:
p=ro.
i 0¢
(3.2.6a) ir (3.2.6b) lygtyse 7 yra atskyrimo konstanta (ji naudojama kampiniy koordinaciy @ ir ¢ vienos
nuo kitos atskyrimui).
Akivaizdu, kad (3.2.3b) ir (3.2.6a) yra operatoriy I ir iz tikriniy verciy lygtys (plg. su (3.1.5)),

(3.2.7)

o §iy operatoriy tikrinés vertés yra atitinkamai Ak* ir nf . (3.2.6a,b) lygtys turi baigtinius, vienareik§mius
ir tolydzius sprendinius tik tada, kai atskyrimo konstantos A ir 7 atitinka Sias salygas:

A=Il1+1) (1=0,1,2,..), (3.2.8)
n=—l,—l+1,..,1-1,1L (3.2.9)
Vadinasi, operatoriy I ir iz tikrinés vertés yra
|LP=1(+D)r*  (1=0,1,2,..), (3.2.10a)
Lo=mh  (m=-1-1+1,.,1-1,1D), (3.2.10Db)

o atitinkamos tikrinés funkcijos yra Siy lygciy sprendiniai:
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LY = (I +DRY (3.2.11a)
L& =mho . (3.2.11b)
Aisku, kad pilnoji banginé funkcija (3.2.2) taip pat atitinka (3.2.11a) ir (3.2.11b) lygtis, nes operatorius
I? veikia tik daugikli Y(6, ¢), o operatorius iz veikia tik daugikli @(¢) (zr. (3.2.5)). Taigi, dalelés, kuri
juda centriniame jégu lauke, hamiltoniano, judesio kiekio momento kvadrato ir judesio kiekio momento
projekcijos operatoriai turi bendra tikriniy funkcijy sistema. Kaip minéta 3.1.2 poskyryje, tai reiskia, kad
Sie trys operatoriai komutuoja, o atitinkami trys dydziai gali vienu metu turéti apibréztas vertes (tuo, kad
Sie operatoriai komutuoja, galima jsitikinti tiesiog apskai¢iavus ju komutatorius (3.1.10)). Sie trys dydziai
visapusiskai nusako centriniame jégu lauke judancios dalelés orbitinio judéjimo biisena.
Norint iSvesti kampiniy funkciju @(¢) ir P(6) israiskas, reikia iSspresti lygtis, kurios gaunamos
irasius atskyrimo konstanty vertes (3.2.8) ir (3.2.9) 1 (3.2.6a) ir (3.2.6b) lygtis:
oD

—=im®; 3.2.12a
od m ( )
2
K i(smed—P} (1 +1)-——|.P=0. (3.2.12b)
sind d@ do sin“ 4
(3.2.12a) lygties normuotieji sprendiniai yra
1 .
@ (¢)=——e"" (my=—1,-1+1,..,1-1,]). (3.2.13)
| \/E
(3.2.12b) lygties normuotieji sprendiniai yra
1/2
[—m,)!
P (6 =|(1+1 U=m) )™ P™ (cos®); 3.2.14
@ (P o G214

mn;

¢ia B"™(cos@) yra vadinamieji jungtiniai LeZandro daugianariai (angl. associated Legendre polyno-
mials). (3.2.13) ir (3.2.14) funkcijy sandauga — tai kampin¢ bangin¢ funkcija Y, (6,¢) (zr. (3.2.5)). Si

funkcija vadinama sferine harmonika arba sferine funkcija. Sferinés harmonikos lyginumas (kartu — ir
pilnosios banginés funkcijos lyginumas) yra (-1)". Kelias maZiausias / vertes atitinkangiy sferiniy harmo-
niky iSraiskos pateiktos 3.1 lenteléje. Kai kurios sferiniy harmoniky savybés yra suformuluotos C priedo
C.2 skyrelyje.

3.1 lentelé. Sferinés harmonikos

: m Y, (0.9)
0 (1/4m)"
1 (3/4m)"% cos 6
! +1 F(3/8m)"sin 6 ¢
2 0 (5/16m)"> (3cos® 0 1)
2 +1 1(15/87t)”2 sin@cos @ e
2 +2 (15/32m)"? sin? 9 ¢*2*
1/2
! m Y, (0,0)= {@M} (1" P (cos)
' 4 (I+m)!

¢ia PB"(x)yra jungtinis Lezandro daugianaris®:
1 2\m/2 dl+m 2 /
B (X)Eﬁ(l—x ) W(X -1

“ Kartais daugiklis (—=1)"" priskiriamas jungtiniam LeZandro daugianariui (pvz., zr. [11]).

Is (3.2.10b) isplaukia, kad judesio kiekio momento projekcija i duotgja krypti z gali igyti tik
kelias vertes, t. y. galimi tik keli kampai tarp judesio kiekio momento vektoriaus L ir i§skirtosios krypties
z. Pvz., kai [ = 2, kampas tarp L ir z aies gali biti lygus penkioms vertéms. Sie penki kampai tarp vekto-
riaus L ir z aSies parodyti 3.2 pav. Be to, judesio kiekio momento vektoriaus projekcijos modulis visada
yra mazesnis uz to vektoriaus moduli, kuris lygus
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IL=aJId+1)  (1=0,1,2,..), (3.2.15)

iSskyrus ta atveji, kai |[L| =0 (t. y. / = 0). Taigi, judesio kiekio momento vektorius visada sudaro tam tikra
nenulini kampa su isskirtaja kryptimi. Taip yra todél, kad, apibrézus judesio kiekio momento projekcija i
z a8§j L., kitos dvi Dekarto komponentés L, ir L, tampa neapibréztos (zr. 3.1.3 poskyri). Tai galima jsivaiz-
duoti Sitaip. Jeigu L, ir |L| vertés yra tiksliai apibréztos, tada judesio kiekio momento vektorius L
precesuoja apie z aSj (zr. 3.3 pav.). Todél komponentés L, ir L, nuolat kinta (yra neapibréztos). Reikia

turéti omenyje, kad $iuo atveju ,,precesi- ., 1=2 Zi

¢ tara tik bi o diai pagickinti U
ja“ téra tik biuidas vaizdziai paaiskinti ju N _\\| Li=nJl+1)

desio kiekio momento komponenciy L,
ir L, neapibréZtuma, vartojant klasikinés
mechanikos savokas. Bet koks kvantinés
mechanikos teiginiy aiSkinimas, kuris
remiasi klasikinés fizikos savokomis
(t.y. arba grynai dalelinémis, arba gry-

nai banginémis), yra netikslus ir neissa-
mus.

Irase L. ir |L| vertes (3.2.10b) ir ! /
(3.2.15) i orbitiniy magnetinio ir judesio —2h F----= 2
kiekio momenty sarysi (1.11.3), gauna- | -
me, kad elektrono orbitinio magnetinio
momento projekcija i bet kurig laisvai
pasirinkta krypti gali baiti lygi tik Sioms
vertéms:

3.2 pav. Galimi kampai tarp ju- 3.3 pav. Judesio kiekio momento
desio kiekio momento ir iSskir- vektoriaus precesija aplink iSskir-

tosios krypties taja krypti

no=—mpy  (m=—L-1+1,..,01-1,0), (3.2.16a)
o orbitinio magnetinio momento modulis — tik Sioms vertéms:

pr= g JI+1) (3.2.16b)

3.2.2. Radialiosios lygties pakeitimas vienmacio judéjimo potencialiniame lauke lygtimi

Radialiaja lygti (3.2.3a) uZrasysime vienmatés nuostoviosios Srédingerio lygties (2.3.1) pavidalu.
Tam apibréziame nauja radialiaja funkcija &(7):

X(r) E@. (3.2.17)

Irase (3.2.17) reiSkinio pirmosios ir antrosios iSvestiniy iSraiSkas bei atskyrimo konstantos A israiska
(3.2.8) iradialiaja lygti (3.2.3a), iSvedame lygti funkcijos &(r) atzvilgiu:

d*¢ 2m R +1)
e [U(r)+ -~ E}f. (3.2.18)
Si lygtis savo pavidalu sutampa su vienmacio judéjimo potencialiniame jégu lauke Srédingerio lygtimi
(2.3.1), kurioje potencinés energijos vaidmenj atlieka funkcija
RI(1+1 L[
i+l = ) =U(r)+|2m4r|2 (=0,1,2,..); (3.2.19)
gia |L|* yra judesio kiekio momento kvadrato vert¢ (3.2.10a), kuri atitinka duotaja skaidiaus / verte.
Funkcija (3.2.19) vadinama dalelés efektine potencine energija. Antrasis démuo efektinés potencinés
energijos iSraiSkoje (3.2.19) — tai klasikiné apskrita orbita judancios dalelés kinetinés energijos israiska:
W=L*Q2m?), kur L yra dalelés judesio kickio momentas (3ia iSraiska galima gauti pasinaudojus
klasikinémis judesio kiekio momento ir kinetinés energijos i§raiskomis (1.10.3b) ir (1.10.5)). Sis démuo
atspindi iScentring jéga, kuri ,,stumia“ dalele su nenuliniu judesio kiekio momentu (/# 0) tolyn nuo
koordinaciy pradzios tasko » = 0.

Taigi, centriniame jégu lauke judancios dalelés banginé funkcija gaunama sudauginus 3.2.1 po-
skyryje apibrézta sfering harmonika ir radialiaja funkcija (3.2.17), kur &) yra vienmatés Srédingerio
lygties (3.2.18) sprendinys. Sis teiginys galioja esant bet kokio pavidalo potencinei energijai U(r)'.

Ui(n=U(@)+

! Apskritai bet kokio skaliarinio diferencialinio operatoriaus, kuriam yra budinga simetrija posiikio atzvilgiu, pilnaja
tikriniy funkcijy sistema galima apibrézti taip, kad kiekviena tikriné¢ funkcija buty judesio kiekio momento
kvadrato ir jo projekcijos operatoriy tikriné funkcija, t. y. kad jos kampiné dalis biity sferiné harmonika.
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Funkcijos U(r) pavidalas lemia tik banginés funkcijos radialiosios dalies X(r) pavidala ir energijos
lygmenis. Kadangi banginé funkcija turi neartéti | begalybe taske » = 0, tai i§ radialiosios dalies iSraiskos
(3.2.17) i8plaukia, kad funkcija &(7) turi biiti lygi nuliui taske » = 0:

&0)=0. (3.2.20)
Tai yra viena i$ dviejuy krastiniuy salygu, kurias turi atitikti (3.2.18) lygties sprendinys. Antroji krastiné
salyga priklauso nuo U(r) pavidalo. [vairiy kvantiniy sistemy modeliuose yra tokio pavidalo potencinés
energijos priklausomybiy nuo koordinatés:

e Begalinio gylio sferiné potencialo duobé:
0, kair<R;
U(r) = ar (3.221)
oo, kair>R;

¢ia R yra potencialo duobés spindulys. Pvz., tokio pavidalo funkcija galima naudoti skaiCiuojant
branduolio protono arba neutrono zemiausius energijos lygmenis, kai yra taikomas sluoksninis bran-
duolio modelis (8is modelis bus aptariamas 7.4.3 poskyryje).

e Sferinis harmoninis osciliatorius:
U(r)= %krz ; (3.2.22)
¢ia r yra dalelés nuokrypis nuo pusiausvyros padéties. Tokia funkcija galima naudoti skai¢iuojant

molekulés arba kristalo atomy virpéjimo energijos lygmenis, kai atomy nuokrypiai nuo pusiausvyros
tasky yra mazi.

e Taskinio kriivio +Ze elektriniame lauke judantis elektronas (t. y. vandeniliSkasis atomas):
1z

4ng, 1

U(r)=- (3.2.23)
Srédingerio lygties sprendimas pirmaisiais dviem atvejais (funkcijos (3.2.21) ir (3.2.22)) yra
aprasytas, pvz., [7] knygoje. Smulkiau aptarsime tik treciaji atveji, kuri atitinka funkcija (3.2.23).

3.2.3". Vandeniliskojo atomo radialioji banginé funkcija ir energijos lygmenys

Kai tiriamoji sistema yra elektronas, kuris juda taskinio kriivio +Ze elektriniame lauke (3.2.23),
efektiné potenciné energija (3.2.19) yra lygi
1 z¢ |L 7T
+ 2

U, (r)=- (1=0,1,2,..). (3.2.24)

dre, r  2mr
Funkcija U(r) yra pavaizduota 3.4 pav. esant trims skaiCiaus / vertéms (/ =0, 1, 2). Kai /> 0, $i funkcija
savo pavidalu yra panasi i 2.5a pav. pavaizduota vienmatés potencialo duobés potencing energija, kuri
buvo aptarta 2.3.1 poskyryje. Pagrindin¢ iSvada yra ta pati kaip ir vienmatés potencialo duobés atveju: kai
E <0, elektrono energija £ gali igyti tik diskreCias vertes. Taip yra dél to, kad, kai £ <0, egzistuoja dvi
salygos, kurias turi atitikti funkcija &(»): ji turi artéti { nuli, kai » — 0 (krastiné salyga (3.2.20)), ir kartu ji
turi artéti { nuli, kai » — o (nes tikimybés tankio integralas visa erdve turi biti lygus 1). Kaip minéta
2.3 poskyryje, banginé funkcija gali atitikti abi Sias salygas vienu metu, tik esant tam tikroms diskre¢ioms
energijos £ vertéms. Kai £ >0, funkcija &(r) turi atitikti tik viena salyga (3.2.20). Tokia funkcija &(7)
egzistuoja esant bet kokiai teigiamai E vertei. Taigi, kai £> 0, elektrono energija gali buti bet kokia
(elektronas yra laisvas).
Atlikus radialiosios lygties (3.2.18) analize, kai U(r) yra elektrono potenciné energija taskinio
elektros kriivio +Ze lauke (3.2.23), gaunamos tokios vandeniliskojo atomo energijos lygmeny vertés:

7% me* VAR & 72

E=—-—F——r———"F=——:1366V (n=1,2,3,...); 3.2.25
! n® 8eih’ n® 2may, n’ ( ) ( )
¢ia ap yra pirmasis Boro spindulys:
dng,h’
gy =20 (3.2.26)
m.e

((3.2.25) antroji lygybe yra apytikslé, nes redukuotoji masé m néra tiksliai lygi elektrono masei m.).
Taigi, nors i radialiaja lygti (3.2.18) ieina skaicius /, taiau jos tikrinés vertés nepriklauso nuo /. Be to,
gaunama, kad skai¢ius / turi biiti mazesnis uz n:
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[=0,1,2,..,n—1. (3227) E
Trys Zemiausieji energijos lygmenys eV U,(r)
(n=1, 2, 3) yra pavaizduoti 3.4 pav. I§ ?
Sio grafiko tampa aisku, kodél n > /. Didé-
jant [, efektinés potencialo duobés gylis 0 N
mazéja, todeél dalis zemiausiyjy energijos
lygmeny (3.2.25) atsiduria Zemiau negu
efektinés potencinés energijos minimu-
mas. Kai /> 0, funkcijos Uj(r) maZziausioji
verté yra tarp energijos lygmeny £, ir £y,
(zr. 3.4 pav.). Vadinasi, elektrono biise-
nos, kain =1, 2, ..., [, yra uzdraustos (t. p. -10
zr. 2.7 pav. aptarima 2.3 poskyryje).

Taskinio elektros kriivio +Ze
lauke judancio elektrono banginés funkci- _15
jos radialioji dalis (radialiosios lygties
(3.2.3a) normuota tikriné funkcija, kuri r
atitinka tikring vertg (3.2.25)) yra (pagal 3.4 pav. Vandenilio atomo efektiné potenciné energija, kai /=0, 1,
[11]) 2, ir trys Zemiausieji vandenilio atomo energijos lygmenys

3 1/2
X(r)=X,(r)= (%J (2D exp(——J [2er Q,ﬁ”,*?(iz”} (3.2.28)
0

2n[(n+1)!T na, ) \ na, a,

8 A

¢ia QS(‘” yra vadinamieji apibendrintieji (arba jungtiniai) Lagero daugianariai (angl. associated Laguerre
polynomials), kurie apibréziami Sitaip:
(9) 9 = d’ dqﬂ =X .q+s
0 (0= (-1~ €' ()

(reiSkinys lauztiniuose skliaustuose yra g-+s eilés Lagero daugianaris).

3.2.4. Vandeniliskojo atomo biseny klasifikacija ir banginiy funkcijy bendrasis pavidalas
Sveikieji skaiciai

n, [, m, (3.2.29)
kurie nusako centriniame jégy lauke judancios dalelés biisena, vadinami tos dalelés kvantiniais skaiciais.
Skaicius n, kuris nusako energijos lygmeni (3.2.25), vadinamas pagrindiniu kvantiniu skaiciumi.
Skaicius /, kuris nusako judesio kiekio momento moduli (3.2.15), vadinamas Salutiniu kvantiniu
skai¢iumi arba orbitiniu kvantiniu skai¢iumi, o skaicius m,, kuris nusako orbitinio judesio kiekio
momento ir orbitinio magnetinio momento projekcijas (3.2.10b) ir (3.2.16a), vadinamas magnetiniu
kvantiniu skai¢iumi'.

Apibiidinant elektrono orbitinio judéjimo biisena atome, vietoj [ verciu 0, 1, 2, 3, 4, ... vartojamos
raidés s, p, d, f, g, ... Pvz., elektronas, kurio pagrindinis kvantinis skai¢ius yra n =2, o Salutinis /=1,
vadinamas 2p elektronu.

Ryskiausias skirtumas tarp kvantinio ir klasikinio poziiirio i elektrono orbitini judesio kiekio
momenta yra tas, kad kvantiné mechanika teigia, jog elektrono orbitinis judesio kiekio momentas gali biiti
lygus nuliui (/= 0). Pagal klasiking judesio kiekio momento apibrézti (1.10.3a) tai turéty reiksti, kad
r=0,t. y. kad s buisenos elektronas visa laika juda iSilgai tiesés, kuri eina per branduoli.

Kvantiniy skaiCiu trejeta n, [/, m; atitinkanti banginé funkcija — tai sferinés harmonikos
Y, (0,9)=1h, ()P, (¢) ir radialiosios funkcijos X,/(r) sandauga. Kaip matome Siy funkcijy israiSkose
(zr. 3.1 lentelg ir (3.2.28) formulg), bendruoju atveju jos yra gana sudétingo pavidalo. Papras¢iausios yra s
elektrony banginés funkcijos, nes ju kampiné funkcija Y(6, §) yra lygi konstantai 1/(2\/;), t.y. Sios
banginés funkcijos yra sferiskai simetrinés ir lygios X (r) /(2\/E ). Pvz., 1s elektrono banginé funkcija yra

[T

! Magnetinis kvantinis skai¢ius m; dazniau raSomas be indekso ,,/*“. Cia tas indeksas rasomas todél, kad ,,m* Zymi
elektrono mase.
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Vo) = —— exp(—i} (3.2.30)

T h

¢ia r| yra pirmasis Boro spindulys, padalytas i$
branduolio kriivio skai¢iaus Z (r; = ay / Z). Bangi-
nés funkcijos, kurios atitinka biisenas /> 0, néra
sferiSkai simetrinés. Pvz., p elektrony (/= 1) kam-
pinés funkcijos Y(6, ¢), kurios atitinka tris galima-
sias magnetinio kvantinio skaiciaus m;, vertes, yra
trijy tarpusavyje statmeny ,,erdviniy astuonetuky*
pavidalo (3.5 pav.). Taigi, Siuo atveju radialusis ti-
kimybés tankis priklauso nuo krypties, t.y. nuo
kampy fir ¢ (zr. 3.1 pav.).

Pagal banginés funkcijos statistinj aiskini-
ma (zr. 1.15 poskyri) tikimybé dP aptikti 1s elekt-
rong spindulio » nykstamojo storio dr sferiniame
sluoksnyje yra lygi funkcijos (3.2.30) kvadrato ir
to sluoksnio tiirio 4m/°dr sandaugai. Vadinasi, 1s
elektrono radialusis tikimybés tankis lygus

(9] wvir w350
1s

dr
4r* ( ZrJ
=—-exp| — |.
4l Ul
Funkcija X*(r)7* nusako radialiojo tikimybés tan-
kio vidurkj kampy @ ir ¢ atzvilgiu. Sios funkcijos
pavidalas 1s, 2s ir 2p elektronams pavaizduotas
3.6 pav. Kaip matome, 1s elektrono radialusis tiki-
mybés tankis yra didziausias ties 7. Kitaip sakant,
pirmasis Boro spindulys 7 nusako tikimiausig ats-
tuma tarp 1s elektrono ir vandenilio atomo bran-
: 107 " duolio. Be to, i§ (3.2.31) i$plaukia, kad vidutinis
atstumas tarp 1s elektrono ir H atomo branduolio
) o (t. y. vidutiné radialioji koordinaté (r)) yra lygus
3.6 pav. s, 2s ir 2p elektrony radialieji tikimybés 3/2.
tankiai (r; yra pirmasis Boro spindulys). VirSuje
parodyta 2s ir 2p elektrony erdviniy pasiskirstymy
dalis, kuri yra viduje sferos su spinduliu 7

3.5 pav. p elektrony erdvinio tikimybés tankio kampiné
dalis |Y(6,4)", atitinkanti tris kvantinio skaiiaus m;
vertes. |Y(6,4)|* verte jvairiomis kryptimis nusako ats-
tumai nuo koordinaciy centro iki pavaizduoty pavirsiy

-

(3.2.31)

Elektrono radialusis tikimybés tankis X*(r)r2

3.2.5. Sarminiy metaly atomy energijos lygmenys

Anksciau pateikta vandeniliSkojo atomo analiz¢ galima nesunkiai apibendrinti taikant ja Sarminiy
metaly atomams. Mat Sarminio metalo atomai turi viena palyginti silpnai susijusi su branduoliu elektrona
ir Z— 1 ar¢iau branduolio esanciy elektrony, kurie susij¢ su branduoliu stipriau (daugiaelektroniai atomai
bus smulkiau aptarti 4 skyriuje). Pastarieji elektronai pasireiskia kaip sferiSkai simetrinis neigiamo erdvi-
nio kriivio pasiskirstymas, kuris i§ dalies ekranuoja teigiamaji branduolio kriivi +Ze. Taigi, $ie vidiniai
elektronai modifikuoja iSorinio elektrono potencinés energijos priklausomybe nuo radialiosios koordina-
tés U(r). Todél arminio metalo atomo iSorinio elektrono judéjima nusako to paties pavidalo Srédingerio
lygtis (3.2.1) kaip ir vandeniliSkojo atomo atveju, taciau su Siek tiek kitokia potencine energija U(r).
Sarminiy metaly iSorinio elektrono energijos lygmenys skiriasi nuo vandeniliskojo atomo energijos lyg-
meny (3.2.25) ir priklauso ne vien nuo pagrindinio kvantinio skaiCiaus 7, bet ir nuo Salutinio kvantinio
skai¢iaus /. Sia priklausomybe nuo / galima paaiskinti pasinaudojus 3.4 pav. ir 3.6 pav. 3.4 pav. matome,
kad, esant pastoviam 7 ir didéjant /, didéja vidutinis atstumas tarp elektrono ir atomo branduolio. Taip yra
todel, kad elektronas daugiausia laiko praleidzia erdvés srityje, kurioje £ > Uj(r), o §i sritis tolsta nuo
branduolio didéjant $alutiniam kvantiniam skai¢iui /. Ta patj reiskinj iliustruoja ir 3.6 pav. Cia matome,
kad 2s busenos elektronas ilgiau laiko praleidzia arti branduolio (kur vidiniy elektrony ekranuojamas
poveikis yra mazesnis) negu 2p busenos elektronas. Vadinasi, 2s biisenos elektrona veikia didesnis teigia-
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mas krivis negu 2p biisenos, todél 2s biisenos

energija yra mazesné negu 2p biisenos energija. Op =0 =1 [=2 [=3 [=4

. R . . .. 5f 5 =
Taip pat galima jrodyti, kad 3s elektrony energija 5s _jp Zill o & -’nl;_i.
mazesné uz 3p elektrony energija, o pastaroji _1F _4s p _2d 4 nza
mazesneé uz 3d elektrony energija ir t. t. Taigi, 3p 3d =3

dél iSorinio elektrono skirtingas biisenas atitin- 3 —
S

kanc¢iy banginiy funkcijy skirtingo erdvinio per- =27 Vandenilio
siklojimo su vidiniy elektrony banginémis funk- > Licio lygmenys
cijomis kiekvienas iSorinio elektrono energijos = lygmenys

| kylainl kurie atitinka skirtin- 5 [

ygmuo skyla i n lygmenuy, kurie atitinka skirtin- ‘5 n=2
gas Salutinio kvantinio skaiCiaus vertes (3.2.27). E -_ T
3.7 pav. pavaizduota li¢io atomo energijos lyg- M 2p

|
S
T

meny diagrama. 3.7 pav. desinéje parodyti van-
denilio atomo energijos lygmenys, kurie apskai-
¢iuoti pagal (3.2.25) su Z = 1. Kaip matome, li¢io —5+
atomo 2s ir 2p lygmenys yra Zemiau uz vandeni-
lio atomo lygmenij n =2. Lygmenys 3s, 3p ir 3d
taip pat yra Zemiau uz vandenilio lygmenj n = 3,
taCiau skirtumas yra mazesnis negu lygmeny su
n = 2. Li¢io iSorinio elektrono energijos lygmenys, kurie atitinka » > 4, beveik sutampa su atitinkamais
vandenilio atomo lygmenimis. Taip yra dél to, kad, esant dideléms n vertéms, iSorinis elektronas yra
palyginti toli nuo branduolio ir kity elektrony, todél branduolio ir vidiniy elektrony poveikis iSoriniam
elektronui yra beveik toks pat, kaip teigiamo taskinio krtvio +e.

Cia apradytas ekranavimo reiskinys yra svarbus, aiSkinant perioding elementy sistema (ji bus
aptarta 4.5 poskyryje).

Pagrindiné biisena

3.7 pav. Lic¢io (Li) atomo valentinio elektrono energijos
lygmeny diagrama

3.3. Sukinys. Elektrono sukinio ir orbitos sgveika. Momenty sudétis
3.3.1. Sukinio kvantiniai skaiciai

Anksciau apibrézti kvantiniai skaiCiai n, / ir m; néra pakankami nusakant elektrono biisena atome,
nes elektronas turi ir vidini judesio kiekio momenta (sukinf). Taip pat kaip elektrono orbitinio judesio
kiekio momento modulis, kuris apibiidinamas orbitiniu kvantiniu skaic¢iumi /, elektrono sukinio modulis
apibudinamas sukinio kvantiniu skaic¢iumi s. Elektrono sukinio kvantinis skaicius visada lygus 1/2:

s 5 (3.3.1)

Sukinio modulis |Lg| susijes su sukinio kvantiniu skai¢iumi s taip pat kaip orbitinio judesio kiekio
momento modulis |L| susijgs su orbitiniu kvantiniu skai¢iumi / (zr. (3.2.15)):

V3

L = hs(s+1) ===, (3.3.2)

o sukinio projekcija i laisvai pasirinkta koordinaciy z a$j iSreiSkiama sarysiu, kuris analogiskas (3.2.10b):
L. =mh (ms=+s =%£1/2). (3.3.3)
SkaiCius mg vadinamas sukinio magnetiniu kvantiniu skaiciumi.
Atomo ir branduolio fizikoje sukinio kvantinis skaic¢ius dazniausiai vadinamas tiesiog sukiniu, o
sukinio magnetinis kvantinis skaicius — tiesiog sukinio projekcija. Pvz., sakoma ,,elektrono sukinys lygus

1/2 (nors tikroji verté yra m3/2 ), »elektrono sukinio projekcija lygi £1/2° ir kt.

Su elektrono sukiniu yra susijes elektrono vidinis (sukininis) magnetinis momentas z. Sukininiy
magnetinio ir judesio kiekio momenty santykis yra dukart didesnis negu orbitiniu:
L
Ho= 2 (3.3.4)
(plg. su (1.11.3)). Magnetinio momento ir atitinkamo judesio kiekio momento projekcijuy i duotaja krypti
santykis yra vadinamas giromagnetiniu santykiu. Dydis, kuris yra prieSingas elektrono giromagnetinio
santykio vertei, iSreikStai up/#i vienetais, yra vadinamas elektrono g faktoriumi. Pagal (1.11.3) ir (3.3.4)
elektrono orbitinis g faktorius lygus 1, o sukininis g faktorius lygus 2. Nereliatyvistinés kvantinés mecha-
nikos poziiiriu elektrono sukininis g faktorius turéty buti tiksliai lygus 2, tac¢iau kvantiné elektrodinamika
irodo, kad laisvo elektrono sukininis g faktorius yra Siek tiek didesnis uz 2 ir lygus 2,0023.
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Sukininio magnetinio momento projekcijai ir moduliui galioja sarysiai, kurie analogiski (3.2.16a)
ir (3.2.16b), taciau vietoj orbitiniy kvantiniy skaiciy m; ir / reikia vartoti atitinkamus sukinio kvantinius
skaiCius mi; ir s, 0 vietoj up reikia vartoti 2 4:

U, =—2m g =Fu, (m;==1/2), (3.3.5a)

|y 1= 2 s(s+1) =3+ . (3.3.5b)

Kaip ir kiti kvantiniai skaiciai, skai¢ius m, nusako tam tikro operatoriaus — sukinio projekcijos
operatoriaus — tikring vertg (ji lygi (3.3.3) reiSkiniui). Taciau pagrindiniy désningumy, kurie susij¢ su
elektrono sukiniu, supratimui pakanka anks¢iau minéty elektrono sukinio savybiy, kurias iSreiskia
(3.3.1)«3.3.5a,b) lygybés. Todél sukinio operatoriaus ir jo banginiy funkcijy aptarima atidésime iki
3.3.6 poskyrio.

Neatsizvelgiant | palyginti silpnas saveikas, kurias lemia elektrono sukinys, komutatyviuju
operatoriy rinkinj sudaro keturi minéti operatoriai: hamiltoniano operatorius (3.1.6), orbitinio judesio
kiekio momento kvadrato operatorius (3.2.4), orbitinio judesio kiekio momento projekcijos operatorius
(3.2.7) ir elektrono sukinio projekcijos operatorius. T.y. elektrono biisena atome visiSkai nusako kvan-
tiniai skaiciai

n, [, m;, my. (3.3.6)
Dvi biisenos, kurios skiriasi tik m, vertémis (m, ==+1/2), apraSomos vienoda orbitine bangine funkcija
(3.2.2).

Kvantinis skaicius m, nusako kampa tarp orbitinio judesio kiekio momento vektoriaus L ir laisvai
pasirinktos krypties, o kvantinis skaiCius m, nusako kampa tarp sukininio judesio kiekio momento vekto-
riaus L ir laisvai pasirinktos krypties, taciau tie du kvantiniai skaiciai nieko nesako apie kampa tarp vek-
toriy L ir L. Atsizvelgus i saveikas, kurias lemia elektrono sukinys, kampas tarp L ir L, gali turéti itakos
elektrono energijai. Tokiu atveju kvantiniai skaiciai m; ir m, netinka apibréztos energijos elektrono biiseny

klasifikavimui (tiksliau, orbitinio ir sukininio judesio kiekio momenty projekcijy operatoriai L_ ir L

Sz

nekomutuoja su hamiltonianu). Viena i$ tokiy saveiky — tai vadinamoji sukinio ir orbitos saveika.

3.3.2. Sukinio ir orbitos sqveikos potenciné energija
Sukinio ir orbitos sqveikq galima paaiskinti dviem budais:
I biidas. Pereikime prie koordinagiy sistemos, kuri susieta su judanéiu elektronu. Sioje koordinagiy
sistemoje branduolys sukasi aplink elektrona. Kaip zinome i§ elektrodinamikos, judantis kriivis sukuria
magnetinj lauka. Sio ,,efektinio” magnetinio lauko indukcija taske, kuriame yra elektronas, Zymésime B.r.
Pagal Bio ir Savaro désni » spindulio apskrita orbita grei¢iu v, judantis taskinis elektros kriivis +Ze
orbitos centre sukuria magnetinj lauka, kurio magnetiné indukcija lygi
Ze Ze Ze
Befz’uO vbrxrz—’uO yx =20 FXv; (3.3.7)
4

3 3 3
r 4nr 4ntr

¢ia 1 yra magnetiné konstanta, vektorius r nukreiptas nuo branduolio link elektrono, v, yra branduolio
greicio vektorius atzvilgiu elektrono, o v = —w, yra elektrono grei¢io vektorius atzvilgiu branduolio (be to,
uzrasant treCigja lygybe, pasinaudota tuo, kad dviejy vektoriy vektoriné sandauga keicia Zenkla sukeitus
dauginamuosius vietomis). Siame magnetiniame lauke elektrono sukininis magnetinis momentas g turi
potencing energija

AU =-pu B, . (3.3.9)
Tai yra sukinio ir orbitos sqveikos potenciné energija (elektrono pilnutinés potencinés energijos U(r)
dalis). Irase (3.3.7) i (3.3.8), matome:

s

AUz—&-Z—se,u?-(rxv). (3.3.9)
dn

II buidas. Yra zinoma, kad greiciu v judanti dalele, kurios magnetinis momentas 4, turi dipolini momenta
1

P.=—SVXHu; (3.3.10)
c

Cla ¢ yra Sviesos greitis, o v x g4 yra vektoriy v ir g vektoriné sandauga, kurios modulis lygus
v M, sin(v, i), o kryptis statmena v ir g4. Branduolio elektriniame lauke dipolinis momentas p. turi
potencing energija

AU=-p, -&; (3.3.11)
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¢ia € yra branduolio elektrinio lauko stiprio vektorius, o p. * € yra vektoriy p. ir € skaliariné sandauga. Tai
yra kita sukinio ir orbitos saveikos energijos iSraiska (plg. su (3.3.8)). Irasg (3.3.10) i (3.3.11), gauname
misriaja (vektoring-skaliaring) trijy vektoriy sandauga:

AU=—CL2£-(vxyS). (3.3.12)
IS vektorinés algebros zinoma, kad misrioji sandauga nepasikeicia po vektoriy ciklinio pertvarkymo, t. y.
AU:—C%pS-(ﬁxv). (3.3.13)
Pagal Kulono désni elektrinio lauko stipris vandeniliskajame atome yra lygus
E= ! -Z—fr; (3.3.14)
dng, r

¢ia r yra elektrono spindulys vektorius atzvilgiu branduolio, o » = |r|. [rasg¢ (3.3.14) 1 (3.3.13), iSvedame:
1 1 Ze Ze
AU =—— rxvy =t 2¢ rxv);
2 dnz, — H - (rxv) a2 (rxv)

¢ia pasinaudota tuo, kad Sviesos greitis lygus ¢ =1/,/&,4, . Taigi, vél gavome (3.3.9) formulg.
Kadangi v = p / m, kur p yra elektrono judesio kiekis, o m yra elektrono masé, tai (3.3.9) reiskini
galima uzraSyti Sitaip:
Ze
AU=-20. 22 4 . (rxp). (3.3.15)
4 mr

Irase (3.3.4) 1 (3.3.15) ir pasinaudoje tuo, kad rx p =L, kur L yra orbitinis judesio kiekio momentas,
matome:
AU:M-Z—iLS L. (3.3.16)
h  mr
Si reiskinj galima uzrasyti Sitaip:

AU =U,(r)L,-L=U,(r)|L,|-|L|cos(L,,L); (3.3.17)
¢ia Uy, yra funkcija, kuri nusako sukinio ir orbitos saveikos potencinés energijos priklausomybe nuo
radialiosios koordinatés r. Atsizvelgus i reliatyvistinius efektus (Tomo precesija; angl. Thomas preces-
sion), jos iSraiskoje atsiranda papildomas daugiklis 1/2:

Mot Ze
= — 3.3.18
Uy, (r) = o ( )
Is (3.3.17) iSplaukia, kad sukinio ir orbitos sa-
veikos potenciné energija AU yra proporcinga elektrono A

sukininio ir orbitinio judesio kiekio momenty moduliy AN
sandaugai ir kampo tarp ju kosinusui. Todél ir pilnutiné
elektrono energija (t.y. energijos lygmenys) priklauso

nuo kampo tarp Ly ir L.
Orbitinio ir sukininio judesio kiekio momenty L.
vektoriy suma J L

L=L+L (3.3.19)

nusako elektrono pilnutini judesio kiekio momenta.

Kadangi vektoriaus L, modulis yra pastovus (Zr. ,L\

(3.3.2)), tai, uzdavus vektoriaus L modulj, kampas tarp
L ir L; yra vienareikSmiskai susijes su pilnutinio judesio
kiekio momento L; moduliu (Zr. 3.8 pav.). Todé¢l teiginj
apie elektrono energijos priklausomybg nuo minétojo 3.8 pav. Du galimi kampai tarp elektrono su-
kampo galima suformuluoti Sitaip: esant duotiems kinio vektoriaus L; ir elektrono orbitinio jude-
pagrindiniam ir Salutiniam kvantiniams skaiciams, sio kiekio momento vektoriaus L bei atitinka-
elektrono energija priklauso nuo pilnutinio judesio mi elektrono pilnutinio judesio kiekio mo-
kiekio momento modulio. mento vektoriai L;
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3.3.3. Elektrono pilnutinis judesio kiekio momentas

Pilnutinio judesio kiekio momento L; moduli galima apskaiciuoti pasinaudojus Sia bendraja
momenty sudéties taisykle: sudéjus du judesio kiekio momentus L, ir L,, kuriy moduliai lygis

L=hJl(l, +1) ir L, =hJL(,+1),

suminio momento Ly = L, + L, modulio galimosios vertés yra

L =nls(Is +1)  (=|L-04L, |L-5L+1, ..., L +1L). (3.3.20)
Jeigu abu sudedamieji momentai turi apibréztas projekcijas i z asj, tada suminio momento projekcija i z
asi yra lygi jy sumai:

Lo =L_+L, =msh (mxg=my + my); (3.3.21)
¢ia kvantiniai skaiCiai m, ir m, nusako momenty L, ir L, projekcijas (L,, =mh, L,, =m,h ). Sudedant
elektrono orbitinj ir sukininj judesio kiekio momentus pagal Sias taisykles, kvantini skaiciy /; reikia
pakeisti Salutiniu kvantiniu skai¢iumi /, o kvantinj skaiciy /, — sukinio kvantiniu skai¢iumi s = 1/2. Sitaip
gauname, kad pilnutinio momento L; modulio galimosios vertés yra

|L; [=0j(j+1), (3.3.22)

kur kvantinis skai¢ius j gali biiti lygus tik Sioms vertéms:
a) jeigul/>0,j=1+1; (3.3.23a)
b) jeigu/=0, j=1 (3.3.23b)

(zr. 3.8 pav.). Pilnutinio judesio kiekio momento projekcija i laisvai pasirinktaja z asj atitinka ta pacia
salyga kaip ir bet kurios kitos prigimties judesio kiekio momento projekcija:
L,=mnh (mi=—j,5+1,..,j—1,)). (3.3.24)

Jz
Gali kilti klausimas, kaip galima kalbéti apie apibrézta kampa tarp vektoriy L ir L, jeigu Siy
vektoriy kryptys yra neapibréztos (jie precesuoja apie iSskirtaja krypti). Atsakyma i §i klausima iliustruoja
3.9 pav. Kai elektronas yra biisenos, kurios / ir j yra apibrézti, abu vektoriai L ir L, precesuoja apie
pilnutinio judesio kiekio momento vektoriy L; taip, kad kampas tarp ju iSlieka pastovus.
Vektorius L;, kaip ir bet kuris kitas judesio kiekio momentas, precesuoja aplink i$skirtaja kryptj z.
Kaip matome 3.9 pav., vektoriy L ir L, projekcijos i ta krypti yra neapibréztos. Taip yra todél, kad opera-

toriai L, ir L, nekomutuoja su operatoriumi in . Taigi, aprasant biiseng su apibréztu j, kvantiniai skaiciai

my ir mg neturi apibrézty ver¢iy. Todél, apibiidinant elektrono biisena atome, dazniausiai vartojami kvanti-
niai skaiciai

n, I, j, m. (3.3.25)
Sie skai¢iai nusako komutatyviyjy operatoriy H, I, I:i ir L ;- tikrines vertes. T.y. vietoj orbitinio ir

sukininio momenty projekciju vartojami pilnutinio momento modulis ir jo projekcija (plg. su (3.3.6)).
Elektrono biisenas, kai elektrono energija, orbitinio ju-
desio kiekio momento modulis, pilnutinio judesio kiekio mo-
mento modulis ir §io momento projekcija vienu metu turi tiksliai
apibréztas vertes, vadinsime elektrono kvantinémis biisenomis.
Bendruoju atveju energijos lygmens negalima tapatinti
su kvantine biisena, nes daznai energija nepriklauso nuo kai ku-
riy kvantiniy skaiciy. Pvz., jeigu néra iSorinio magnetinio lauko,
tada elektrono energija nepriklauso nuo kvantinio skaiciaus m;.
T. y. energijos lygmeni su apibréztu kvantiniu skai¢iumi j atitin-
ka 2j + 1 kvantiniy biiseny, kurios skiriasi tik kvantiniu skaiciu-
mi m; (Zr. (3.3.24)), o to lygmens elektrono banginé funkcija

lygi atitinkamy operatoriaus L ;- tikriniy funkeijy tiesiniam dari-

niui (pagal kvantinés mechanikos III postulata: zr. 3.1.2 posky-
3.9 pav. Elektrono sukininio judesio kiekio rj). Kitaip sakant, $io energijos lygmens i$sigimimo laipsnis yra
momento vektoriaus L; ir orbitinio judesio |youg 27+ 1 (lygmens .,iSsigimimo® savoka apibrézta 3.1.1 po-
iﬁ( 1oilﬁﬁﬁ?:Fiézli((t)ol?izllgoLm%ﬁceﬁgav212: skyryje). Todél, norint apibudinti elektrono energijos lygmeni,

P ) kai iSorinis magnetinis laukas lygus nuliui, pakanka nurodyti tik

toriy L; ir pastarojo vektoriaus precesija ap- .. 2. . .. e
link i¥skirtajg, krypti z kvantinius skaiCius #n, [ ir j. Kvantinis skaiCius j nurodomas
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apatinio indekso pavidalu. Pvz., elektrono energijos lygmuo, kuris atitinka kvantiniy skaiCiy vertes n = 2,
[=11rj=3/2, zymimas taip: 2p;.

3.3.4. Elektrono energijos lygmeny skilimas dél sukinio ir orbitos sqveikos

Kadangi sukinio ir orbitos saveikos potenciné energija priklauso nuo j, tai i$ (3.3.23a,b) iSplaukia,
kad dél sukinio ir orbitos saveikos kiekvienas energijos lygmuo, iS§skyrus s lygmenis, skyla i du lygmenis
(zr. 3.10 pav.). Pagal (3.3.17) sukinio ir orbitos saveikos potenciné energija yra teigiama, kai kampas tarp
L, ir L yra maZesnis uz 90° (t. y. kai j =7+ 1/2), ir neigiama, kai §is kampas didesnis uz 90° (t.y. kai
j=1—1/2). Pirmasis atvejis atitinka 3.8 pav. kairiaja diagrama, o antrasis — 3.8 pav. deSiniaja diagrama.

Sio energijos lygmeny )

P32

skilimo dydj galima apskaiciuoti ‘ B, T L T L
2p - Bepsol

pasinaudojus nuostoviaja trikdy-
muy teorija, kuri iSdéstyta A prie- —m8 ———-—+------------o- Tt
do A.2 skyrelyje (Siu skaiciavi-

my rezultatai bus pateikti 3.3.5 W, By,
poskyryje). Taciau vandenilisko-

jo atomo lygmeny skilimo didu- 10
mo eilg galima ivertinti ir be
grieztos kvantinés analizés: pa-

kanka apskaiciuoti sukinio ir or-

bitos saveikos potencing energi- 1S

ja (3.3.17) atsizvelgiant | tai, kad
kampo tarp vektoriy L, ir L kosi- 3.10 pav. Vandenilio 2p biisenos energijos lygmens skilimas dél sukinio ir
orbitos saveikos. Lygmuo 2p;, atitinka orbitinio judesio kiekio momento ir
sukinio ,,vienodas“ kryptis (kaip 3.8 pav. kairiojoje diagramoje), o lygmuo
2py,, atitinka $iy momenty ,,prieSingas” kryptis (kaip 3.8 pav. deSiniojoje
diagramoje)

o
<

IR A

=5
AEso = <ﬂs ’ Bef>1/2 + |<ﬂv ’ Bef>3/2| = 4:55 -10 eV

D

nusas yra deSimtyjy vieneto da-
liy eilés, ir dydi » pakeitus vidu-
tiniu atstumu tarp elektrono ir
branduolio. Pvz., norint jvertinti
vandenilio atomo 2p lygmens skilima dél sukinio ir orbitos saveikos, reikéty laikyti, kad » = 4y, kur r,
yra pirmasis Boro spindulys (Zr. (1.10.15) formule ir 3.6 pav. 3.2 poskyryje). Tada gaunama 107 eV eilés
verté (tikslusis lygmens skilimo dydis parodytas 3.10 pav.). Taigi, atomo elektrono energijos lygmeny
skilimas d¢l sukinio ir orbitos saveikos yra daug mazesnis uz vidutinj intervala tarp ,,pradiniy® (neski-
lusiy) energijos lygmenu.

Didé¢jant kvantiniams skaiciams # ir /, didéja vidutinis atstumas tarp elektrono ir branduolio, todél
pagal (3.3.18) formulg¢ mazéja sukinio ir orbitos saveikos energija. Atitinkamai mazéja ir energijos lyg-
meny skilimas.

3.3.5". Sukinio ir orbitos sqveikos analizé kvantinés mechanikos metodais

Siuo atveju reikia taikyti nuostoviosios trikdymy teorijos formules, kurios atitinka i$sigimusj
energijos lygmenj, nes pradinis lygmuo yra iSsigimegs kampo tarp vektoriy L, ir L atzvilgiu. Trikdzio
vaidmen] atlieka sukinio ir orbitos saveikos potenciné energija (3.3.17). Sis trikdys pasalina minétaji
i8sigimima. Taip gaunama, kad dvieju polygmeniy poslinkis atzvilgiu ,,nesutrikdytojo* energijos lygmens
yra lygus

AE, =(AU); =(U,XL;-L);; (3.3.26)

¢ia indeksas j nusako viena i§ dviejy galimy pilnutinio judesio kiekio momento kvantinio skaiciaus veréiy
(zr. (3.3.23a) formulg), o skliaustai ,...);*, Zymi fizikinio dydZio kvantmechaninj vidurkj, kai sistema yra
buisenos su duotuoju j. Kadangi Uy, priklauso tik nuo 7, o L ir L nepriklauso nuo 7, tai dydziy Uy, ir Ly-L
sandaugos vidurkis yra lygus ty dydziy vidurkiy sandaugai. Dél tos pacios priezasties vidurkio (Us,) verté
yra vienoda, kai sistema yra abieju minéty buisenu. Vidurki (L,L) galima iSreiksti vektoriy L, L ir
L; =L + L, kvadraty vidurkiais, kurie yra Zinomi (jie iSsireiSkia atitinkamais kvantiniais skaiciais /, s ir j
pagal (3.2.10a) formulg). Tam reikia pakelti kvadratu lygybe L; =L + L;:

|L,P=|LP +|L,[?+2L-L,. (3.3.27)
IS ¢ia

(L-L) =%(<I LY=L ~IL ") =§[j(j+1)—1(1+1)—S(S+1)] : (3.3.28)
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Atsizvelgus i tai, kad s =1/2, ir i sary$i tarp j ir [ (zr. (3.3.23a,b)), gaunama, kad
Lin?, kaij=1+1;
(L.LS>:{21 o " (3.3.29)
= +DA%, kaij=1--.
Irase¢ (3.3.29) 1 (3.3.26), matome:

5 (3.3.30)

Vadinasi, intervalas tarp dvieju polygmeniuy, i kuriuos skyla kiekvienas lygmuo su nenuliniu / dél sukinio
ir orbitos saveikos, yra lygus

2|l kaij=1+1;
AE/ :<AU>j :<Uso>h_' .J :
' —[-1, kaij=1-1.

AE, =(U R (I+71). (3.3.31)
Pagal (3.3.18) formulg vandeniliskajam atomui
HotgZe |1
U,)=—7—"{({—=). 3.3.32
Uio? 2hm <r3 > ( )
Vandeniliskojo atomo elektrono radialiosios koordinatés atvirksStinio kubo vidurkis yra lygus
<L3> =— 2 ; (3.3.33)
r Kl +1)(21+1)

¢ia r; yra pirmasis Boro spindulys, padalytas i branduolio kriivio skaifiaus Z, o n yra pagrindinis
kvantinis skaicius (31 rezultata galima gauti pagal vidurkio apibréztj (3.1.11) pasinaudojus vandeniliskojo
atomo radialiyjy banginiy funkcijy iSraiSkomis (3.2.28)).

Didéjant #n ir [, vidurkis (1//°) mazéja (2r. (3.3.33) formulg), todél pagal (3.3.30) ir (3.3.32)
lygmeny skilimas mazéja.

3.3.6". Sukinio operatorius ir sukininé banginé funkcija

Pasinaudojus sukinio operatoriaus komponenciy komutavimo sarySiais (3.1.19) ir remiantis
eksperimentisSkai nustatytu faktu, kad elektrono sukinio projekcija gali igyti tik dvi vertes (3.3.3), galima

irodyti, kad elektrono sukinio Dekarto komponenciy operatoriai L, , L, ir L yra

SX 2

I =1né6,, L =1hé,, ]jzzéh&z; (3.3.34)

sx sy s.

¢ia o,

G, ir 6, yra vadinamosios Paulio matricos:

. 0 1 . 0 - . 1 0
o, = , o, =|. , O,= . (3.3.35)
’ 1 0 710 0 -1

Paulio matricos (3.3.35) yra isreikstos operatoriaus &, tikriniy funkcijy bazéje (zr. 3.1.6 poskyrj), todél
matrica & yra diagonalioji'.

Zinome, kad orbitinio judesio kiekio momento projekcijy operatoriai (3.1.18) veikia dalelés ,,or-
biting* banging funkcija y(x, y, z), kuri nusako dalelés orbitinio judéjimo busena. Dalelés sukinio projek-
cija Ly, — tai dar vienas ,,laisvés laipsnis®, kurj turi atspindéti papildomas argumentas banginés funkcijos
iSraiSkoje. T.y. dalelés banginés funkcijos argumenty saraSa reikéty rasyti Sitaip: w= y(x, y, z, L,).
Kadangi yra galimos tik dvi L, vertés, tai ,,pilnaja“ funkcija w(x, y, z, L,,) galima uzrasyti dvieju ,,orbiti-
niy“ funkcijy stulpelio pavidalu:

: (3.3.36)

l//(x’y’Z’Lsz) = (l/ll (x’y’Z)J

W, (x,,2)

¢ia funkcija y(x, y, z) nusako elektrono orbitinio judéjimo biisena, kai L, =+%/2, o funkcija ys(x, y, 2)
nusako elektrono orbitinio judéjimo biisena, kai L_ =—%/2. Toks dviejy funkcijy stulpelis — tai vadina-
masis spinorius. Spinoriaus bendroji iSraiska (3.3.36) yra tapati tokiam reiskiniui:

! Paulio matricos kartu su vienetine antrosios eilés matrica yra keturios tiesiikai nepriklausomos matricos, kurios
sudaro dvimaciy kompleksiniy matricy erdvés baz¢. Tos matricos tinka aprasant ir kitus fizikinius dydzius, kurie
gali biti lygts tik dviem vertéms. Pvz., Paulio matricos taikomos matematiSkai formuluojant nukleono ,,izotopinio
sukinio® savybes (izotopinis sukinys bus minimas 8.3 poskyryje).
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N - 1 0
l//(x,y,z,Lsz) :WI(x9y’Z)l +V/2(x7yvz);( :V/l(xay’z)(oj+l//2(x7y’z)[1j 5 (3337)

! - (¢ 3.3.38
=0 ¥ =) (3.3.38)

Kiekvienas spinorius yra funkcija, kurios vienas argumentas gali buti lygus tik dviem vertéms. Tas
argumentas — tai elektrono sukinio projekcija i duotaja (z) asi. Si projekcija — tai yra vadinamoji sukininé
koordinaté. Pasinaudojus matricy daugybos taisyklémis, nesunku isitikinti, kad funkcijos y* ir ¥~ yra
operatoriaus &, kurj nusako trec¢ioji Paulio matrica (3.3.35), tikrinés funkcijos', o atitinkamos tikrinés

¢ia y*ir y~ yra ,vienetiniai spinoriai‘;
"

vertés yra +1 ir —1. Vadinasi, " ir ¥~ yra operatoriaus ]:SZ tikriniy funkciju ]:SZ -atvaizdai (8i termino-
logija paaiSkinta 3.1.6 poskyryje). ¥ nusako elektrono sukining buisena, kurioje L_ =+7%/2, 0 y nusako
elektrono sukining biisena, kurioje L, =—h/2.

Taigi, (3.3.37) lygybé yra pilnutinés banginés funkcijos skleidinys operatoriaus isz tikrinémis

funkcijomis. Pagal kvantinés mechanikos treciaji postulata (zr. 3.1.2 poskyri) funkcijos wi(x, v, z) modu-
lio kvadrato integralas visoje erdvéje yra lygus tikimybei, kad L, =+%/2, o funkcijos ys(x, y, z) modulio
kvadrato integralas yra lygus tikimybei, kad L_ =-%/2.

Elektrono sukinys turi palyginti silpna itaka jo orbitiniam judéjimui. Todél galima laikyti, kad
elektrono banginés funkcijos ,,orbitiné™ dalis nepriklauso nuo elektrono sukinio krypties, o elektrono
,»pilnuting* banging funkcija galima uzrasyti ,,orbitinés ir ,,sukininés® funkcijy sandaugos pavidalu:

w(x,y,z, L) =ry(x,y,2) Y (L) = l//(x,y,z)(;j; (3.3.39)

¢ia w(x, y, z) yra orbitiné banginé funkcija, o y(Ly;) yra spinorius, kuris vadinamas sukinine bangine
funkcija:

x= (Zj =ay + Py . (3.3.40)

Cia |af* yra lygus tikimybei, kad L, =+h/2,0 |7 yra lygus tikimybei, kad L_=-nh/2 (taigi, spinorius
(3.3.40) yra sukininés funkcijos isz -atvaizdas).

Iki $iol buvo kalbama tik apie elektrona. Nenulinj sukini turi ir daugelis kity daleliy. Pvz., fotono
sukinio kvantinis skaicius yra lygus 1. Todé¢l fotono sukinio projekcija gali biti lygi trims vertéms 0 ir
+h (t.y. my=0, £1). Tai yra fotono sukinio projekcijos i z a$i operatoriaus S. tikrinés vertés. Todél
kiekviena operatoriaus S. tikriné funkcija yra triju skai¢iu stulpelis. Tas tikrines funkcijas galima vaiz-
duoti trimaciais kompleksiniais vektoriais y;, 1 ir jo, kuriy realioji ir menamoji dalys yra apibréztos
Iprastingje trimatéje erdvéje (apatinis indeksas nusako my vertg). Tie tikriniai vektoriai yra pateikti D prie-
do D.1 skyrelyje (zr. (D.1.4) formules). Lygiai taip pat kaip i orbitiniy banginiy funkcijy ir spinoriy buvo
sudaryta apibréztos energijos elektrono ,,pilnoji* banginé funkcija (3.3.37), galima biity sudaryti koordi-
naciy ir fotono sukinio projekcijos i z asi funkcija, kuri pilnai nusako apibréztos energijos fotono biiseng
(taip pat ir fotono poliarizacija):

W(x’y’Z’Sz) = WA(X:J’:Z)XA + l//O(xayaz)XO + l/ll (x,yﬁz)xl (3341)
(plg. su (3.3.37)). Taciau §i funkcija skiriasi nuo elektrono ir kity masyviyjy daleliy banginés funkcijos
tuo, kad jos komponen¢iy moduliy kvadratai [z, ¢(x, y, z)I* neturi koordinatinio tikimybés tankio pras-
més, t.y. funkciju i o(x, y, z) negalima vadinti ,,fotono orbitinémis banginémis funkcijomis®. Taip yra
todél, kad fotono spindulio vektoriaus operatorius r neegzistuoja (Si savybé yra buidinga visoms daleléms,
kuriy rimties masé lygi nuliui, o sukinys nelygus nuliui). Dél Sios priezasties fotono koordinatinio vaizda-
vimo banginé funkcija (3.3.41) praktiskai néra naudojama. Taciau kitais atzvilgiais funkcija (3.3.41) yra
analogiska elektrono banginei funkcijai (3.3.37). Pvz., ta funkcija visiSskai nusako fotono biisena, o jos

' Funkcijos " ir 4~ yra ortogonalios (kaip ir bet kurio kito Ermito operatoriaus tikrinés funkcijos). Taciau
ortogonalumo salygos uzra§ymas (3.1.3) pavidalu Siuo atveju néra tinkamas, nes tos funkcijos yra diskretaus
kintamojo L,. funkcijos. Siuo atveju integravima reikia pakeisti sumavimu to kintamojo galimujy veréiy atzvilgiu.
Sitaip lengva isitikinti, kad funkcijos (3.3.38) yra ortonormuotos.
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komponen¢iy moduliy kvadraty |ys, o(x, v, z)* integralai visa erdve nusako tikimybes, kad fotono sukinio
projekcijos 1 z asi matavimo rezultatas bus lygus atitinkamai vertei (£7# arba 0). Todél toliau funkcija
(3.3.41) vadinsime ,,fotono bangine funkcija“'. Taigi, fotono banginé funkcija yra trimatis kompleksinis
vektorius (kitaip sakant, SeSiy skaiCiu stulpelis: trys vektoriaus komponentés, kuriy kiekviena sudaryta i§
realiosios ir menamosios daliy). To vektoriaus kryptis nusako fotono (elektromagnetinés bangds) poliari-
zacija. Jeigu banga sklinda z kryptimi, tada tikrinis vektorius y; atitinka deSining apskritiming poliarizaci-
ja, tikrinis vektorius y  atitinka kairing apskritiming poliarizacija, o tikrinis vektorius jy, atitinka iSilging
poliarizacija (t.y. tokia poliarizacija, kai elektrinio lauko vektorius lygiagretus su sklidimo kryptimi).
Vektoriai y; ir y; yra statmeni z aSiai, o vektorius y; yra lygiagretus su z asimi. Jeigu elektromagnetiné
banga yra plokscioji, tada i fotono banginés funkcijos iSraiska (3.3.41) gali ieiti tik vektoriai, kurie
statmeni z aSiai, nes plokscioji elektromagnetiné banga yra skersiné. Tai reiskia, kad fotono, kuris atitinka
ploksciaja elektromagneting banga, sukinio projekcija i sklidimo krypti gali bati lygi tik dviem vertéms
+ (nes banginés funkcijos komponenté wy(x, v, z) yra lygi nuliui). Cia reikia atkreipti démesj i tai, kad
poliarizacija nusako fotono banginé funkcija (kuri yra trimatis kompleksinis vektorius), bet ne paties
sukinio kryptis.

3.4". Dirako lygtis ir elektrono sukinys

3.3.6 poskyryje elektrono sukinio operatoriaus iSraiSka buvo gauta remiantis eksperimentiskai
nustatyta elektrono sukinio verte. Taciau elektrono sukinio egzistavima bei sukinio operatoriaus iSraiska
galima pagristi teoriSkai remiantis reliatyvistine elektrono judéjimo lygtimi, kuria 1928 m. i§vedé angly
fizikas Polis Dirakas (Dirac). Reliatyvistiné judéjimo lygtis — tai judéjimo lygtis, kuri yra invariantiska
Lorenco (Lorentz) transformacijy atzvilgiu. Lorenco transformacijos susicja Dekarto koordinates ir laika
dviejose inercinése atskaitos sistemose:

x—vt t—W/cHx
xr: yr:y’ Z,:Z, t!: ( ) .

\/1—1)2/02’ V1-v?/c? ’
¢ia koordinatés x’, y', z' ir laikas ¢’ — tai koordinatés ir laikas sistemoje, kuri juda ,,nebriik§ninés* sistemos
atzvilgiu x aSies kryptimi pastoviu grei¢iu v (laikoma, kad abiejy sistemy atitinkamuy asiy kryptys
sutampa). Savoka ,lygties invariantiSkumas Lorenco transformacijy atzvilgiu®“ reiskia, kad, iSreiskus
koordinates x, y, z ir laika ¢ briik$niniais dydziais x’, y', z' ir ¢', lygties pavidalas nepasikei¢ia. Srédingerio
lygtis (2.1.1) neatitinka Sios salygos, todél ji netinka, kai dalelés greitis yra artimas Sviesos greiciui. Relia-
tyvistiné judéjimo lygtis tinka apraSant bet kokio grei¢io dalelg. Dirako lygties iSvedimas yra panasus {
Srédingerio lygties isvedima: jeigu Srédingerio lygtis (2.1.3) gaunama i$ elektrono nereliatyvistinés pilnu-
tinés energijos iSraiskos (3.1.17) pakeitus judesio kieki p atitinkamu operatoriumi (3.1.16), tai Dirako
lygtis gaunama remiantis reliatyvistinés pilnutinés laisvojo elektrono energijos kvadrato iSraiska:

E*=¢* (mgc2 +p%); 34.2)
¢ia my yra elektrono rimties masé, ¢ yra Sviesos greitis, o p yra elektrono judesio kiekis. Be to, i§vedant
Dirako lygti, remiamasi dar viena papildoma salyga: judéjimo lygtis turi biiti pirmosios eilés tiesiné
diferencialiné lygtis. T. y. i ta lygti turi jeiti tik pirmosios i§vestinés laiko ir koordinaciy atzvilgiu (palygi-
nimas: i Srédingerio lygti (2.1.1) jeina antrosios i§vestinés koordinadiy atzvilgiu ir pirmoji i§vestiné laiko
atzvilgiu). Laisvojo elektrono Dirako lygtis uzraSoma Sitaip:

[E - c(aymoc +ayp, + b, +asp,) 1P =0; (3.4.3a)

(3.4.1)

A

¢ia E yra energijos operatorius (3.1.21), p_, f)y irp, yra judesio kiekio operatoriaus komponentés

(3.1.16), ¢ yra Sviesos greitis, my yra elektrono rimties masé, o dydziai o, a1, & ir o5 apibréziami taip,
kad galioty lygybé

E=claymyec+a,p, +a,p, +a3p,). (3.4.3b)
Pakele abi (3.4.3b) lygybés puses kvadratu, turime gauti reliatyvistini energijos ir judesio kiekio sarysi
(3.4.2). Todél aisku, kad o, a1, an ir o5 negali buti skaliarai, nes priesingu atveju keliant kvadratu
desiniojoje lygybés puséje atsirasty dydzio mc ir judesio kiekio vektoriaus komponenciy p,, p, ir p. tarpu-
savio sandaugos, kuriy néra (3.4.2) reiskinyje. Kad nebiity $iy sandaugu, dydziai oo, a1, o ir o turi
atitikti salyga

" Pagal Bialynicki-Birula 1. Photon wave function // Progress in Optics, vol. 36, 1996, p.245-294;
<http://www.cft.edu.pl/~birula/publ.html>
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a;a, =—apa;  (j#k), 3.4.4)
t. y. jie turi antikomutuoti. Be to, $iy keturiy dydziy kvadratai turi biiti lyglis vienetui:
aj=1 (j=0,1,2,3). (3.4.5)

(3.4.4) ir (3.4.5) sarysiai galioja tada, kai o, oy, o ir a5 yra tokios ketvirtosios eilés kvadratinés matri-
cos:

1 00 O 0 0 01 00 0 - 00 1 0
01 0 O 001 0 00 i O 00 0 -
o, = , o = , Oy = ) , a4y = ; (3.4.6)
00 -10 01 00 0 -1 0 0 1 0 O
00 0 -1 1 0 00 i 0 00 0 -1 00

¢ia i yra menamasis vienetas. Pasinaudojus matricy daugybos taisykle, nesunku jsitikinti, kad (3.4.6)
matricos atitinka (3.4.4) ir (3.4.5) sarySius ((3.4.5) sarySio deSinigja pusg reikia laikyti ketvirtosios eilés
vienetine matrica). Kadangi ¢; yra ketvirtosios eilés matricos, tai Dirako lygties (3.4.3a) kairiojoje puséje
lauztiniuose skliaustuose esantis reiskinys taip pat yra ketvirtosios eilés matrica (Sios matricos elementai
skaiciuojami pagal bendrasias matricy algebros taisykles). Todél banginé funkcija ¥, kuri jeina i Dirako
lygti (3.4.3a), turi keturias komponentes, kurias patogu uzrasSyti stulpelio pavidalu:
gll (x: YsZ, t)
Y/2 (xa Y.z, t)
Y. (x,p,2,0) |
Y,(x,y,z,t)
Taigi, Dirako lygties (3.4.3a) kairioji pusé — tai ketvirtosios eilés kvadratinés matricos ir keturiy funkcijy
stulpelio sandauga. Todé¢l Dirako lygti galima pakeisti keturiy tiesiniy pirmosios eilés diferencialiniy
lygciy sistema atzvilgiu keturiy banginés funkcijos komponenciy.

Jeigu elektronas juda potencialiniame lauke, kurio potenciné energija U(x,y,zf), tada Dirako
lygties (3.4.3a) kairiojoje pus¢je, lauztiniuose skliaustuose, atsiranda démuo —U:

[E —c(aymyc +ayp, +ay p, + o5 p,) ~U(x,y,2,0)|¥ =0. (3.4.8)

¥ (x,y,z,t) = (3.4.7)

Jeigu U nepriklauso nuo laiko (t.y. potencialinis laukas yra nuostovus), tada kaip ir Srédingerio lygties
atveju pilnuting banging funkcija ¥(x,y,z,f) galima isreiksti erdviniy koordinaciy funkcijos y(x,y,z) ir
kompleksinés eksponentinés laiko funkcijos sandauga (2.1.2), taciau dabar y(x,y,z) yra keturiy funkcijy
stulpelis:

l//l (X, Vs Z)
.z =| V28D | (3.4.9)
W3 (x,,2)
W4 (xs ys Z)
w(x,y,z) ir elektrono energija F atitinka $ig tikriniy verciy lygti:
[c(aymyc + oy p, +oyp, +o3p,)+U(x,3,2)ly =Ey . (3.4.10)

Tai yra hamiltoniano operatoriaus tikriniy verciy lygtis. Hamiltoniano operatorius Siuo atveju lygus
H =c(agmoc+ayp, + o, p, +a3p.) +U(x,0,2). (3.4.11)

Kadangi dydZiai ¢; yra matricos, tai hamiltoniano operatorius Siuo atveju taip pat yra ketvirtos eilés
kvadratiné matrica.

Kaip minéta 3.1.2 poskyryje, iSsamiam apibréZtos energijos sistemos biisenos apraSymui reikia
turéti visa komutatyviujuy operatoriy rinkinj, i kurj jeina hamiltoniano operatorius. 3.2 poskyryje minéta,
kad centriniame jégu lauke judancios dalelés (pvz., atomo elektrono) biisenai nusakyti pakanka triju
operatoriy: hamiltoniano, orbitinio judesio kiekio momento kvadrato ir orbitinio judesio kiekio momento

projekcijos iz, kuria nusako (3.1.18) trecioji formulé. Taciau pastarasis operatorius nekomutuoja su

reliatyvistiniu elektrono hamiltonianu (3.4.11). Taigi, apibréztos energijos elektrono orbitinio judesio
kiekio momentas yra neapibréztas. Kitaip sakant, elektrono orbitinis momentas néra tvarus (néra judéjimo
integralas). Vadinasi, pagal judesio kieckio momento tvermés désnij turi egzistuoti dar viena pilnutinio
judesio kiekio momento komponenté, kuria sudéjus su orbitiniu momentu gaunamas tvarus dydis. Si
komponenté — tai elektrono sukinys. Su hamiltonianu (3.4.11) komutuoja toks operatorius:
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L =L+ g(ﬁxex +5,e,+5.e.); (3.4.12)

¢ia L yra orbitinio judesio kiekio momento vektoriaus operatorius, e,, e, ir e. yra x, y ir z asiy vienetiniai
vektoriai, o §,, §, ir §. yra tokios ketvirtosios eilés matricos:

01 00 0 -i 00 1 0 00
1 000 . i 0 00| . |0-100
= .8, = 8= (3.4.13)
0001 |00 0 —i 00 1 0
001 0 00 i 0 00 0 -1

(3.4.12) reiskinio antrasis démuo — tai elektrono sukinio vektoriaus operatorius IA,S . T.y. (3.4.13) matricy

ir dydzio %/2 sandaugos — tai elektrono sukinio operatoriaus Dekarto komponentés:

isx :Eﬁx ’ i’w :ES: > iyz :Eﬁz‘ (3414)
T2 v 2

Apskaiciuosime elektrono sukinio operatoriaus komponentés isz tikrines vertes ir kartu nustaty-

sime banginés funkcijos komponenciy prasme. Paveikiame operatoriumi lA,SZ elektrono banging funkcija
(3.4.9):

10 00) (v v,
. 0 -1 00 -
fw=l V22D Ve (3.4.15)
‘ 210 0 1 0 vy | 2|
00 0 -1) \y, ¥,
Jeigu komponentés y ir y; lygios nuliui, tada (3.4.15) lygybé virsta lygybe
- h
Ly=—y,
i 2‘//

t.y. tokiu atveju y yra elektrono sukinio projekcijos operatoriaus tikriné funkcija, o atitinkama tikriné
verté lygi #/2 . Jeigu komponentés y, ir y; lygios nuliui, tada galioja lygybé

- h

L.y = _El// >
t. y. tokiu atveju i taip pat yra elektrono sukinio projekcijos operatoriaus tikriné funkcija, o atitinkama
tikriné verté lygi —7%/2. Kity tikriniy verciy operatorius isz neturi. Zinoma, tokios pacios yra ir kity
dviejy Dekarto komponenéiy tikrinés vertés, nes visos kryptys erdvéje yra lygiavertés'. Vadinasi, elekt-
rono sukinio projekcija i bet kuria krypti gali biti lygi tik dviem vertém: 7%/2 arba —7#/2. Pilnutinio

sukinio kvadratas lygus
2

=L +L + L, =%(§f +5; +§3)=%h2 (3.4.16)
(¢ia pasinaudota tuo, kad (3.4.13) matricy kvadratai yra vienetinés matricos). Uzrase §i reiskinj (3.3.2)
pavidalu, gauname, kad elektrono sukinio kvantinis skaiCius (arba tiesiog sukinys) lygus s =1/2. Sis
rezultatas yra pasekmé to fakto, kad Dirako lygtis yra pirmosios eilés diferencialiné lygtis (ir laiko, ir
koordinaciy atzvilgiu). Dirako lygtis tinka visoms sukinio 1/2 taSkinéms (t.y. elementariosioms)
dalelems?.

Taigi, nustatéme, kad kiekviena i§ dviejy galimy sukinio verciy atitinka dvi banginés funkcijos
komponentés: y; ir s atitinka sukinio orientacija z asies kryptimi, o ; ir y; atitinka sukinio orientacija

' Sukinio Dekarto komponenéiy operatoriy israidkos priklauso nuo pasirinktojo vaizdavimo (zr. 3.1.6 poskyrj). Siuo
atveju naudojamas L atvaizdas, t. y. operatoriai (3.4.13) yra isreiksti operatoriaus L, tikriniy funkcijy bazéje.

? Atsisakius minétojo papildomo reikalavimo, kad judéjimo lygtis biity pirmosios eilés, i§ reliatyvistinio energijos ir
judesio kiekio sarysio (3.4.2) galima nesunkiai gauti antrosios eilés reliatyvisting lygti. Pakanka tame sarySyje
energija E pakeisti energijos operatoriumi (3.1.21), o judesio kieki p pakeisti judesio kiekio operatoriumi (3.1.16).
Taip gaunama vadinamoji Kleino ir Gordono lygtis, kuri tinka aprasant daleles su nuliniu sukiniu. Kadangi tokios
dalelés neturi vidiniy laisvés laipsniy, ju banginés funkcijos yra skaliarinés kaip ir Srédingerio lygties sprendiniai
(t. y. nusakomos vienu kompleksiniu skai¢iumi, o ne keturiy skaiciy stulpeliu).
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prieSinga kryptimi. Norint iSsiaiskinti, kuo skiriasi busenos y; ir s (arba ys ir y4), galima pasinaudoti
laisvojo elektrono judéjimo lygtimi, kuri gaunama, kai (3.4.10) lygtyje U = 0. Kaip ir Srédingerio lygties

atveju, laisvojo elektrono banginé funkcija yra plokscioji banga (zr. (3.1.14a)), taciau prie§ kompleksing
eksponente yra keturiy koeficienty stulpelis:

a,

. .
w(x,y,z)=|° eXp[l pzz} ; (3.4.17)
a, h

ay
¢ia laikoma, kad elektronas sklinda z aSies kryptimi (todél p, = p,, = 0). Pareikalavus, kad funkcija (3.4.17)
atitikty nuostoviaja Dirako lygti (3.4.10), gaunamos dvi galimos elektrono pilnutinés energijos vertés

(t. y. dvi hamiltoniano tikrinés vertés):
E=xc\p?+mic* . (3.4.18)
Teigiama energija E = ¢/ pZ +mic” atitinka $ie du koeficienty a; ketvertai:

2 2
1 moc 1 myc

\/_ , =0, a;= 1- =0; (3.4.19a)

=0, a,= \/_4/ =0, a4——\/_ (3.4.19b)

Neigiama energija E = —cy/p> +mgc® atitinka Sie du koeficienty a; ketvertai:

a =

1 m,c* 1 m002

o= |1 L@ =0, ay=—— |1+ a4y =0; (3.4.20a)
2 V2 |E|’

=0, a=— m°c =0, a, = ’"OC (3.4.20b)

7z 7\

Turint omenyje, kad y; ir y; atitinka suk1n10 orlentacijq z asies kryptlml, 0 y» ir yu atitinka sukinio
orientacija prieSinga kryptimi, galima teigti, kad koeficienty rinkiniai (3.4.19a) ir (3.4.20a) atitinka elekt-
rono sukinio orientacija z aSies kryptimi, o rinkiniai (3.4.19b) ir (3.4.20b) atitinka sukinio orientacija
priesinga kryptimi. Taigi, keturi koeficienty rinkiniai (3.4.19a), (3.4.19b), (3.4.20a), (3.4.20b) atitinka
keturis galimus sukinio projekcijos ir pilnutinés reliatyvistinés energijos zenklo derinius. Tuo atveju, kai
elektrono greitis yra daug mazesnis uz Sviesos greitj (v/c << 1), Sias koeficienty iSraiSkas galima pakeisti
paprastesnémis apytikslémis lygybémis:

alzl =0, a3 = vV/(2c), a4 =0 (3.4.21a)
=0, =1, a3=0, a4~—v/(2c) (3.4.21b)
= U/(2¢), a=0, a3=-1, a,=0; (3.4.22a)
=0, &= V/(2¢), a3=0, as~ 1. (3.4.22b)

Kadangi dydis v/(2¢) Siuo atveju yra artimas nuliui, tai galima teigti, kad nereliatyvistinio elektrono
banginés funkcijos komponentés y; ir y» atitinka teigiamas energijos vertes, o komponentés 3 ir g
atitinka neigiamas energijos vertes.

IS pirmo zvilgsnio neigiama pilnutiné laisvojo elektrono energija neturi fizikinés prasmés. TaCiau
gilesné Sio rezultato analizé rodo, kad elektrono biisenos su neigiama energija atitinka elektrono
antidalele — pozitrongq. Pozitrono masé ir sukinys yra tokie patys kaip elektrono, taciau elektros krtvis yra
prieSingas. Taigi, Dirako lygtis ne tik teisingai apraSo elektrono sukini, bet ir numato pozitrono egzistavi-
ma. Pozitronas buvo eksperimentiskai atrastas 1932 m.

IS to, kas ankscCiau pasakyta, iSplaukia, kad nereliatyvistinio elektrono biisenos apraSymui pakan-
ka vartoti tik komponentes v ir v, (nes, kaip iSplaukia i§ (3.4.21a,b), komponentés s ir yy yra artimos
nuliui). Vadinasi, tokiu atveju galima teigti, kad elektrono banginé funkcija turi ne keturias, o tik dvi
komponentes:

(3.4.23)

l//(x,y,z) :[Wl (x’y’Z)J

WZ(X,y,Z) .
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Todél nereliatyvistinio elektrono sukinio operatoriy galima iSreiksti Paulio matricomis (3.3.35), kurios
sudarytos i$ ketvirtosios eilés matricy (3.4.13) pirmosiose dviejose eilutése ir pirmuosiuose dviejuose
stulpeliuose esan¢iy elementy. Sitaip apibrézus sukinio operatoriy, banginés funkcijos komponenté
wi(x,y,z) nusako biisena, kai sukinio z komponenté lygi %/2, o komponenté y»(x,y,z) nusako busena, kai
sukinio z komponenté lygi —%/2.

Sprendziant vandeniliSkojo atomo Dirako lygti (3.4.10), vietoj U reikia vartoti funkcija (3.2.23).
Tada gaunamos tokios energijos lygmeny vertés:

2 4 2
En/:_Z_z—mOzez 1+5| —= 22 (3.4.24)
n” 8gyh n"\j+1/2 4

Cia j yra elektrono pilnutinio judesio kiekio momento kvantinis skaiCius, kuri nusako (3.3.23a,b)

formulés, o a yra bedimensé smulkiosios sandaros konstanta, kuri apibréziama sarySiu

2 2
e e

“ 2e.he  dmgghc
Smulkiosios sandaros konstantos verté apytiksliai lygi 1/137. Antrasis démuo (3.4.24) reiskinio lauzti-
niuose skliaustuose nusako vandeniliSkojo atomo lygmeny skilima, kurj salygoja sukinio ir orbitos savei-
ka. Be to, palyginus (3.4.24) reiskinj su Srédingerio lygties numatomomis energijos vertémis (3.2.25),
akivaizdu, kad Dirako lygties numatomi energijos lygmenys yra ne tik suskilg, bet ir Siek tiek pasislinke
atzvilgiu ty, kurie i$plaukia i§ Srédingerio lygties.

(3.4.25)

UZdaviniai
3.1. Apskaiciuokite operatoriy x(d/dx) ir x komutatoriy.

~

32. Air B yra nekomutuojantys Ermito operatoriai. Nustatykite, kurie i§ Siy operatoriy yra Ermito:
(a) AB, (b) AB-BA, () AB+ BA, (d) ABA, (e) A (Cia n yra sveikasis teigiamasis skaicius).
3.3. Duotas vienmatis harmoninis osciliatorius. Apskaiciuokite:
(a) pagrindinés biisenos koordinatés vidurkj (x) ir koordinatés kvadrato vidurki (x*);
(b) koordinatés standartini nuokrypi (neapibréztuma) Ax = [(x*) — (x)*]"%
(c) dalelés judesio kiekio vidurki (p,) ir jo kvadrato vidurki (p?) naudodamiesi ,.a* ir ,b* punkty
rezultatais, taciau nesinaudodami judesio kiekio operatoriaus iSraiSka (patarimas: apskaiciuokite
(p; /(2m)):;
(d) judesio kiekio neapibréztuma Ap, ir neapibréztumy sandauga Ax - Ap.
3.4. Apskaiciuokite visus galimus kampus tarp judesio kiekio momento vektoriaus L ir z aSies, kai
judesio kiekio momento kvantinis skaicius / = 3.

3.5. (a) Kokios yra galimos pilnutinio judesio kiekio momento kvantinio skaiciaus j vertés f biisenoms?
(b) Kokios yra atitinkamos pilnutinio judesio kiekio momento kvantinio skaiciaus m; vertés?

(c)Kiek i8 viso yra skirtingy f biiseny (t. y. f biiseny, kurios skiriasi tik kvantiniy skaiCiy j arba m;
vertémis)?
(d)Kiek skirtingy f biiseny gautume, jeigu vietoj kvantiniy skaiciy j ir m; vartotume m; ir m,?

3.6. Kokia tikimybé aptikti vandenilio atomo 2s elektrona erdvés srityje, kurig draudzia klasikiniai judé-
jimo désniai (t.y. erdvés srityje, kurioje elektrono pilnutiné mechaniné energija yra mazesné uz
potencing energija)?

3.7. Apskaiciuokite tikimiausiaji atstuma tarp vandenilio atomo 2s elektrono ir branduolio.

3.8. Kokia tikimybé aptikti pagrindinés biisenos vandenilio atomo elektrona branduolio viduje? Laikyki-

te, kad vandenilio atomo branduolio spindulys lygus 107" m.
3.9. Irodykite, kad dalelés, kurios sukinio kvantinis skaiCius lygus 1/2, sukinio projekcijy operatoriai
(3.3.34) atitinka komutavimo sarysj [L IA,S’V] = ihL,, .

SX 2

3.10. Dalelés, kurios sukinio kvantinis skai¢ius lygus 1/2, sukininés funkcijos LASZ -atvaizdas yra spinorius
(3.3.40). ISreikSkite tos dalelés sukinio komponenciy vidurkius (L), (L) ir (L) bei ju kvadraty
vidurkius (Z2.), <L§y> ir (L2.) . Patikrinkite, ar (L )+ (Li},) H(L)=(L).
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Tiriant daugiaelektronius atomus, biitina atsizvelgti { du reiskinius, kurie nepasireiSkia vieno
elektrono sistemose: elektrony tapatingumas ir elektrony tarpusavio saveika. Siame skyriuje iSsiaiskinsi-
me elektrony tapatingumo ir ju saveikos itaka daugiaelektroniy atomy savybéms.

4.1. Vienody daleliy sistemos banginé funkcija. Paulio draudimo principas

4.1.1. Vienody daleliy sistemos banginés funkcijos simetrija daleliy transpozicijos atzvilgiu

Klasikiniy daleliy judéjimo lygtys vienareikSmiskai nusako daleliy judéjimo trajektorijas, jeigu
yra duoti daleliy koordinatés ir greiCiai tam tikru laiko momentu. Taigi, klasikinéje mechanikoje net ir
vienodos dalelés yra atskiriamos viena nuo kitos: klasikinéje sistemoje visas vienodas daleles galima
sunumeruoti ir sekti kiekvienos i$ juy judéjima. Taciau kvantinéje sistemoje dviejy vienody daleliy (pvz.,
dvieju elektrony) sukeitimas vietomis (transpozicija) néra susijes su jokiais pastebimais sistemos blisenos
pokyc¢iais: vienodos dalelés yra visiSkai neatskiriamos viena nuo kitos. Taip yra dél to, kad kvantinés
sistemos hamiltonianas nepasikeicia sukeitus vietomis dvieju vienody daleliy koordinates. ISsiaiskinsime,
kokia jtaka Si kvantiniy sistemy savybé turi sistemos banginei funkcijai.

Tarkime, kad sistema sudaro N vienody daleliy (pvz., elektrony). Tada sistemos nuostovioji
banginé funkcija yra 4N kintamyju funkcija:

W =W (1S, 158y, FySy ) 5 (4.1.1)
Cia r; yra i-tojo elektrono spindulys vektorius, o s; yra jo ,,sukininé koordinaté® (t. y. jo sukinio projekcija
1 z a8i). Daleliy tapatingumas pasireiskia tuo, kad, sukeitus bet kurias dvi daleles (pvz., i-taja ir j-taja)
vietomis, naujoji sistemos busena yra neatskiriama nuo senosios. Tai reiskia, kad tikimybés tankis (bangi-
nés funkcijos modulio kvadratas) nepasikeicia:

2 2
W (BS1, 12y seeis Sy evis 5S yees IyS ) = W (RS 1Sy e By e B s By S ) [ (4.1.2)
Vadinasi, dviejy vienody daleliy transpozicija turi arba nepakeisti banginés funkcijos arba pakeisti tik jos

zenkla (tai irodoma lygiai taip pat 3.1.4 poskyryje buvo irodyta, kad koordinaciy inversija arba nepakeicia
izoliuotos sistemos banginés funkcijos arba pakeicia tik jos Zenkla):

YRS sy seeis S yeeis S fyees ISy ) = TW (RS, 1y Sy ooy S s B ey Sy ). (4.1.3)
Banginés funkcijos, kurios nesikei¢ia sukeitus vienodas daleles vietomis, yra vadinamos simetrinémis
Sfunkcijomis, o funkcijos, kurios keicia zenkla, vadinamos antisimetrinémis funkcijomis.

Taigi, i$ daleliu tapatingumo salygos iSplaukia, kad daleliy sistemos banginé funkcija turi biiti
simetriné arba antisimetriné. Jeigu duotuoju laiko momentu sistemos banginé funkcija buvo simetriné,
tada ji liks simetrine ir visais vélesniais laiko momentais' (analogiskas teiginys galioja ir antisimetrinéms
funkcijoms). Si banginiy funkcijy savybé — tai ankséiau minétos hamiltoniano simetrijos pasekmé. Ta
simetrija iSlicka esant bet kokiems iSoriniams laukams. Vadinasi, daugelio vienody daleliy sistemos
banginés funkcijos simetrija priklauso tik nuo ty daleliy prigimties: vienos rusies daleliy sistemos
aprasomos simetrinémis funkcijomis, o kitos riiSies daleliy sistemos apraSomos antisimetrinémis funkcijo-
mis. Pirmosios rusies dalelés vadinamos bozonais, o antrosios rusies dalelés — fermionais. Bozonai
pavadinti indy fiziko S. N. Bozé (Bose) garbei, o fermionai — italy fiziko Enriko Fermio (Fermi) garbei.
Bozono pavyzdys yra fotonas. Fermiony pavyzdziai yra elektronas, protonas ir neutronas (kiti elementa-
rieji bozonai ir fermionai bus iSvardyti 8.2 poskyryje). Pagrindinis poZymis, pagal kuri galima atskirti
bozonus nuo fermiony, yra ju sukinys: bozonu sukinio kvantinis skaicius yra sveikasis (i§ ju ir nulis), o
fermiony sukinio kvantinis skai¢ius yra pusinis® (1/2, 3/2, 5/2 ir t. t.).

4.1.2. Nesqveikaujanciy vienody daleliy sistemos banginé funkcija

IsreikSime nesqveikaujanciy vienody daleliy sistemos simetring ir antisimetring bangines funkci-
jas. Tokios sistemos Srédingerio lygtis yra

' Sis teiginys jrodomas lygiai taip pat kaip 3.1.4 poskyryje buvo irodytas lyginumo tvermés désnis (taip jrodant
pakanka pakeisti zodzius ,,lyginé* ir ,,nelyginé* zodziais ,,simetriné® ir ,,antisimetriné*).

% §j sarysj tarp dalelés sukinio ir daleliy sistemos banginés funkcijos simetrijos jrodo reliatyvistiné¢ kvantiné mecha-
nika; nereliatyvistiné teorija §i teigini postuluoja.
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(I-AI1 +1_}2 +...I:IN)l//(i'l,sl,rz,sz,...,rN,sN) =Ey(n,s,,1,,8,,....F Sy )} (4.1.4)

¢ia H, yra i-tosios dalelés hamiltonianas. Kadangi dalelés yra vienodos, tai vienintelis operatoriy H ,r
H ; skirtumas yra tas, kad jie veikia skirtingy daleliy (i-tosios ir j-tosios) koordinates; ju matematinis

pavidalas yra vienodas. Atitinkamai visy viendaleliy hamiltoniany tikriniy veréiy ir tikriniy funkcijy
sistemos yra vienodos. Sias tikrines vertes ir atitinkamas tikrines funkcijas Zymésime indeksu k. Taigi,
i-tosios dalelés banginé funkcija y(r;,s;), kuri atitinka dalelés energija Ey, yra Sios lygties sprendinys:

Hy, (1.5,) = By (1,5)) . (4.1.5)

Kintamyjy atskyrimo metodu gauname, kad nesaveikaujanciy daleliy sistemos Srédingerio lygties (4.1.4)
sprendinys yra viendalelés Srédingerio lygties (4.1.5) sprendiniy sandauga:

W(H,8155 8500y, Sy ) = Y, (']asl)sz (rz,sz)---‘//kN (Fy>Sy)s (4.1.6)

¢ia k; nusako i-tosios dalelés biisena. Atitinkama sistemos energija ((4.1.4) lygties tikriné verté) yra lygi
atskiry daleliy energiju sumai:

N ©
E=YE =) nE,. (4.1.7)
i=1 k=1

Cia pirmajame reiskinyje sumuojama daleliy atzvilgiu, o antrajame — viendaleliy biiseny atzvilgiu; n; yra
k-tosios biisenos daleliy skaiCius (t. y. biisenos ,,k* pasikartojimy skai¢ius buseny sekoje ..k, ka, ..., kn™).
Kadangi dalelés yra neatskiriamos viena nuo kitos, tai mes negalime pasakyti, kuri dalelé yra kurios biise-
nos. Matematiskai $i savybé pasireiskia tuo, kad, bet kaip pertvarkius daleles tarp viendaleliy biiseny,
kurios jeina i (4.1.6) sandauga, visada gausime funkcija, kuri yra (4.1.4) lygties tikriné funkcija, atitinkan-
ti ta pacCia tikring vert¢ (4.1.7). Pertvarkymu, kuriuos atlik¢ gauname kitokia funkcija, skaiCius yra
NY(n'ny!nyl..), kur ,,n " yra k-tosios bisenos daleliy skaiciaus faktorialas: n! = 1-2-...-n; (nulio fakto-
rialas yra lygus 1). Kadangi viendalelés funkcijos yra ortonormuotos, tai bet kurios dvi daugiadalelés
funkcijos, kurios gaunamos sukeitus dvi daleles vietomis (4.1.6) reiskinyje, yra ortogonalios. Vadinasi,
(4.1.4) lygties tikrinés vertés (4.1.7) i§sigimimo laipsnis yra lygus N!/(n,!n,!n,!...). Tai yra vadinamasis
pakaitinis iSsigimimas. Taciau i$ visy galimy (4.1.6) pavidalo funkcijy tiesiniy dariniy tik vienas yra
simetriné funkcija ir tik vienas — antisimetriné funkcija. Taigi, banginés funkcijos simetriSkumo arba
antisimetriSkumo reikalavimas pasalina minéta pakaitinj i§sigimima. Simetriné banginé funkcija sudaro-
ma sudedant visy viendaleliy banginiy funkcijy sandaugas atzvilgiu visy galimy daleliy pertvarkymy tarp
kvantiniy biiseny:

1
) - +..]-(4.1.82)
W (1,081,138 5y By s Syy) v, (n,s)w, (1y,8,).. 0, (Fy,Sy)+W, (B,8)W, (B,8).. 0, (Fy,Sy)+...] (
155157255, NSy liN!nl!nzl... o 5, (55, k, \FvoSw &g \2582)W 3, 5 5y k, oSy

(daugiklis prie$ lauztinius skliaustus yra normavimo daugiklis). Antisimetriné N vienody nesaveikaujan-
¢iy daleliy banginé funkcija gaunama sudarius toki determinanta:

vi (s v () Vi, (r,s,)
1 (Wi (h8) v (h,s) o Wy (1,5;)
) — 1 2 N
B oS o FyySn sy, Sy ) = —— . 4.1.8b
VLS Syl Sy) VN! ( )
Wi (ryssy) W, (ryssy) o Vi, (Fy>8y)

Bet kuriy dviejy daleliy transpozicija yra tapati dvieju $io determinanto eiluciy sukeitimui vietomis. Kaip
zinome, sukeitus vietomis bet kurias dvi determinanto eilutes arba bet kuriuos du jo stulpelius, determi-
nantas keicia zenkla. Vadinasi, (4.1.8b) funkcija i8 tikryjy yra antisimetriné bet kuriy dviejy daleliy trans-
pozicijos atzvilgiu.

I8 reikalavimo, kad fermiony sistemos banginé funkcija turi buiti antisimetriné, i$plaukia, kad
nesaveikaujanciy fermiony sistemoje negali biti dviejy vienodos biisenos fermiony'. Sj teigini 1925 m.

! Prielaida, kad dalelés nesaveikauja, reikalinga tam, kad visos sistemos biisena bty galima laikyti viendaleliy
biiseny rinkiniu. Jeigu dalelés saveikauja, tada atskiry daleliy kvantinés blisenos tampa neapibréztos — galima
kalbéti tik apie visos sistemos biisena. Taciau, kaip véliau pamatysime, daugelio saveikaujanciy daleliy sistemy
savybes daznai pavyksta apytiksliai apraSyti taikant nesgveikaujanéiy daleliy modeli. Tam kiekviena dalele
veikianti jéga (kuri priklauso nuo visy daleliy koordinaciy) yra pakeiiama tam tikra efektine jéga, kuri priklauso
tik nuo tos vienos dalelés koordinaciy.
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suformulavo austry fizikas Volfgangas Paulis (Pauli), todél Sis principas vadinamas Paulio draudimo
principu (angl. Pauli exclusion principle). Paulio draudimo principas tiesiogiai iSplaukia i§ antisimetrinés
funkcijos israiskos (4.1.8b): jeigu viendaleliy biiseny rinkinyje ..k, &, ..., ky** kurios nors dvi biisenos
pasikartoja du kartus, tada (4.1.8b) determinanto du stulpeliai yra vienodi, o tokiu atveju determinantas
yra tapaciai lygus nuliui, t. y. atitinkama biisena yra negalima.

4.1.3. Banginé funkcija, kai viendalelis hamiltonianas nepriklauso nuo sukininés koordinatés

Jeigu viendalelis hamiltonianas H . (=1, 2, ..., N) nepriklauso nuo dalelés sukininés koordinatés

s;, tada kiekviena viendalelg banging funkcija y(r,s;) galima iSreikSti sandauga viendalelés erdvinés
banginés funkcijos ¢(r;) ir viendalelés sukininés banginés funkcijos y(s;). Vadinasi, Siuo atveju (4.1.8a)
ir (4.1.8b) formulés tampa tokio pavidalo:

1

‘/’(+)("1,317"2,525-","1\/:31\/)=W[(Pkl ("1)7{(,‘1 (Sl)(Dkz(rz)ij (Sz)"-(PkN (rN)ZjN (sy)+ (4.1.99)
InIn, ... 1.
+ 0, () ()0, (1), (8- () g (Sy) +-,
@, (r )Zj] (sy) @y, (r )ij (s1) - Z% (n )ZjN (s1)
r S r ) r S
l//()('iasl,rzasza---arN,SN)zﬁ (”kl( 2)%11( 2) (Dkz( 2)}((12( 2) (PkN( 2))(”,( 2) . (4.1.9b)

@ ()2, (sy) o () x; (sy) o @ () x; (sy)

Jeigu fermiono sukinio kvantinis skaicius yra 1/2 (pvz., elektrono), tada viendalelés sukininés
funkcijos yra vienetiniai spinoriai y'(s;) ir y (s;), kuriuos apibrézia (3.3.38) lygybés. T.y. (4.1.9b)
reiSkinyje indeksas prie ,,7* gali buti lygus tik 1 arba 2 (31 = #"; 7> = y ). Paulio draudimo principas $iuo
atveju teigia, kad viendaleliy erdviniy biiseny rinkinyje ,.ki, k, ..., kv jokia erdviné bisena negali
pasikartoti daugiau negu du kartus ir, jeigu kuri nors erdviné blisena pasikartoja du kartus, tai atitinkamy
dvieju daleliy sukininés biisenos turi biti skirtingos (t. y. vienos dalelés sukining biisena nusako vienetinis
spinorius y', o kitos — vienetinis spinorius ).

Zinome, kad daleliy sistemos sukining biisena apibiidina du kvantiniai skai¢iai — pilnutinio
sukinio kvantinis skai¢ius S ir pilnutinio sukinio projekcijos (magnetinis) kvantinis skaifius mg, kurio
galimos vertés yra =S, =S+ 1, ..., § — 1, S. Pilnutinio sukinio projekcijos operatorius S'Z yra lygus atskiry
daleliy sukiniy projekcijy operatoriy sumai. Kadangi viendalelés sukininés funkcijos y; yra vienos dalelés
sukinio projekcijos operatoriaus tikrinés funkcijos, tai i§ daugiadalelés sistemos banginiy funkciju
iSraisky (4.1.9a,b) iSplaukia, kad pastarosios funkcijos yra ir operatoriaus S'Z tikrinés funkcijos, o
atitinkama mg verté yra lygi atskiry daleliy sukiniy projekcijy kvantiniy skaiciy sumai. Taciau bendruoju

atveju tos funkcijos néra pilnutinio sukinio kvadrato operatoriaus S? tikrinés funkcijos, t. y. nenusako
biisenos su tiksliai apibrézta kvantinio skaiciaus S verte. Banginés funkcijos, kurios vienu metu yra
operatoriy S% ir 3‘2 tikrinés funkcijos, bendruoju atveju iSreiSkiamos (4.1.9a,b) pavidalo ortonormuoty
funkeciju, kuriy kiekviena atitinka ta pati erdviniy biiseny rinkinj ir ta pacia mg verte, tiesiniu dariniu.

Pvz., tarkime, kad daleliy, kuriy sukinio kvantinis skaiCius yra 1/2, sistemos ,uzpildytuyju*
viendaleliy erdviniy blisenuy rinkinyje yra dvi arba daugiau biiseny, kuriy daleliy skaicius yra lygus
vienetui (t.y. pusei didziausio skaiCiaus). Jeigu kiekvienos tokios erdvinés biisenos dalelés sukinio
projekcijos Zenklas yra tiksliai (t. y. vienareikSmiskai) apibréztas, tada sistemos banging funkcija galima
uzraSyti (4.1.9b) pavidalu. Taciau, jeigu viendalelis hamiltonianas }AII. (i=1, 2, ..., N) nepriklauso nuo

dalelés sukininés koordinatés s;, tada i$ dalies uzpildyty viendaleliy erdviniy buiseny daleliy sukiniy
projekcijos gali ir nebuti tiksliai apibréztos. Taip atsitinka tada, kai tarp i§ dalies uzpildyty viendaleliy
erdviniy buseny yra bent dvi biisenos, kurias uzpildo dalelés su prieSingomis sukinio projekcijomis. Ty
dviejy daleliy sukininiy biiseny sukeitimas vietomis (t. y. ju sukiniy ,,apvertimas®) neturi itakos sistemos
energijai (nes pagal prielaida sistemos hamiltonianas nepriklauso nuo sukininiy koordinaciy) ir pilnutinio
sukinio projekcijai. Taciau toks pakeitimas pakeicia banging funkcija, nes jos iSraiSkoje vienas vienetinis
spinorius y* pakeiiamas vienetiniu spinoriumi y~ ir vienas vienetinis spinorius y pakei¢iamas
vienetiniu spinoriumi y . T.y., atlikus tokj pakeitima determinanto iSraiSkoje (4.1.9b), gaunamas kitoks
determinantas, kuris yra ortogonalus pradiniam determinantui. I§ banginiy funkciju superpozicijos
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principo (zr. 1.15 poskyri) iSplaukia, kad tada pilnutiné banginé funkcija yra lygi skirtingy determinanty,
kurie gaunami po daleliu sukininiy biiseny sukeitimo vietomis, tiesiniam dariniui. To darinio koeficientai
priklauso nuo papildomy reikalavimy banginei funkcijai. Jeigu siekiama iSreiksti banging funkcija, kuri
yra pilnutinio sukinio kvadrato operatoriaus S? tikriné funkcija, tada minétojo determinanty tiesinio
darinio koeficientai turi biiti tokie, kad banging funkcija biity galima iSreiksti Sitaip:

K
A CROWSCNVNICNS B 37 R GV SN AN RO (4.1.10)

n=1

¢ia X, ,(51,85,...,8y) yra n-tasis vienetiniy spinoriy sandaugy tiesinis darinys, kuris yra duotasias S ir

mg vertes atitinkanti operatoriy S? ir 3’2 tikriné funkcija, o K yra tokiy ortonormuoty sukininiy funkciju
skaicius. Dviejy daleliu sistemos atveju kiekviena S ir mg ver¢iy pora atitinka tik viena dvidalelé sukininé
funketja g, (s),8,), t.y. (4.1.10) suma sudaro tik vienas démuo (K'= I). Siuo atveju Xs.mg (8158,) yra

dviejy vienetiniy spinoriy sandaugu ¥ (s;)z" (s,) tiesinis darinys, kurio koeficientai — tai Klebso ir
Gordano koeficientai (Zr. C priedas, C.4 skyrelis ir C.2 lentele). Dvidalelé sukininé funkcija y; , (s;,s,)

yra simetriné arba antisimetring; jos simetrija yra prieSinga atitinkamos dvidalelés erdvinés funkcijos
o(r,,r,) simetrijai (zr. 4.1.4 poskyri). Didesnio vienody daleliy skaiCiaus sistemoje viena S ir mg verciy
pora bendruoju atveju atitinka kelios ortonormuotos sukininés funkcijos, kurios néra nei simetrinés, nei
antisimetrinés. Taciau jy tiesinis darinys (4.1.10) yra antisimetriné funkcija.

4.1.4. Dviejy vienody daleliy, kuriy sukinys yra 1/2, sistemos banginé funkcija

Nagrinésime dviejuy vienody daleliy, kuriy sukinio kvantinis skaiCius yra 1/2, sistema. Kaip ir
4.1.3 poskyryje, teigiame, kad viendalelis hamiltonianas H . (i=1, 2) nepriklauso nuo dalelés sukininés
koordinatés. Jeigu ty daleliy erdvinés busenos yra skirtingos, o sukiniy projekciju zenklai priesingi, tada,
remiantis tuo, kas pasakyta 4.1.3 poskyrio pabaigoje, sistemos banging funkcija nusako vienas i$ Siy
dviejy reiskiniy:

emr ) ez ()| ey () cob(rl)z*(sl)}
W (K,S,1,8,)=— + , (4.1.11a)
2 (Pg(”z)ﬂ(+(sz) 0, () x (8)| () x (s,) (Pb(rz)}(+(52)

2. () @)x ()| | )x (s) @)y (s |,
w(n,8,,1,5,) == - ; (4.1.11b)

2 | .7 (5,) @ (R)x ()| |0 () x (s3) @, (1) (sy)
¢ia ,,a“ ir ,,b* Zymi du kvantiniy skai¢iy rinkinius, kurie vienareik§miskai nusako dalelés erdvinio judé-
jimo biisena, o @, ir @, yra atitinkamos viendalelés erdvinés banginés funkcijos; daugiklis prie§ lauztinius
skliaustus yra normavimo daugiklis. Nesunku isitikinti, kad (4.1.11a) reiskini galima iSreiksti antisimetri-
nés dvidalelés erdvinés funkcijos ir simetrinés dvidalelés sukininés funkcijos sandauga:

w(n,sl,rz,s»=%{¢a(n)¢b(m—q)a(rz)q)b(n)]-%{z*(sﬁz‘(sz)+z*(s2)z‘<s1)], (4.1.122)

0 (4.1.11b) reiskini galima iSreiksti simetrinés dvidalelés erdvinés funkcijos ir antisimetrinés dvidalelés
sukininés funkcijos sandauga:
1 1
(1581,1y,8,) =—=[0, (1)@, (1) + @, (1)@, ()] —= 2" (s) 2~ ()= 2" (s)x (s)].  (4.1.12b)
VIR,S,5,8, \/qul(pbzgngobl\/EZlZzZzZl
Jeigu abiejy daleliy sukininés busenos yra vienodos ir nusakomos vienetiniu spinoriumi #*, tada daleliy
sistemos banginé funkcija nusakoma vienu determinantu (4.1.9b), tatiau daugikliai y"(s1) ir y"(s1) iskelia-
mi prie§ determinanto Zenkla, tod¢l pilnuting banging funkcija galima iSreiksti Sitaip:
1
w(r,s8,,5,5,) :E[(/’a(ﬁ)%("z) ~ 0, (1), (] ()1 (5,) - (4.1.13a)
Analogiskai, jeigu abiejy daleliy sukinines biisenas nusako vienetinis spinorius y, tada
1 _ -
(155173552) = —[0,(100, ()= 0, ()0, (D12 ()2 (52) (4.1.13b)

Jeigu abiejy daleliy erdvinés biisenos yra vienodos (a = b), tada i§ Paulio draudimo principo iSplaukia,
kad ju sukininés biisenos turi biiti skirtingos, t.y. vienos dalelés sukining biisena nusako vienetinis
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spinorius y", o kitos dalelés — vienetinis spinorius . Tada i§ banginés funkcijos bendrosios iSraiskos
(4.1.9b) i8plaukia, kad dviejy vienodos erdvinés biisenos daleliy sistemos banginé funkcija lygi

w(n,s8,.1,5,) =0, (1), (r,) -%[z* (s)x ()= 2" ()2 ()]s (4.1.14)

¢ia @, yra viendalelé erdviné banginé funkcija, kuri nusako daleliy erdvinio judéjimo buisena.

IS (4.1.12)—(4.1.14) lygybiy akivaizdu, kad dvieju vienoduy nesaveikaujanciy daleliy, kuriy
sukinio kvantinis skaiCius lygus 1/2, sistemos bangines funkcijas galima isreiksti dvidalelés erdvinés
funkecijos ir dvidalelés sukininés funkcijos sandauga:

W(rlaslarz,sz)Z(D(rlvrz)l(slvs2); (4115)
¢ia abi funkcijos ¢ ir y yra normuotos i vieneta (toms funkcijoms priskiriamas ir daugiklis 1/ V2, kuris
uzrasytas pries§ lauztinius skliaustus (4.1.12)—(4.1.14) lygybése). (4.1.12b) ir (4.1.14) reiskiniuose sukini-
né dvidalelé funkcija yra antisimetring, o erdviné funkcija yra simetriné funkcija

oD (r,r)= [0, (1)@, (1) + @, (1), ()12, jeigua#b, (4.1.163)
v ¢a(rl)¢a(r2), jeiguCZ:b. o

(4.1.12a), (4.1.13a) ir (4.1.13D) reiskiniuose sukininé funkcija yra simetring, o erdviné funkcija yra antisi-
metriné funkcija

07 (17.1) = [0, (1), (1) = 0, (1), (1))/N2.. (4.1.16b)

Kadangi vienetiniai spinoriai y" ir ¥ yra vienos dalelés sukinio projekcijos operatoriaus tikrinés
funkcijos, kurios atitinka tikrines vertes +1/2 ir —1/2, tai i§ dvidalelés sistemos banginiy funkcijy israisky
(4.1.12)—(4.1.14) iSplaukia, kad tos funkcijos yra ir pilnutinio dviejy daleliy sistemos sukinio projekcijos

operatoriaus S, tikrinés funkcijos. Banginés funkcijos (4.1.12a), (4.1.12b) ir (4.1.14) atitinka

ms=1/2 —1/2 =0, banginé funkcija (4.1.13a) atitinka mg=1/2 + 1/2=1, o banginé funkcija (4.1.13b)
atitinka mg=—-1/2 — 1/2=—1. Tos funkcijos yra ir pilnutinio sukinio kvadrato operatoriaus S? tikrinés
funkcijos. Norint tuo isitikinti, pakanka palyginti koeficientus prie§ viendaleliy sukininiy funkciju sandau-
gas funkcijos y(si, s2) iSraiSkoje su KlebSo ir Gordano koeficientais, kuriy iSraiSkos pateiktos C priedo
pabaigoje, C.% lenteléje (naudojantis ta lentele, reikia atlikti pakeitimus ,J“ — .S ,M — ,ms",
o —,,1/2%). Sitaip gauname, kad simetrinés dvidalelés sukininés funkcijos, kurios jeina i (4.1.12a),
(4.1.13a) ir (4.1.13b) reiskinius, atitinka pilnutinio sukinio kvantinj skai¢iy S = 1, o antisimetrinés dvida-
lelés sukininés funkcijos, kurios jeina i (4.1.12b) ir (4.1.14) reiskinius, atitinka S = 0. Toliau pateiktos tu
funkecijy israiskos (pirmasis indeksas dvidalelés sukininés funkcijos zymenyje nusako skaiciy S, o antrasis
— skaiciy myg):
a) antisimetriné sukininé funkcija

Zoo(51:52) =L (5027 (52) = 2" (52) 2 ()12, (4.1.17)

b) simetrinés sukininés funkcijos

20(81,5) =2 ()27 (s,), (4.1.17b)
T0(s1,8) =2 (s) 2 (8)+ 2 () 2 ()12, (4.1.17¢)
X (88)=x (s)x (s,). (4.1.17d)

Antisimetrin¢ sukininé funkcija (4.1.17a) atitinka prieSingas elektrony sukiniy kryptis (t.y. $=0), o
simetrinés sukininés funkcijos (4.1.17b—d) atitinka vienodas abieju elektrony sukiniy kryptis (t. y. S=1).
Kai sakoma, kad sukiniy kryptys yra ,,vienodos“ arba ,priesingos®, turima omenyje, kad ty sukiniy
vektoriy projekcijos i pilnutinio sukinio krypti yra vienodo Zenklo arba priesingy Zenkly. IS bendruyjy
judesio kiekio momento savybiy iSplaukia, kad, apibrézus sukinio projekcija i fiksuota (laisvai pasirinkta)
krypti erdvéje, paties sukinio vektoriaus kryptis lieka neapibrézta. Tai iSreiSkiama Zodziais ,,sukinio
vektorius precesuoja aplink pasirinktaja krypti“. Jeigu sukinio vektorius yra gautas sudéjus kitus du
sukinio vektorius, tada abu sudedamieji vektoriai ,,sinchroniskai® precesuoja aplink pasirinktaja krypti
taip, kad pilnutinio sukinio modulis lieka pastovus. Taigi, kampas tarp sudedamyju vektoriy lieka tiksliai
apibréztas. Taciau tas kampas nickada néra lygus nuliui. T. y. du sukinio vektoriai negali biiti ,,vienody
krypciy*“ tikraja to zodzio prasme. Taciau, kaip parodyta 4.1a pav., dviejy elektrony sukiniai gali bti
tiksliai priesingy krypéiu. Si atveji atitinka dviejy elektrony sistemos biisena, kai S = 0 (sukinin¢ funkcija
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4.1 pav. Du sukiniai, kuriuos atitinka sukinio kvantinis skai€ius s = 1/2, gali buti sudéti ke-
turiais skirtingais biidais: (a) — blisena, kai abu sukiniai yra prieSingu kryp¢iu (S = 0); (b), (¢)
ir (d) — trys biisenos, kai abu sukiniai yra ,,vienody* kryp¢iy (S = 1)

= = X1

5
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(4.1.17a)). Be to, 4.1c pav. parodyta, kad, sudedant du sukinius, kuriy projekcijos i pasirinktaja krypti
(4.1 pav. atveju — i vertikaliaja krypti) yra priesingos, galima gauti ir nenulinj pilnutinj sukini. Sj atveji
atitinka dvieju elektrony sistemos biisena, kai S = 1, o mg= 0 (sukininé funkcija (4.1.17c)).

(4.1.12a,b), (4.1.13a,b) ir (4.1.14) formulés nusako visas galimas dviejy vienody nesaveikaujan-
¢iy daleliy, kuriy sukinio kvantinis skai¢ius 1/2, sistemos bangines funkcijas, kurios vienu metu yra pilnu-
tinio sukinio kvadrato ir pilnutinio sukinio projekcijos operatoriy tikrinés funkcijos, kai viendalelis hamil-
tonianas nepriklauso nuo dalelés sukininés koordinatés. Taigi, dvieju vienodu nesaveikaujanciy daleliy,
kuriy sukinio kvantinis skai¢ius yra 1/2, sistemos banginés funkcijos yAry, si, 12, 52) pavidalas priklauso
nuo sistemos sukinio kvantiniy skai¢iy S ir my ir nuo to, ar daleliy erdvinés biisenos yra vienodos. Jeigu
viendalelés erdvinés biisenos, kurias nusako kvantiniy skaiciy rinkiniai a ir b, yra vienodos (t. y. a = b),
tada sistemos erdviné banginé funkcija yra simetriné funkcija @,(r;)@,(r,), o sukininé — antisimetriné
funkcija (4.1.17a):

l//(r],slarzasz) = (Pa('i)%(”z)‘}(o,o(spsz) B (4118)
o jeigu viendalelés erdvinés biisenos yra skirtingos (t.y. a # b), tada biiseny, kurios apraSomos simet-
rinémis sukininémis funkcijomis (4.1.17b—d), orbitiné banginé funkcija yra antisimetriné¢ funkcija
lo,(n)e, (1) -, (1), (r)]/ 2 , 0 biiseny, kurios apraSomos antisimetrine sukinine funkcija (4.1.17a),

orbitiné banginé funkcija yra simetriné funkcija [¢, (1), (r,) + @, (1)@, (1r)]/ NCE

1
§=0: W(msl,"z,sz)=E[¢a(n)¢b(rz)+%(rz)wb(n)]-;go,o(sl,sz), (4.1.19a)
1 Z11(81555), (4.1.19b)

S=l w08 n.5) = 10000, (3) = 0u 0200, ()] 210 (51052), (4.1.190)
X1,-1(51552)- (4.1.19d)

Iki Siol buvo teigiama, kad uzimty erdviniy viendaleliy biiseny rinkinys ,,ky, &y, ..., ky** yra tiksliai
(t. y. vienareik§miskai) apibréZtas, t.y. kad kiekvienos erdvinés viendalelés biisenos daleliy skai¢ius yra
tiksliai apibréztas ir lygus 1 arba 2. Tikrovéje daznai taip néra. Pvz., jeigu dalelés yra centriniame jégu
lauke, tada viendalelé erdvinio judéjimo biisena apibiidinama pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi », orbitiniu
kvantiniu skai¢iumi / ir magnetiniu kvantiniu skai¢iumi m, (zr. 3.2.4 poskyri), o visos daleliy sistemos
erdvinio judéjimo biisena apibiidinama pilnutine energija, pilnutiniu orbitiniu kvantiniu skai¢iumi L ir
pilnutiniu magnetiniu kvantiniu skai¢iumi m;, kurio galimos vertés yra m;=-L, =L+ 1, ..., L—1, L.
Kvantinis skaicius m; yra lygus atskiry daleliy magnetiniy kvantiniy skaiciy sumai. Jeigu kiekvienos
uzimtos viendalelés erdvinés bilisenos orbitinio judesio kiekio momento modulis (t.y. tos viendalelés
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biisenos orbitinis kvantinis skaicius /) yra tiksliai apibréztas, tada tos viendalelés blisenos magnetinio
kvantinio skaiciaus galimos vertés yra m;=—/[, =/ + 1, ..., [ — 1, [. Vadinasi, jeigu visy uzimty viendaleliy
erdviniy bliseny orbitiniai kvantiniai skaiciai yra tiksliai apibrézti, tai ju magnetiniai kvantiniai skaiciai
gali ir nebuti tiksliai apibrézti, nes duotaja m; vert¢ bendruoju atveju galima gauti vartojant jvairius
viendaleliy erdviniy biiseny magnetiniy kvantiniy skai¢iy derinius. Pvz., jeigu duota dvieju daleliy siste-
ma ir vienos dalelés orbitinis kvantinis skaicius lygus 2, o kitos dalelés orbitinis kvantinis skai¢ius lygus
1, tada verté m; =2 gaunama, kai viena dalelé yra erdvinés biisenos, kurig atitinka magnetinis kvantinis
skaiCius m; =2, o kita dalelé yra erdvinés biisenos, kuria atitinka magnetinis kvantinis skai¢ius m, =0,
arba kai m; =1 ir mp = 1. Vadinasi, §iuo atveju yra galimos dvi uzimty viendaleliy erdviniy biiseny poros
(t. y. buseny skai¢ius didesnis uz daleliu skaiciy). Todél Siame pavyzdyje dvidalelé erdviné banginé
funkcija Prom, (r,,r,), kuri yra pilnutinj orbitinj kvantinj skai€iy L ir pilnutini magnetinj kvantinj skaiciy
my, = 2 atitinkanti pilnutinio orbitinio judesio kiekio momento kvadrato ir jo projekcijos operatoriy tikriné
funkcija, turi buti viendaleliy erdviniy funkcijy sandaugu: @,, (1)@ o(r,) it @, (1K), (r,) tiesinis

darinys; ¢ia viendalelés erdvinés funkcijos Zymens pirmasis apatinis indeksas nusako tos biisenos orbitini
kvantinj skaiciy, o antrasis indeksas nusako tos blisenos magnetini kvantini skaic¢iy (kad buty trumpiau,
viendaleliu erdviniy biiseny pagrindiniai kvantiniai skaiciai ¢ia nenurodyti). Minétojo tiesinio darinio
koeficientai — tai KlebSo ir Gordano koeficientai, kuriy iSraiSkos patelktos C priedo pabaigoje,
C.3 lenteléje (naudojantis ta lentele, reikia atlikti pakeitimus ,.J* — ,,L%, Mmoo vietoj j ir j' reikia
iraSyti kiekvienos dalelés orbitini kvantini skai¢iy). Kaip matome pastarajame pavyzdyje, funkcija
@r.m, (1,1,) bendruoju atveju neturi apibréztos simetrijos (néra nei simetring, nei antisimetrine). Tada

simetriné dvidalelé erdviné funkcija, kuri atitinka duotasias kvantiniy skai¢iy L ir m, vertes, sudaroma
taip pat kaip anksCiau, t.y. sukeiiant funkcijos argumentus ir taip gautaja funkcija pridedant prie
pradinés funkcijos:

1
Phin, (1) =101, (1512) + 01, ()], (4.1.20)

o antisimetriné dvidalelé erdviné funkcija sudaroma pakeitus zenkla ,,+“ pastarajame reiskinyje Zenklu

.

1
(PL ,,,L( h.n)= \/5[(&,% (1,1) = @y, (1, 1)]. (4.1.20b)

Taciau kartais viendaleliy erdviniy funkciju sandaugy tiesinis darinys ¢, , (¥,r,), kuris sudarytas pagal

C priedo C.4 skyrelyje suformuluotas taisykles (vartojant Klebso ir Gordano koeficientus), turi apibrézta
simetrija. Pvz., jeigu abi viendalelés erdvinés blisenos apibiidinamos vienodais pagrindiniais kvantiniais
skaiCiais ir vienodais orbitiniais kvantiniais skaiciais, tada visos funkcijos ¢, , (r;,r,), kurios atitinka

duotaja L vertg, yra vienodos simetrijos (tik simetrinés arba tik antisimetrinés). Jeigu abieju viendaleliy
erdviniy buiseny pagrindiniai kvantiniai skaiCiai yra vienodi, tada visos funkcijos ¢, ((,r,) taip pat turi

apibrézta simetrija (nepriklausomai nuo viendaleliy erdviniy biiseny orbitiniy kvantiniy skaiciy). Tokiais
atvejais papildomas simetrizavimas tampa nereikalingas ir ta funkcija galima i§ karto raSyti i dvidalelés
sistemos banginés funkcijos bendraja iSraiska (4.1.15). Tada dvidalelés sukininés funkcijos y(si, s2)
simetrija taip pat tampa tiksliai apibrézta: ji turi buti prieSinga dvidalelés erdvinés funkcijos simetrijai
(kad pilnutiné funkcija buty antisimetriné). Funkcijos y(s;, s;) simetrija lemia pilnutinis sukinys: kai
S§=0, ta funkcija yra antisimetriné, o kai S =1, ji yra simetriné (Zr. (4.1.17a—d)). Vadinasi, jeigu dvieju
daleliy, kuriy sukinio kvantinis skai¢ius 1/2, sistemos pilnutinis sukinys yra duotas i§ anksto, o abiejy
daleliy pagrindiniai ir orbitiniai kvantiniai skaiciai yra vienodi, tada pilnutinés funkcijos antisimetriSkumo
reikalavimas uzdraudzia kai kurias pilnutinio orbitinio kvantinio skaifiaus L vertes. Pvz., jeigu abieju
daleliy orbitinis kvantinis skai¢ius yra lygus 1, tada erdvines dvidalelés funkcijos ¢, ,, (ri,r,), kurios

atitinka L = 0 ir L =2, yra simetrinés, o erdvinés dvidalelés funkcijos, kurios atitinka L = 1, yra antisimet-
rinés (zr. KlebSo ir Gordano koeficienty vertes, kurios pateiktos C.3 lenteléje). Vadinasi, jeigu S=0,
tokios sistemos pilnutinis orbitinis kvantinis skai¢ius L gali biiti lygus tik 0 arba 2, o jeigu S = 1, kvantinis
skaicius L gali biti lygus tik 1.
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4.2. Daugiaelektronio atomo judesio kiekio momentas ir magnetinis momentas

Atomo elektrony sistemos pilnutinis judesio kiekio momentas — tai atomo elektrony orbitiniy ir
sukininiy judesio kiekio momenty vektoriné suma (Siame skyriuje §i momenta vadinsime ,,atomo“
momentu, nors i§ tikro { atomo pilnutini momenta jeina ir atomo branduolio momentas). Si suma
gaunama nuosekliai sudedant po du momentus ir taikant bendraja momenty sudéties taisykle (3.3.20).
Taciau atomo biisena priklauso nuo atskiry démenu sudéties tvarkos. Galima isivaizduoti du biidus:

I budas. Kiekvieno elektrono orbitinis judesio kiekio momentas L vektoriskai sudedamas su jo sukiniu L;
ir sudaro elektrono pilnutini momenta L;:

L=L+L,
Paskui skirtingy elektrony pilnutiniai momentai Ly (Cia k yra elektrono numeris) vektoriSkai sudedami ir
kartu sudaro atomo pilnutinj judesio kiekio momenta L :

L= L.
k
Toks atomo elektrony momenty rySys vadinamas jj rysiu.

II budas. Visy elektrony orbitiniy judesio kiekio momenty vektoriai sudedami ir kartu sudaro atomo
orbitinj judesio kiekio momenta L;:
L =)L |L |=hJL(L+1). 4.2.1)
3

Visy elektronuy sukininiy judesio kiekio momenty vektoriai sudedami ir sudaro atomo sukinini judesio
kiekio momenta Lg:

Ly=YL;; |Lg|=hJS(S+1). (4.2.2)
k

Paskui atomo orbitinis judesio kiekio momentas L; vektoriskai sudedamas su atomo sukininiu judesio
kiekio momentu Lg ir sudaro atomo pilnutini judesio kiekio momenta:

L =L +Ls; |L,|=hyJ(J+]). (4.2.3)
Toks atomo elektrony momenty rySys vadinamas LS rysiu arba Raselo ir Saunderso rySiu (angl. Russell-
Saunders coupling).

Teisingaja elektrony orbitiniy ir sukininiy judesio kiekio momenty sudéties tvarka lemia jvairiy
lieckamyjy saveiky (t.y. saveiku, i kurias neatsizvelgiama centrinio jégu lauko modelyje) santykinis
stiprumas. Tokiy saveiky pavyzdziai yra elektronu Kulono stiima ir vieno elektrono sukinio ir orbitos
saveika (pastaroji saveika buvo iSnagrinéta 3.3 poskyryje). Momenty sudéties tvarka turi buti tokia, kad
visy pirma bty atsizvelgiama i stipriausias lickamasias saveikas. Lengvyju atomu (Z < 40) elektrony
Kulono stima yra svarbiausia liekamoji saveika. Siuo atveju labiausiai tinka LS ry8ys. Sunkiujy atomy
elektrony greiciai yra reliatyvistiniai, o elektrono sukinio ir orbitos saveikos energija yra daug didesné uz
elektrony Kulono stiimos energija Siuo atveju labiausiai tinka jj rySys. Yra galimas ir ,,misrusis® rySys,
kuris turi ir LS rySio, ir jj rySio savybiy (vadinamasis tarpinis rysys). Toliau nagrinésime tik LS rysio
atveji.

Kaip matome (4.2.1-3) formulése, kvantiniai skai¢iai, kurie nusako atomo orbitinj, sukininj ir
pilnutinj judesio kiekio momentus, Zymimi didZiosiomis raidémis L, S ir J (atitinkami elektrono
kvantiniai skaiciai Zymimi mazosiomis raidémis /, s ir j). Kvantiniy skaiciy L, S ir J vertés gaunamos
pagal bendraja judesio kiekio momenty sudéties taisykle (3.3.20). Kadangi visy elektrony sukinio
kvantiniai skaiciai yra vienodi ir lygts 1/2, tai lengviausia apskai¢iuoti atomo sukinio kvantini skaiciy S.
Jeigu atomas turi N elektrony, galimos skaiciaus S vertés yra

v Ia g 1 . o
S:Z(ilj:{?, l; oy z]l\f 1, 2]1\7, J'e%guN lyglnl.s,. 42.4)
L 2 3> 3> s 3 N—=1 7N, jeigu N nelyginis.
Didziausia S verté gaunama tada, kai visy elektrony sukiniy kryptys yra vienodos (tiksliau, kai visuy
elektrony sukiniy projekcijos i pilnutinio sukinio krypti yra vienodo zenklo), o verté S =0 gaunama tada,
kai elektrony sukiniy kryptys yra poromis priesingos.

Pagal momenty sudéties taisykle (3.3.20) blisenos su apibréztais kvantiniais skaiciais L ir S atomo
pilnutinio judesio kiekio momento kvantinis skaicius J gali igyti tik Sias vertes:

J=|L-S,|IL-8+1,...,L+S-1,L+8. (4.2.5)

Kiekviena i§ $iy verciy atitinka apibrézta kampa tarp vektoriy L, ir Lg, taip pat kaip vieno elektrono
atveju (zr. 3.8 pav.). Taciau daugiaelektroniy atomy sukinio kvantinis skaicius S gali biiti didesnis uz 1/2,
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todel kampo tarp vektoriy L, ir Ly galimy verciy skaicius gali buti didesnis uz 2. Jeigu S < L, tada pagal
(4.2.5) galimy J verc¢iy skaiCius yra 2S5 + 1, o jeigu S > L, tada galimy J verciy skaiCius yra 2L + 1.

Sukinio ir orbitos sgveika (zr. 3.3 poskyri) daugiaelektroniuose atomuose pasireiskia tuo, kad
blisenos su apibréztais L ir S energija priklauso nuo kampo tarp atomo orbitinio judesio kiekio momento
L, ir atomo sukininio judesio kiekio momento Lg. Todél atomo energijos lygmuo, kuris atitinka duotasias
L ir S vertes, skyla { 25 + 1 artimy lygmenu (jeigu S <L) arba { 2L + 1 artimy lygmeny (jeigu S > L). Kaip
ir vieno elektrono, esant duotiems kvantiniams skai¢iams #, L ir S, atomo energija didéja didéjant J.

I§ (4.2.5) iSplaukia, kad bendruoju atveju, fiksavus L, duotaja J vertg galima gauti esant jvairioms
S vertéms. Pvz., dvieju elektrony sistemoje (helio atomas) S=1/2 +1/2, t. y. 0 arba 1. Jeigu L = 1, tada,
pvz., vert¢ J=1 gali biti gauta ir kai S=0, ir kai S=1. Abu Sie atvejai atitinka skirtingus energijos
lygmenis. Todél, nusakant atomo energijos lygmeni, kartu su kvantiniais skaiciais L ir J reikia nurodyti ir
atomo sukinio kvantinj skai¢iy S. Akivaizdu, kad skaiciai L, J ir S néra pakankami iSsamiai nusakant
daugiaelektronio atomo kvanting biisena, nes tie skaiciai nieko nesako apie elektrony pasiskirstyma tarp
vienelektroniy buseny (Sis pasiskirstymas bus aptartas 4.4 poskyryje). Taciau, nagrinéjant atomo
kvantinius Suolius tarp energijos lygmeny, dazniausiai galima teigti, kad Suolyje dalyvauja tik vienas
elektronas, o visy kity elektrony biisenos nesikeicia ir yra zinomos. Tada, nusakant duotojo kvantinio
Suolio pradinj ir galutini energijos lygmenis, $alia anksCiau minéty trijy kvantiniy skaic¢iy L, J ir S
pakanka nurodyti tik to elektrono pagrindinio kvantinio skai¢iaus » prading ir galuting vertes. Be to, vietoj
skaiCiaus S iprasta nurodyti multipletiSkumgq 2.S + 1, kuris nusako, kiek yra galimy kampy tarp vektoriaus
Ly ir laisvai pasirinktos krypties erdvéje (jeigu S <L, skai¢ius 25+ 1 yra lygus skaiCiui lygmeny su
skirtingais J, taciau su vienodais L ir S). Bisena su S =0 vadinama singuletine biisena (25 +1 = 1),
busena su S = 1/2 — dubletine biisena (2S5 + 1 =2), busena su S = 1 — tripletine biisena (25 +1=3) ir t. t.
Taigi, pilnasis atomo energijos lygmens Zymuo yra tokio pavidalo: n**"'Ly; ¢ia vietoj L veréiy 0, 1, 2, ...
vartojamos didziosios raidés S, P, D ir t.t. Pvz.,, Zymuo 3Py, reiskia lygmeni, kuris atitinka n =3,
S=1/2,L=1irJ=3/2.

Atomas turi magnetini momenta, kuris susijes su atomo judesio kiekio momentu. Atomo
pilnutinis magnetinis momentas 4, lygus atomo orbitinio magnetinio momento g ir sukininio magneti-
nio momento g vektorinei sumai:

Hyin = My T Hs - (4.2.6)
Kadangi orbitinis ir sukininis magnetiniai momentai susideda i$ atskiry
elektrony orbitiniy ir sukininiy magnetiniy momenty, o §ie susij¢ su ati-
tinkamais judesio kiekio momentais pagal (1.11.3) ir (3.3.4) formules,
tai vektorius g yra susijgs su vektoriumi L; pagal (1.11.3) formulg, o ug
susijes su Lg pagal (3.3.4). Taciau pilnutinio magnetinio momento
(4.2.6) kryptis néra prieSinga pilnutinio judesio kiekio momento L; kryp-
¢iai, nes orbitinis ir sukininis g faktoriai yra skirtingi (orbitinis lygus 1, o
sukininis lygus 2). Tai parodyta 4.2 pav. Kaip minéta 3.3 poskyryje, L,
ir Ly precesuoja apie L,. Vadinasi, 4y, taip pat precesuoja apie L. Reis-
kiniuose, kurie priklauso nuo atomo pilnutinio judesio kiekio momento,
pasireiSkia tik vektoriaus g, vidurkis, kurio kryptis prieSinga L; kryp-
¢iai, o modulis lygus vektoriaus g projekcijos i L; krypti moduliui.
Todél toliau, kalbant apie atomo magnetini momenta, bus turimas ome-
nyje biitent Sis vidurkis, o ne tikrasis pilnutinio magnetinio momento
vektorius (4.2.6). Taigi, atomo magnetinis momentas 4, gaunamas até-
(L) 4.2 pav. Atomo orbitinio ir suki-
P> hinio mechaninio ir magnetinio
kuris nusako vektoriaus 4, statmenaja komponentg (Zr. 4.2 pav.). Taip momenty vektoriné sudétis
apibrézus atomo magnetini momenta, jo modulis lygus

|uy =l my |cos(Ly, Ly)+| pg|cos(Lg,L;). (4.2.7)
Kampy tarp L, ir L, bei tarp Lg ir L, kosinusus galima iSreiksti pakélus kvadratu sarysSius Lg=L,— L ir
L, =L;— Lg. Tada, atsizvelge i moduliy |L,|, |Ls| ir |L,| iSraiskas (4.2.1-3), matome:

B JJHDES(S+ D) —L(L+1)
|y = ppgsNI T+ g, =1+ 20D . (4.2.8)

mus i§ pilnutinio magnetinio momento vektoriaus g, vektoriy u
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Cia g, yra atomo elektrony sistemos g faktorius — atomo elektrony pilnutiniy magnetinio momento ir
judesio kiekio momento projekciju i duotaja krypti santykis, iSreikStas —up/7 vienetais. g faktoriaus
iSraiska (4.2.8) 1921 m. i8§vedé vokieciy kilmés amerikieCiy fizikas Alfredas Landé (Landé), todél atomo
elektrony g faktorius taip pat vadinamas Landé g faktoriumi.

Jeigu atomas turi pastovyji magnetini momenta (t. y. jeigu J > 0), tada, esant iSoriniam magne-
tiniam laukui, atomo magnetinio momento g skirtingos kryptys néra lygiavertés. Taip yra dél to, kad
atomas, kurio magnetinis momentas yra 4, iSoriniame magnetiniame lauke, kurio indukcija yra B, igyja
papildoma potencing energija

Eyvi=—py+ B=—uyB-cos(uy, B); (4.2.9)
¢ia ;= |wl, B=|B|. Kadangi §i energija priklauso nuo kampo tarp w4, ir B, tai kiekvienas energijos
lygmuo skyla i tiek polygmeniy, kiek yra galimy kampy tarp vektoriy g ir B. Kaip zinome, atomo
pilnutinio judesio kiekio momento ir atomo magnetinio momento projekcijas | laisvai pasirinktaja z asj
nusako kvantinis skaicius m,:

L, =mh, (4.2.10)
Hpy=—M;8; g, (4.2.11)
my==J,-J+1,..,J-1,J. (4.2.12)

T.y. kiekvienos kvantinés blisenos atomo pilnutinio judesio kiekio momento vektorius precesuoja aplink
z adies krypti taip, kad projekcija L. licka pastovi. Siuo atveju z kryptj patogiausia pasirinkti taip, kad ji
sutapty su B kryptimi, nes tada kiekviena energijos lygmeni atitinka apibrézta m, verté'. Tokiu atveju
atomo saveikos su iSoriniu magnetiniu lauku energija (4.2.9) lygi
Ey=u,.B=—m,g,usB (m;=-J,..,J). (4.2.13)
Taigi, iSoriniame magnetiniame lauke kiekvienas atomo energijos lygmuo skyla i 2J + 1 artimy lygmeny
(zr. 4.3 pav.). Atitinkamai skyla ir atomo spektro linijos (apie §i spektro linijy skilima bus kalbama
5.4 poskyryje). Atomo spektro linijy skilima esant nuostoviajam magnetiniam laukui 1896 m. pirmasis
pastebéjo olandy fizikas Peteris Zémanas (Zeeman), todél Sis reiSkinys vadinamas Zémano efektu. Tokio
pobiidzio skilimas, kuri nusako (4.2.13) formule, biina tik palyginti silpnuose magnetiniuose laukuose,
t. y. tik tada, kai atomo orbitinio ir sukininio magnetiniy momenty saveikos su iSoriniu lauku energija yra
m, m,g, mazesné uz sukinio ir orbitos sgveikos ener-

) 3/2 2 gija. Stipresniuose laukuose sukinio ir orbi-

) 12 23 tos rySys yra nutraukiamas, ir.vektoriai L,

, g, =43 bei Ly pradeda nepriklausomai vienas nuo
3Py, kito precesuoti aplink iSorinio lauko krypti.
e —1/2° -2/3 Tada, apibiidinant atomo kvanting biisena,

h -3/2 -2 vietoj kvantiniy skaiciy J ir m;, reikia vartoti

kvantinius skai¢ius my; ir ms, kurie nusako
atitinkamai atomo orbitinio ir sukininio mo-
mento projekcijas i iSorinio lauko krypti
g=2/3 . 1/2 1/3 (atitinkamas energijos lygmenuy ir spindu-

2

3Py, . —1/2 —1/3 liuotés spektro linijy skilimas vadinamas
Paseno ir Bako reiskiniu). Esant dar stipres-
niems magnetiniams laukams, rySys tarp

, g,=2, 12 | skirtingy elektrony orbitiniy ir sukininiy

38, 3 _1/p _j momenty taip pat nutraukiamas, todél kiek-

vieno elektrono orbitinis ir sukininis mo-
mentai nepriklausomai vienas nuo kito pre-
cesuoja aplink iSorinio lauko krypti. Tokiu
atveju, nusakant atomo kvanting biisena, rei-
kia nurodyti visy elektrony orbitinius ir su-
kininius magnetinius kvantinius skai¢ius m;
ir m.

4.3 pav. Natrio atomo energijos lygmeny skilimas magnetinia-
me lauke (skilimo didumo ir intervaly tarp neskilusiy lygmeny
santykis tikrovéje yra daug mazesnis uz ta, kuris parodytas Sioje
energijos lygmeny diagramoje)

! Jeigu z asis ir vektorius B nebiity lygiagretiis, tada, matuojant L., kai atomas yra apibréztos energijos, ivairiuose
matavimuose biity gaunamos visos galimos m; vertés (4.2.12), o skirtingy m, ver¢iy pasikartojimo dazniai priklau-
syty nuo kampo tarp z asies ir magnetinio lauko krypties.
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4.3. Helio atomas. Elektrony pakaitiné saveika

4.1 poskyryje buvo gauta nesaveikaujanciy fermiony (pvz., elektrony) sistemos banginés funkci-
jos bendroji iSraiska (4.1.9b). Si iSraiSka yra svarbi apytiksliai sprendziant daugiaelektronio atomo Srédin-
gerio lygti. Neatsizvelgiant { sayeikas kurias lemia elektronq sukiniai, ta lygtis yra

Zv w+—{ ZU(r) Z Z (r,r,) |w=0; 4.3.1)

i=1 i=l j=i+l
¢ia N yra elektrony skaicius, r; yra i-tojo elektrono spindulys vektorius, 7; yra to spindulio vektoriaus
modulis (t. y. atstumas tarp i-tojo elektrono ir branduolio), Vl.z yra Laplaso operatorius, kuris veikia tik

i-tojo elektrono koordinates, U(r;) yra i-tojo elektrono ir atomo branduolio saveikos potenciné energija, o
Uj(r, ry) yra i-tojo ir j-tojo elektrony tarpusavio sgveikos potenciné energija:

2
e

U,(r, — 432
U( i j) 47[80 g ( )

Cia ry; yra atstumas tarp elektrony: r;; = |r; — 1.

Sredingerio lygti (4.3.1) neimanoma isspresti tiksliai. Sio uzdavinio sprendima komplikuoja
elektrony tarpusavio saveika. Taciau apytiksliai galima teigti, kad ta saveika neturi jtakos banginiy
funkcijy pavidalui' ir kad elektronai daugiaelektroniame atome yra pasiskirste tarp vienelektroniy biseny,
kurios nusakomos tais paciais keturiais kvantiniais skaiciais (3.3.25) kaip ir vandeniliskojo atomo biise-
nos. Laikantis Sios prielaidos, daugiaelektronio atomo banginés funkcijos apytiksliai skai¢iuojamos taip
lyg elektronai nesaveikautu tarpusavyje. Tokiu atveju bangines funkcijas atitinka visos 4.1 poskyryje
suformuluotos i§vados.

ISnagrinésime elektrony tarpusavio saveikos itaka dvieju elektrony sistemos — helio atomo —
energijos lygmenims. [sitikinsime, kad, iskai¢ius minétaja saveika, orbitinés banginés funkcijos simetriza-
vimas arba antisimetrizavimas (iSreiskiant ja vienelektroniy orbitiniy funkcijy sandaugy tiesiniais dari-
niais, kurie jeina i (4.1.19a—d)) salygoja papildoma energijos démenj — ,,mainy energija“.

4.3.1". Helio atomo analizé, pagrista trikdymy teorija. Pakaitiné sqveika

Helio atomo Srédingerio lygtis (neatsizvelgiant i saveikas, kurias lemia elektrony sukiniai) yra
tokio pavidalo:

2m
V%wvzwh—(E U(i)=U(ry) =Up, (1,15) )y =0. (4.33)

Si lygtis nepriklauso nuo elektrony sukininiy koordinaéiy. Todeél, jeigu elektrony Kulono saveika neturi
zymios itakos banginéms funkcijoms, (4.3.3) lygties tikrines funkcijas galima apytiksliai iSreiksti
(4.1.18)—(4.1.19a—d) pavidalu. Tose iSraiSkose apatiniai indeksai ,,a* ir ,,b° rei§kia du kvantiniy skaiciy
trejetus (3.2.29)), o @, ir @, yra atitinkamos vienelektronés orbitinés funkcijos (tai yra vienelektronés
Sredingerio lygties (3.2.1) tikrinés funkcijos). Nepaisant elektrony saveikos, dvieju elektrony sistemos
energija yra

E=E +E,. (4.3.4)
Elektrony tarpusavio saveika, kuria nusako potencinés energijos démuo
1 ¢
Up(r,n)= —, (4.3.5)
4ne, 1,

pakeiCia sistemos energijos lygmenis ir bangines funkcijas. Saveikaujanéiy tarpusavyje elektrony
sistemos energijos lygmenis ir bangines funkcijas galima apskaiciuoti tik apytiksliai, taikant jvairius
artutinius metodus. Vienas i§ tokiy metody — tai trikdymy teorija, kuri remiasi prielaida, kad elektrony
tarpusavio saveikos energija (4.3.5) yra maza, palyginti su ,,nesutrikdytos sistemos potencine energija
U(r1) + U(r,). Sudarius nesutrikdytos sistemos bangines funkcijas (4.1.18), (4.1.19a—d) ir zinant jos
energija (4.3.4) bei hamiltoniano trikdzio matemating iSraiska (4.3.5), pagal nuostoviaja trikdymy teorija,
kuri i8déstyta A priedo A.2 skyrelyje, galima apytiksliai jvertinti sistemos energijos lygmenis ir atitinka-
mas bangines funkcijas esant trikdZiui.

'T. y. galima teigti, kad ta saveika turi itakos tik hamiltoniano tikrinéms vertéms, bet ne atitinkamoms tikrinéms
funkcijoms. Si iSvada gaunama nuostoviosios trikdymy teorijos pirmajame artinyje iSsigimusiam energijos
lygmeniui (zr. A priedas, A.2.4 skyrelis).
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Visy pirma issiaiskinsime, kaip, esant trikdziui (4.3.5), pasikeicia sistemos energijos lygmenys,
kurie atitinka vienodas abiejy elektrony orbitinio judéjimo biisenas (a = b). Kai néra trikdzio, $ig blisena
nusako viena banginé funkcija (4.1.18). Taigi, atitinkama energijos vert¢ (2E,) néra iSsigimusi.
Nuostoviosios trikdymy teorijos pirmojo artinio rezultatas Siuo atveju yra toks: energijos lygmens
pirmosios mazumo eilés pataisa E'" yra lygi trikdZio vidurkiui' (Zr. A priedas, (A.2.19) ir (A.2.11)
formulés):

2
e

EY = (o (r)o (r
J.wa( l)q)a( 2) 47[801/12

Kai a # b, energijos lygmuo (4.3.4) yra iSsigimgs sukinio kvantinio skaiCiaus S atzvilgiu ir
sukinio projekcijos ms atzvilgiu. Sio energijos lygmens iSsigimimo laipsnis lygus keturiems, nes ji
atitinka keturios ortogonalios tikrinés funkcijos (4.1.19a—d). Pagal trikdymu teorija trikdzio poveikis
iSsigimusiam energijos lygmeniui pasireiskia tuo, kad jis skyla i kelis polygmenius (ju skaicius nevirsija
to lygmens iSsigimimo laipsnio). Pvz., lygmuo (4.3.4) skyla i kelis lygmenis, kuriy kiekviena atitinka
keturiy funkcijy (4.1.19a—d) tiesinis darinys. To tiesinio darinio koeficientai apskaiiuojami i$sprendus
(A.2.22) pavidalo tiesiniy lygcCiy sistema. I$ sukininiy funkcijy (4.1.17a—d) ortonormuotumo isplaukia,
kad visi trikdzio matricos elementai V}, (zr. (A.2.11)) su k # n yra lygiis nuliui (¢ia k£ arba n nusako viena
i$ keturiy minéty sukininiy biiseny). [rase tai { (A.2.22), gauname, kad keturi matricos elementai su k= n
nusako energijos lygmens pirmosios mazumo eilés pataisas E", kurios atitinka kiekviena i§ keturiy
banginiy funkcijy (4.1.19a—d). Matricos elementas, kuris atitinka blisena su simetrine orbitine funkcija
(4.1.19a), yra lygus

¢, (1)@, (r)dVdV, — (a=b). (4.3.6)

2
e_¢<+>dV1dV2 , (4.3.7a)

++ _ (+)*
U= I¢ 2
&2

o kiti trys matricos elementai, kurie atitinka tris blisenas su antisimetrine orbitine funkcija (4.1.19b—d),
yra

2
¢ pOdray, ; (4.3.7b)

U = (o™
I N 4dneyn,

Gia funkcijos @ ir @) iSreiskiamos (4.1.16a) ir (4.1.16b) lygybémis. [rase (4.1.16a) ir (4.1.16b)
iSraiskas i (4.3.7a,b), matome:

U™ =C+4, (4.3.8a)
U =C-4; (4.3.8b)
2
e
C=lo,(n)F | @, (1) [P d¥,dV; (4.3.9)
4dneyn,
1 * * * * 62
A== [[ 2,00, (1), (15)0, (1) + 2, (1)@, (1)@, (1), (1) | ——dVidV, . (4.3.10)
2 4dneyr,

Apskai¢iuojant (4.3.9) ir (4.3.10) integralus, integruojama kiekvieno elektrono koordinaéiy atzvilgiu
visoje erdvéje.
Toliau helio atomo energijos lygmeny pokyti, kuri sukelia elektrony Kulono saveika (4.3.5),
zymeésime AE. IS to, kas ankscCiau pasakyta, iSplaukia, kad §j energijos pokyti galima iSreiksti Sitaip:
a) jeigna=>b, AE=C; (43.11a)
b) jeigua#b, AE=Ct 4 (4.3.11b)
(zr. 4.4 pav.). (4.3.11b) formuléje Zenklas ,,+* atitinka simetring orbiting banging funkcija, t. y. prieSingas
sukiniy kryptis (singuletiné biisena; S = 0), o zenklas ,,— atitinka antisimetring orbiting banging funkcija,
t. y. vienodas sukiniy kryptis (tripletiné biisena; S = 1). Kaip matome, pirmajame trikdymy teorijos artiny-
je trikdys pasalina energijos lygmens iSsigimima kvantinio skaiciaus S atzvilgiu, taciau palieka i$sigimi-
ma sukinio projekcijos atzvilgiu.
Aptarsime integraly C ir 4 fiziking prasmeg. Integralas C (4.3.9) yra dvieju erdviniy kriiviy, kuriy
tankiai lygis —e|@.(r))| ir —e|@y(r2)>, Kulono saveikos energija. Si energija yra teigiama, nes elektronai

! Kadangi trikdZio operatorius (4.3.5) nepriklauso nuo sukininiuy koordinagiu, tai, skai¢iuojant jo matricos elemen-
tus, integravimas r; ir r, atzvilgiu atsiskiria nuo sumavimo sukininiy koordinaciy atzvilgiu. Kadangi sukininés
funkcijos (4.1.17a—d) yra ortonormuotos, tai pastaroji suma pasireiskia tik kaip pastovus daugiklis, kuris lygus 0
arba 1. Atitinkamai energijos pataisa £ lygi nuliui arba (4.3.6) integralui.
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P tt §=0, E=E+E,+C+4
P —— E,+E,+C
E,+E, s
) tt §S=1, E=E+E+C-4
tt §=0, E=2E,+C
2E,

4.4 pav. Helio atomo energijos lygmenu poslinkis ir skilimas, kuriuos sukelia elektrony tarpusa-
vio saveika. Salia lygmeny parodyta elektrony sukiniy tarpusavio orientacija

stumia vienas kita. Taigi, dél elektrony saveikos atomo energija padidéja dydziu C. Démuo +£4 nusako
energijos lygmens skilima i du lygmenis. Energijos pataisa +4 atsirado dél to, kad orbitinés banginés
funkcijos buvo isreikstos vienelektroniy funkcijy sandaugy tiesiniais dariniais (4.1.16a) ir (4.1.16b). Jeigu
orbitiné funkcija biity lygi vienai sandaugai ¢, (r)¢,(r,) arba ¢, (r,)e,(r) ., tada lygmuo tik pasislinkty

dydziu C, taciau neskilty. Banginés funkcijos iSraiska simetriniu arba antisimetriniu pavidalu (4.1.16a)
arba (4.1.16b) atspindi elektrony tapatinguma. Taigi, atomo lygmeny skilimas, kuri nusako (4.3.11b)
formulés démuo +A4, yra elektrony tapatingumo pasekmé. Integralas 4 (4.3.10) vadinamas pakaitiniu
integralu, o démuo +A4 energijos pataisoje (4.3.11b) vadinamas mainy energija. Jeigu pakaitinio integra-
lo (4.3.10) pointegralinés funkcijos abiejuose démenyse sukeistume bet kuriuos du indeksus a ir b
vietomis, gautume C (4.3.9). Todél mainy energijos fizikiné prasmé kartais vaizdziai aiSkinama Sitaip: dél
galimybés keistis elektronais tarp biiseny a ir b kiekvienas elektronas tartum i§ dalies yra biisenos a ir i§
dalies biisenos b. Tos ,,skirtingos elektrono dalys* saveikauja pagal Kulono désnj. Sios saveikos energija
ir yra mainy energija. Tokia saveika vadinama pakaitine sqveika. Reikia turéti omenyje, kad pakaitiné
saveika néra susijusi su naujos prigimties jéga (pvz., aptariamuoju atveju ji yra grynai elektrostatinés
prigimties), o yra pasekmé kvantinés mechanikos taisykliy, pagal kurias skai¢iuojamas saveikos energijos
vidurkis keliy vienody daleliy sistemoje (pvz., (4.3.7a) arba (4.3.7b)). Todél pakaitiné sgveika pasireiskia
ir neelektriniy jégy atveju (pvz., saveikaujant nukleonams atomo branduolyje).

Priklausomai nuo pakaitinio integralo 4 Zenklo ir kampo tarp elektrony sukiniy, mainy energija
gali biti teigiama arba neigiama. Siuo atveju pakaitinis integralas (4.3.10) yra teigiamas. Vadinasi, kai
elektrony sukiniy kryptys yra vienodos (S = 1), mainy energija yra neigiama, o kai sukiniy kryptys yra
priesingos (S =0), mainy energija yra teigiama. Todé¢l, esant duotoms (skirtingoms) abiejy elektrony
orbitinio judéjimo biisenoms, tripletinés biisenos helio atomo energija yra mazesné negu singuletinés
busenos. T.y. skirtingy orbitinio judéjimo buseny elektronams energiskai naudingiau turéti vienodos
krypties sukinius.

Pakaitinio integralo A iSraiskoje (4.3.10) akivaizdu, kad jis priklauso nuo vienelektroniy orbitiniy
banginiy funkciju ¢, ir @, persiklojimo erdvéje: kuo tas persiklojimas yra mazesnis, tuo mazesnis A.
Ribiniu atveju, kai ¢, = 0 erdvés srityse, kuriose @, # 0 (pvz., kai saveikaujantys elektronai priklauso toli
vienas nuo kito esantiems atomams), pakaitiné saveika nepasireiskia.

4.3.2. Kiti reiskiniai, kuriuose pasireiskia elektrony pakaitiné sqveika

Elektrony pakaitiné saveika turi didele itaka ne tik atomo energijai, bet ir kovalentinio cheminio
rySio tarp atomy stiprumui. Atlikus tokia pacig analize, kuri anksciau buvo atlikta nagringjant helio
atoma, galima apskaiciuoti pakaitinio integralo A4 ir kuloninés energijos C priklausomybe¢ nuo atstumo R
tarp H atomy vandenilio molekuléje H, (Siuo atveju energijai C priskiriama ir H branduoliy Kulono
stimos energija). Bendrasis abieju iy funkciju pavidalas yra toks kaip 2.5a pav., t. y. jos turi minimuma,
artéja i +oo, kai R — 0, ir artéja prie nulio, kai R — co. Minimumo aplinkoje 4 <0, C <0, o |4| yra kelis
kartus didesnis uz |C| (pvz., zr. [10] knyga). Todél, kai abiejy elektrony sukiniy kryptys yra priesingos
(t. y. kai orbitiné banginé funkcija yra simetriné, o mainy energija lygi +4 < 0), pakaitiné sgveika mazina
sistemos energija (t.y. stiprina cheminj ry$i tarp atomy). Kai sukiniy kryptys yra vienodos (t.y. kai
orbitiné banginé funkcija yra antisimetriné, o mainy energija lygi —4 > 0), pakaitiné saveika didina siste-
mos energija. Pastaruoju atveju pilnutinés energijos priklausomybé nuo atstumo tarp atomy neturi mini-
mumo, t.y. H, molekulé¢ negali egzistuoti. Taigi, kovalentiniame cheminiame rySyje dalyvaujanciy
elektrony sukiniy kryptys yra priesingos.
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Dar vienas gerai zinomas reiSkinys, kuri lemia elektrony pakaitiné saveika — tai
feromagnetizmas. Jo esmé yra ta, kad kai kuriose kietose medziagose (kuriy atomai turi i§ dalies uz-
pildyta elektrony sluoksni) skirtingy atomy elektrony sukiniai savaime orientuojasi viena kryptimi. To-
kios medziagos pavyzdys yra gelezis. Feromagnetiné medziaga yra sudaryta i§ vadinamujy magnetiniy
domeny — sriCiy, kurios turi pastovy imagnetéjima dél viena kryptimi orientuoty elektrony sukiniy. Nor-
maliomis salygomis gretimy domeny magnetiniy momenty kryptys yra prieSingos. Taip yra todél, kad
kiekvieno domeno magnetinis momentas sukuria magnetini lauka, kuris ,,stengiasi‘ nukreipti kaimyniniy
domeny magnetinius momentus to lauko kryptimi, o to lauko magnetinés indukcijos vektoriaus vidurkio
kryptis yra prieSinga ji sukélusio domeno magnetinio momento krypciai. Todél jprastomis salygomis skir-
tingy domeny magnetiniai momentai kompensuoja vienas kita ir feromagnetikas neturi pastovaus magne-
tinio momento. Taciau, kai feromagnetika veikia pakankamai stiprus magnetinis laukas, domeny magneti-
niai momentai pasisuka to lauko kryptimi ir lieka tos krypties netgi iSjungus lauka. Taigi, Sitaip feromag-
netikas virsta ,,pastoviu“ magnetu. Giminingas feromagnetizmui reiskinys yra antiferomagnetizmas.
Antiferomagnetiky gretimy vienarii§iy atomy sukiniai savaime pasisuka priesingomis kryptimis, todél ju
sukininiai magnetiniai momentai tiksliai kompensuoja vienas kita. Si reiskinj taip pat salygoja elektrony
pakaitiné saveika (kaip minéta, ,.energiskai naudingiausia“ elektrony sukiniy tarpusavio kampa lemia
pakaitinio integralo zenklas). Antiferomagnetiko pavyzdys yra mangano oksidas (MnO). Ferimagnetizmo
fizikinis mechanizmas yra analogiskas antiferomagnetizmui, taciau ferimagnetiky gretimy atomy sukini-
niai magnetiniai momentai néra vienodo absoliuc¢iojo didumo, tod¢l jie tiksliai nekompensuoja vienas kito
(nors ju kryptys yra priesingos). Taip gali atsitikti tada, kai gretimi atomai yra skirtingy elementy atomai
arba to paties elemento skirtingi jonai (pvz., Fe* ir Fe’"). Ferimagnetikai (kaip ir anks¢iau minéti
feromagnetikai) gali igyti pastovy magnetini momenta. Seniausiai zinomas ferimagnetikas yra magnetitas
— dvivalentés ir trivalentés gelezies oksidas (cheminé formulé Fe;Oy), kur Fe** ir Fe’* jonai sudaro dvi
vienodas gardeles, ,,idétas viena i kitg".

4.4. Elektrony sluoksniai

Daugiaelektroniy atomy savybes galima apytiksliai aprasyti teigiant, kad atomo elektronai yra
pasiskirste tarp vienelektroniy kvantiniy biiseny, kurios apibiidinamos tais paciais kvantiniais skaiCiais
kaip ir vandenili§kojo atomo (pvz., toks artinys buvo panaudotas nagrinéjant helio atoma 4.3 poskyryje).
Jeigu nepaisoma elektrony tarpusavio saveikos bei sukinio ir orbitos saveikos, tada kiekvieno elektrono
kvanting biisena galima apibudinti kvantiniy skai¢iy ketvertu (3.3.6). Vieno elektrono orbitinio judéjimo
Kulono lauke biuisena, kuri apibiidinama kvantiniy skaiciy trejetu n, [, m;, yra vadinama atomo orbitale.
Pagrindiniai principai, kurie nusako daugiaelektronio atomo vienelektroniy biiseny uzpildyma, yra Paulio
draudimo principas (zr. 4.1 poskyri) ir energijos minimumo principas. Paulio draudimo principas teigia,
kad atomas negali turéti dvieju elektrony, kuriy visi atitinkami kvantiniai skaiciai sutampa, t.y. viena
orbitale gali uzimti ne daugiau kaip du elektronai su priesingy krypciu sukiniais. Energijos minimumo
principas teigia, kad, esant duotam elektrony skaiciui atome, elektrony pasiskirstymas tarp vienelektroniy
kvantiniy biiseny yra toks, kad atomo energija blity maziausia. Nustatysime elektrony pasiskirstyma tarp
orbitaliy, kuris iSplaukia i§ minéty dviejy principy.

Didé¢jant pagrindiniam kvantiniam skai¢iui »n, didéja vidutinis atstumas tarp branduolio ir
elektrono (pvz., zr. (1.10.15)). Sio atstumo priklausomybé nuo / yra daug silpnesné negu nuo n (zr.
3.6 pav.). Todél visos orbitalés, kuriy pagrindinis kvantinis skaiius »n sutampa, sudaro elektrony
sluoksnj. Visos orbitalés, kuriy pagrindinis ir Salutinis kvantiniai skaiCiai » ir / sutampa, sudaro elektrony
posluoksni; jis taip pat vadinamas pogrupiu. Elektrony sluoksniai Zymimi raidémis K, L, M ir t. t. Pvz.,
pirmasis elektrony sluoksnis (n = 1), kuris yra arCiausiai branduolio, vadinamas K sluoksniu. Antrasis
sluoksnis atitinka n = 2 ir vadinamas L sluoksniu ir t. t. (zr. 4.1 lentelg). Elektrony posluoksniai zymimi
raidémis s, p, d, f, g, ... (Zr. 4.2 lentelg).

4.1 lentelé. Elektrony sluoksniy Zymenys

Pagrindinis kvantinis skaiCius n 1 2 3 4 5
Elektrony sluoksnis K L M N O

4.2 lentelé. Elektrony posluoksniy Zymenys

Salutinis kvantinis skai¢ius/ 0 1 2 3 4
Elektrony posluoksnis s p d f g
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Kadangi kiekviena / verte atitinka 2/+ 1 galimy skai¢iaus m; veréiy (zr. (3.2.10b)), tai viename
posluoksnyje gali biiti ne daugiau kaip 2(2/+1) elektrony. Pvz., 1s, 2s ir kituose s posluoksniuose gali biiti
ne daugiau kaip 2 elektronai, kiekviename p posluoksnyje — ne daugiau kaip 6 elektronai ir t. t. Kadangi
kiekviena n verte atitinka n galimy skaiciaus / verCiy (Zr. (3.2.27)), tai didziausias galimas elektrony skai-
¢ius n-tajame sluoksnyje yra lygus

n—1
2) (2 +1)=2n". (4.4.1)
1=0
Pagal (4.4.1) pirmajame elektronu sluoksnyje (n = 1) gali biiti ne daugiau kaip 2 elektronai, antrajame —
ne daugiau kaip 8 elektronai (du s elektronai ir $esi p elektronai), treCiajame — ne daugiau kaip 18 elekt-
rony (du s elektronai, $esi p elektronai ir desimt d elektrony) ir t. t. (Zr. 4.3 lentelg).

4.3 lentelé. Didziausi elektrony skaiciai sluoksniuose ir

posluoksniuose
. Didziausias elektrony IS viso
Sluoksnis  n o . .

skai¢ius posluoksnyje  sluoksnyje
s p d f g

K 1 2 2

L 2 2 6 8

M 3 2 6 10 18

N 4 2 6 10 14 32

O 5 2 6 10 14 18 50

Jeigu elektronai nesaveikauty tarpusavyje, tada, didéjant elektrony skaifiui atome, visy pirma
biity uzpildomi sluoksniai su maziausiu . Tai iSplaukia i§ energijos minimumo principo ir i§ elektrono
energijos iSraiSkos (3.2.25). Norint nustatyti, kuria tvarka uzpildomi elektrony posluoksniai kiekviename
sluoksnyje, (3.2.25) formulé netinka, nes i ja nejeina Saluti,,nis kvantinis skaicius /. Kaip minéta 3.2.5 po-
skyryje, didéjant /, didéja vidutinis atstumas tarp branduolio ir elektrono, todél mazéja efektinis teigiamas
krvis, kuris veikia elektrona (dél branduolio elektros kriivio dalinio ekranavimo vidiniy sluoksniy elekt-
ronais). Todél, didéjant /, elektrono energija didé¢ja. Vadinasi, didéjant atomo elektrony skaiciui, visy
pirma uzpildomi kiekvieno sluoksnio posluoksniai su maziausiu /. Taigi, idealioji sluoksniy uZpildymo
tvarka yra tokia: kiekvienas prisijunges elektronas uzima orbitale su maziausiais » ir /, kuriuos leidzia
Paulio draudimo principas.

Kai elektrony sluoksnis yra pilnai uzpildytas, susidaro stabili elektrony konfigiiracija, kuri
atitinka inertiniy dujy elektrony konfigtiracija. Paskui prasideda kito sluoksnio uzpildymas (pradedant
nuo Sarminio metalo).

Vidiniai elektrony sluoksniai normaliomis salygomis yra pilnai uzpildyti. IS Siy sluoksniy
elektrong iSlaisvinti sunkiau negu i§ iSorinio sluoksnio. Be to, pilnai uzpildyty elektrony sluoksniy
pilnutiniai orbitinis ir sukininis judesio kiekio momentai yra lygiis nuliui. Norint tuo isitikinti, pakanka
pastebéti, kad pagal (3.2.10b) ir (3.3.3) kiekvienam pilnai uzpildyto pasluoksnio elektronui su duotais
kvantiniais skaiciais m; ir m, galima surasti kita elektrona, kurio atitinkami kvantiniai skai¢iai yra
priesingi, t. y. tiksliai kompensuoja pirmojo elektrono kvantinius skaicius m; ir m,. Taigi, pilnai uzpildyta-
me sluoksnyje visus elektronus galima ,,suporuoti taip, kad kiekvienos tokios poros orbitinio ir sukininio
judesio kiekio momenty projekcijos i z asi buty lygios nuliui. Kadangi $is rezultatas gautas laisvai
pasirinkus z aSies krypti, tai jis reiskia, kad pilnai uZpildyto sluoksnio pilnutiniai orbitinis ir sukininis
judesio kiekio momentai lygiis nuliui.

Dél anksciau iSvardyty priezas¢iy normaliomis salygomis (t. y. kai vidiniai sluoksniai visa laika
lieka pilnai uzpildyti) atomo fizikines ir chemines savybes lemia iSoriniy (i$ dalies uzpildyty) sluoksniy
elektronai. Pvz., Sie elektronai saveikauja susidarant cheminiams rySiams tarp atomuy, jie lemia atomo
judesio kiekio ir magnetini momentus, spinduliuotés spektra ir t.t. ISorinis sluoksnis vadinamas
valentiniu sluoksniu, o jo elektronai vadinami valentiniais elektronais. Jeigu ir iSoriniame sluoksnyje
visi elektronai yra ,,suporuoti®, tada cheminis elementas nesudaro cheminiy junginiy su jokiais kitais
elementais, o jo molekulés yra vienatomeés. Tokie cheminiai elementai gamtoje aptinkami inertiniy dujy
pavidalu (pvz., helis, argonas ir kt.).

Lengvyju atomy (Z < 40), kurivose galioja LS rySys, pagrindinés biisenos sukininio, orbitinio ir
pilnutinio judesio kiekio momenty kvantinius skaicius S, L ir J galima apskaiciuoti remiantis taisyklémis,
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kurias suformulavo vokieciy fizikas Fridrichas Hundas (Hund). Pirmoji Hundo taisyklé nusako pagrindi-
nés biisenos multipletiSkuma: maziausia energija yra biisenos, kurig atitinka didziausias pilnutinio
sukinio kvantinis skai¢ius S. Pirmoji Hundo taisyklé yra elektrony pakaitinés saveikos pasekmé (zr.
4.3.1 poskyri). Pagal $ig taisykle visy pirma uZpildomos biisenos su skirtingais orbitiniais magnetiniais
kvantiniais skaiciais my; ir vienodu sukinio magnetiniu kvantiniu skai¢iumi m, (pvz., su m, = 1/2); paskui
uzpildomos biisenos su priesinga sukinio kryptimi (m; = —1/2). Antroji Hundo taisyklé teigia, kad i$ visy
btisenuy su vienodu S maziausia energija yra tos biisenos, kurios pilnutinio orbitinio judesio kiekio
momento kvantinis skai¢ius L yra didziausias'. Antrosios Hundo taisyklés klasikinis aiskinimas yra toks.
Keliy elektrony sistemos orbitinis judesio kiekio momentas yra didZiausias tada, kai visi elektronai sukasi
aplink branduoli viena kryptimi. Tokiu atveju jie susitinka vienas su kitu reciau negu tuo atveju, jeigu
suktysi prieSingomis kryptimis. Vadinasi, vidutinis atstumas tarp elektrony yra didesnis, todél ir vidutiné
ju Kulono stimos energija yra mazesné. Trecioji Hundo taisyklé nusako atomo pilnutinio sukinio kvanti-
nio skaiCiaus verte J, kuri atitinka maziausia atomo energija: jeigu posluoksnis (#, /) yra uzpildytas
maziau negu pusiau, tada maziausios energijos biisenos J = |L — S], o kitais atvejais maziausios energijos
biisenos J = L + §. Taip yra dél sukinio ir orbitos saveikos.

1869 m. rusy chemikas Dmitrijus Mendelejevas nustaté, kad, i§désCius visus tuo metu zinomus
elementus atominés masés didéjimo tvarka, elementy savybeés kinta periodigkai. Sio periodigkumo prigim-
tis buvo nustatyta tik XX a. antrajame deSimtmetyje. Tada paaiskéjo, kad kiekvieno elemento vieta perio-
dingje sistemoje nusako to elemento atomo elektrony skaiCius Z, o ne atomo masé. Kadangi, uzpildant
kiekviena elektrony sluoksnj, pasikartoja ankstesniojo sluoksnio uzpildymo tvarka, tai elementy cheminés
savybés kinta periodiskai: kiekvieno sluoksnio uzpildymas prasideda Sarminiu metalu ir baigiasi inertiné-
mis dujomis. Taigi, elementai, kurie gaunami uzpildant vieng elektrony sluoksni, sudaro vieng periodinés
elementy sistemos perioda. IS (4.4.1) formulés iSplaukia, kad idealiosios sluoksniuy uzpildymo tvarkos
atveju elementy skaiciai sistemos [-VI perioduose turéty buti 2, 8, 18, 32, 50, 72. Taliau tikrovéje Sie
skaiCiai yra 2, 8, 8, 18, 18, 32. Tai reiskia, kad atomy elektrony sluoksniy uzpildymo tvarka stipriai
skiriasi nuo idealiosios uzpildymo tvarkos. Sio skirtumo priezastis — elektrony tarpusavio saveika.

4.5. Periodiné elementy sistema

Atsizvelgus 1 elektrony tarpusavio saveika, galima iSsamiai paaiSkinti perioding elementy
sistema. Pagrindiniai principai buvo suformuluoti 4.4 poskyryje: energijos minimumo principas ir Paulio
draudimo principas. Kiekvieno elektrono biisena apibiidinama keturiais kvantiniais skai¢iais — pagrindiniu
kvantiniu skai¢iumi #, Salutiniu (orbitiniu) kvantiniu skai¢iumi /, magnetiniu kvantiniu skai¢iumi m; ir
sukinio magnetiniu kvantiniu skai¢iumi m,. Atomo elektrony konfigiracija apibuidinama nurodant visas
uzpildytas vienelektrones biisenas ir kiekvienos biisenos elektrony skaiciy. Elektrony konfigiiracija
simboliskai uzraSoma taip. Visuy pirma nurodomas pagrindinis kvantinis skaicius, paskui — Salutinio
kvantinio skai¢iaus simbolis (s, p, d, fir t. t.), o paskui vir§utinio indekso pavidalu nurodomas tos biisenos
elektrony skai¢ius. Pvz., uzraSymas 1s? reiskia du s elektronus ({/=0), kuriy busena atitinka n=1; 3p5
reiSkia penkis elektronus, kuriy biisena yra /=1, n =3 ir t. t. Bet kuri elektrony konfigiiracija gali biiti
uzradyta taikant $ia taisykle. Pvz., uzraSymas 1s*2s*2p* reiskia, kad yra du elektronai, kuriy biisena yra
n=1, [=0; du elektronai, kuriy biisena yra n =2, / = 0; keturi elektronai, kuriy biisena yra n=2, /= 1.
Tai yra pagrindinés blisenos deguonies atomo elektrony konfigiiracija. AnalogisSkai uzrasomos ir kity
atomy elektrony konfigiiracijos.

Visy atomuy su numeriais nuo 1 iki 104 pagrindinés biisenos elektrony konfigiiracijos yra
pateiktos J priede.

ISsiaiSkinsime periodinés elementy sistemos sandarg. Sistemos pradzioje, kai elektrony skaicius
atome yra mazas, elektrony saveikos vaidmuo yra nezymus, todél elektroninés biisenos uzpildomos pagal
idealiaja uzpildymo tvarka (zr. 4.4 poskyri). Vandenilis (;H) turi viena elektrona, kurio maziausios
energijos biisena yra n=1, /=0, todél Sio atomo elektrony konfigiiracija yra 1s (jeigu duotajame
posluoksnyje yra tik vienas elektronas, tada jis néra nurodomas virSutinio indekso pavidalu). Helio (;He)
atome prisideda dar vienas 1s elektronas (taciau su priesingos krypties sukiniu), todél helio pagrindinés
biisenos elektrony konfigiiracija yra 1s®. Helio pirmasis elektrony sluoksnis yra pilnai uzpildytas. Taigi,
helis uzbaigia elementy sistemos pirmaji perioda. Antrojo elementy sistemos periodo sudarymas atitinka

! Visas galimas L vertes galima apskai¢iuoti nuosekliai taikant bendraja judesio kiekio momenty sudéties taisykle
(3.3.20). Taciau, esant duotam S, kai kurias i§ ty L verciy gali uzdrausti banginés funkcijos antisimetriSkumo
reikalavimas (zr. 4.1.4 poskyri).
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antrojo elektrony sluoksnio uzpildyma. Litis (sLi) gaunamas papildzius helio elektrony konfigtiracija
vienu 2s elektronu, nes pagal Paulio draudimo principa atomas negali turéti trijy 1s elektronuy. Licio
elektrony konfigiiracija yra 1s2s. Paskui yra berilis (;Be), kurio elektrony konfigiiracija yra 1s*2s® ir
boras (sB), kurio elektrony konfigiiracija yra 1s*2s*2p. Didziausias galimas p elektrony (/= 1) skaigius
sluoksnyje yra $esi (nes, kai /=1, 2(2/+1)=6). Sesi elementai nuo boro iki neono (;,Ne) imtinai
gaunami uzpildant 2p biisenas. Atitinkamos elektrony konfigiiracijos uzraSomos taip:
C - 1s2s™2p%, N — 152s®2p°, O — 1s™2s™2p*, F — 152s™2p°, Ne — 152s*2p°.

Neonu (inertinémis dujomis) baigiasi antrojo elektrony sluoksnio uzpildymas ir baigiasi antrojo periodo
sudarymas. Taigi, antraji perioda sudaro astuoni elementai. TrecCiasis periodas prasideda Sarminiu metalu
natriu (;;Na), kurio elektrony konfigiiracija galima uZzrasyti Sitaip: (Na)=(Ne) 3s. Tai reiSkia, kad Na
elektrony konfigliracija gaunama i§ neono konfigiracijos papildzius ja vienu 3s elektronu. AStuoni
elementai nuo Na iki argono (;3Ar) gaunami uZpildant biisenas 3s ir 3p. Argono konfiglracija yra
(Ar) = (Ne) 3s” 3p°.

Iki Siol atomy elektroniniy biiseny uzpildymo tvarka atitiko idealigja biiseny uzpildymo tvarka.
Taciau kalio (10K), kuris eina po argono, elektrony konfigiiracija skiriasi nuo tos, kuriag numato idealioji
uzpildymo tvarka. Pagal idealiaja uzpildymo tvarka Sio elemento elektrony konfigliracija turéty biiti
(Ar) 3d. Taciau kalio atomo maziausia energija atitinka konfigtiracija (Ar) 4s. T. y. energisSkai naudingiau,
kai prisijunggs elektronas yra ne busenos 3d, o biisenos 4s. Taip yra dél 3.2.5 poskyryje apraSyto ekrana-
vimo reiskinio. Kadangi, didéjant pagrindiniam kvantiniam skaiCiui n, mazéja intervalai tarp energijos
lygmenu (pvz., 3.7 pav.), tai lygmenu poslinkiai, kuriuos sukelia minétas ekranavimas, turi vis didesn¢
itaka ju iSsidéstymo tvarkai. Todél, esant pakankamai dideliam atominiam numeriui, iSorinio elektrony
sluoksnio s biiseny energija gali tapti maZesné uz prieSpaskutinio sluoksnio d buiseny energija. Pvz., kalio
4s busenos elektrono energija yra mazesné uz 3d buisenos elektrono energija. Todél treciajame periode yra
tik aStuoni elementai, o kalis pradeda ketvirtaji perioda, kuris atitinka ketvirtojo elektronuy sluoksnio
uzpildyma. Po kalio eina kalcis (,0Ca), kurio elektronu konfigiiracija yra (Ar)4s’. Paskui energiskai
naudingiausias tampa laisvyju 3d buseny uzpildymas, o ne 4p biiseny, kurios eina po 4s biiseny,
uzpildymas. Todé¢l kiti 10 elementy (nuo skandzio ,;Sc iki cinko 3;pZn) gaunami uzpildant deSimt 3d
biseny. Sie elementai vadinami pereinamaisiais elementais. Sioje desimties elementy sekoje yra du
nukrypimai nuo nuoseklaus 3d biiseny uzpildymo. Mat kartais yra energiskai naudingiau, kai vienas i§
dviejuy 4s elektrony persoka { 3d posluoksni. Todél chromo (,4Cr) elektrony konfigiiracija yra (Ar) 3d° 4s
(0 ne (Ar) 3d* 4s%), o vario (,bCu) konfigiiracija yra (Ar) 3d"° 4s (o0 ne (Ar) 3d’ 4s?). Sesiy elementy, kurie
yra po cinko (nuo galio 3Ga iki kriptono 3¢Kr), elektrony konfigiiracijos gaunamos uZzpildant 4p po-
sluoksnj. Kriptono visos 4s ir 4p biisenos yra uzpildytos, todél kriptonas yra inertinés dujos. Kriptonas
uzbaigia ketvirtaji elementy sistemos perioda, kuri sudaro 8 + 10 = 18 elementy.

Penktajame periode atomy elektronu sluoksniai uzpildomi ta pacia tvarka kaip ketvirtajame
periode. RubidZzio (37Rb), kuris eina po kriptono, elektrony konfigtiracija yra (Kr) 5s, nes tokia konfigiira-
cija yra energiskai naudingesné uz (Kr) 4d (dél anks¢iau minéto ekranavimo reiskinio). Po rubidzio eina
stroncis (3sSr), kurio elektrony konfigiiracija yra (Kr) 5s°. Paskui, kaip ir ketvirtajame periode, eina 10
pereinamyju elementy (nuo itrio 30Y iki kadmio 4Cd), kurie §iuo atveju atitinka 4d biiseny uzpildyma.
Keliems i§ $iy 10 elementy yra energisSkai naudingiau, kai vienas arba abu 5s elektronai pereina i 4d
buisenas. geéiq elementy, kurie eina po kadmio (nuo indzio 4In iki ksenono s,Xe), elektrony konfigtiraci-
jos gaunamos uzpildant 5p posluoksni. Ksenonas (inertinés dujos) uzbaigia penktaji elementy sistemos
perioda, kurj sudaro 18 elementuy.

Cezio (55Cs) ir bario (ssBa) elektrony konfigtracijos gaunamos uzpildant 6s biisenas, nes Sios
konfigtiracijos atitinka mazesneg energija negu konfigiiracijos, kurios gaunamos uzpildant 4f, 5d, 5f arba
Sg busenas. Lantano (s;La) papildomasis elektronas uzima ne 6p, o 5d biisena, o po lantano esanciy
keturiolikos elementy (nuo cerio ssCe iki lutecio 7;Lu) elektrony konfigiiracijos gaunamos uZzpildant 4f
buisenas. Kadangi Sestojo periodo elementy chemines savybes lemia Sestojo elektrony sluoksnio elektro-
nai, tai 4f biiseny uzpildymas neturi didelés itakos cheminéms savybéms. Todél penkiolikos elementy nuo
lantano iki lutecio cheminés savybés yra labai panasios, ir $ie elementai vadinami lantanoidais. Daugeliui
lantanoidy yra energiskai naudingiau, kai 5d elektronas yra perSokgs i 4f biisena (zr. J prieda). Po lanta-
noidy esantys devyni elementai (nuo hafnio ,,Hf iki gyvsidabrio goHg) yra pereinamieji elementai, nes ju
elektrony konfigiiracijos gaunamos uzpildant 5d biisenas. Analogiska situacija pasikartoja septintajame
periode po aktinio (g0Ac), kai uzpildomos 5f biisenos. Penkiolika elementy nuo aktinio iki lourensio
(103Lr) vadinami aktinoidais, o devyni elementai nuo 104 iki 112 numeriy yra pereinamieji elementai.
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Naudojama ir Siek tiek kitokia lantanoidy bei aktinoidy grupavimo schema, kurioje paskutinysis

elementas (7;Lu lantanoidy ir jo;Lr aktinoidy) yra priskiriamas prie pereinamyju elementy, t. y. lantanoi-
dais vadinami elementai nuo lantano s;La iki iterbio 70Yb, o aktinoidais — elementai nuo aktinio goAc iki
nobelio jp;No. Tada lantanoidy bei aktinoidy skaiCius yra vienetu mazesnis (14), o SeStojo ir septintojo
periody pereinamyjy elementy skaicius yra vienetu didesnis ir lygus 10 (kaip ir 4-ojo bei 5-ojo periody).

4.1.

4.2.

4.3.

44.
4.5.

4.6.

4.7.

4.8.

UZdaviniai
Atomo magnetinio momento modulis lygus dviem Boro magnetonams, iSorinio magnetinio lauko
indukcija lygi 3T, o kampas tarp magnetinio momento vektoriaus ir magnetinés indukcijos
vektoriaus lygus 30°. Apskaiciuokite magnetinio momento ir magnetinio lauko saveikos energija.
Apskaiciuokite didziausia ir maziausia kampa tarp dvieju elektrony orbitiniy judesio kiekio
momenty, jeigu ty elektrony Salutiniai kvantiniai skaiciai lygis /; =2 ir /, = 3.
Apskaiciuokite atomo su vienu valentiniu elektronu Landé g faktoriaus vertes, kai: (a) L =0;
MdYL=1;(c)L=2.
Apskaiciuokite atomo, kurio L =2, J=3/2 ir § = 1/2, magnetini momenta.
Apskaiciuokite visas galimas pilnutinio judesio kiekio momento kvantinio skaiciaus J vertes, kai

atomas yra biisenos, kurig atitinka $ios sukinio kvantinio skai¢iaus S ir orbitinio judesio kiekio
momento kvantinio skaiCiaus L vertés:

(a)S=2,L=3;
(b)S=3,L=3;
(€)S=5/2,L=2.

Atomo biisenos multipletiSkumas lygus 3, o pilnutinis judesio kiekio momentas lygus 7#+/20 . Kokios
yra galimos orbitinio judesio kiekio momento kvantinio skaiciaus L vertés?

Taikydami Hundo taisykles, apskaiCiuokite atomo pagrindinés buisenos pilnutinio judesio kiekio
momento kvantinj skai¢iy J, jeigu: (a) i§ dalies uzpildytame posluoksnyje yra 3 d elektronai; (b) i§
dalies uzpildytame posluoksnyje yra 7 d elektronai.

Remdamiesi bendraja judesio kiekio momenty sudéties taisykle, Hundo taisyklémis ir banginés

funkcijos antisimetriSkumo reikalavimu, apskai¢iuokite §iy atomy pagrindiniy biiseny kvantinius
skaiCius S, L ir J: (a) sB (boras), (b) «C (anglis), (c) 7N (azotas), (d) sO (deguonis).



5. Atomy kvantiniai Suoliai ir elektromagnetiné spinduliuoté

5.1. Elementarioji kvantiné spinduliavimo teorija

Kvantiniu poziiiriu duotojo daznio @ spinduliuotés intensyvuma lemia fotonu, kuriy energija %@,
srauto tankis. Kadangi tie fotonai atsiranda ir iSnyksta dél atomy kvantiniy Suoliy tarp energijos lygmeny,
tai fotony srauto tankj lemia ty kvantiniy Suoliy skaicius per laiko vieneta. Taigi, kvantiniu pozitriu ato-
my spinduliuotés intensyvuma lemia atomy spindulivojamyjy kvantiniy Suoliy tikimybés (,,spinduliuoja-
masis Suolis“ — tai $uolis, kurio metu atsiranda arba i$nyksta fotonas). Siy tikimybiy israiskos gaunamos
1§ elementariosios kvantinés spinduliavimo teorijos, kurig 1916 m. sukiiré Einsteinas. Ta teorija yra trum-
pai iSdéstyta toliau. E

Kad biity paprasciau, tarkime, kad atomas gali biiti !
tik dviejuose energijos lygmenyse E, ir E,, (be to, E, <E,). (a)
Spinduliuotei saveikaujant su atomy sistema, yra galimi
trijy rasiy spindulivojamieji kvantiniai Suoliai: E

A~~~ fia,

1. Savaiminiai §uoliai, kuriy metu atomas pereina i§ lyg-
mens £, i lygmeni £, be jokio iSorinio poveikio (savaime)
ir i§spinduliuoja fotona, kurio energija

he,,=E,~E, (5.1.1) E, —@——
(zr. 5.1a pav.). Toks spinduliavimas vadinamas savaiminiu
spinduliavimu. Tokio Suolio tikimybé per nykstamaji laika
dt yra lygi

(b) “~~~ ha,

dP®) =4 dt; (5.1.2) "

¢ia A4, yra konstanta, kuri nusako atomo savaiminio Suolio
tarp lygmeny E, ir £, tikimybeg per laiko vieneta.

2. Atomas gali pereiti i§ lygmens E,, 1 lygmeni E, sugéres E
energijos hw,, fotona (Zr. 5.1b pav.). Kvantinius Suolius,

kuriuos sukelia iSoriné¢ spinduliuoté, vadinsime priversti- (c) A~~~ T,
niais Suoliais. Priverstinio Suolio i§ lygmens E,, i lygmeni

E, (toki Suoli sutrumpintai zymésime ,,m — n*) tikimybé E
per laika df yra lygi

m

5.1 pav. Trijy rasiy spindulivojamieji kvanti-
)dt (5.1.3) O SE T
) . : " . ) niai Suoliai: (a) savaiminiai Suoliai (savaiminé
¢ia W @,n) yra spinduliuotés energijos spektrinis tankis, spinduliuoté); (b) priverstiniai 3uoliai, kuriy
kuris atitinka dazni @,,, 0 B,, yra konstanta, kuri nusako metu spinduliuoté sugeriama; (c) priverstiniai
priverstinio Suolio i§ lygmens E,, i lygmenij E, tikimybg per ~ Suoliai, kuriy metu atsiranda priverstiné spin-
laiko vieneta energijos spektrinio tankio vienetui. duliuote

(p) _
den _anVVa)(a);

m

3. Dél atomo saveikos su iSorine spinduliuote gali jvykti ir prieSingos krypties priverstinis Suolis: atomas
gali pereiti i§ aukstesniojo lygmens E, | zemesnjji lygmeni E,, iSspinduliuodamas energijos 7®,, fotona
(zr. 5.1c pav.). Toks spinduliavimas vadinamas priverstiniu spinduliavimu. Tokio priverstinio Suolio tiki-
mybé per laikq dt yra lygi

dpY® =B, W, (®,,)dt ; (5.1.4)
¢ia B,, yra konstanta, kuri nusako priverstinio Suolio i§ lygmens E, i lygmenj E, tikimybe per laiko
vieneta energijos spektrinio tankio vienetui. Fotonas, kuris emituojamas priverstinio Suolio n — m metu,
yra visais atzvilgiais tapatus tg Suolj stimuliavusiam fotonui (yra to paties daznio, tos pacios poliarizacijos
ir apibiidinamas tuo paciu intensyvumo kampiniu pasiskirstymu). Taigi, po priverstinio $uolio n — m
vietoj vieno fotono turime du visiskai vienodus fotonus.

m

Dydziai A, Bum it B, kurie jeina i (5.1.2)—(5.1.4) formules, yra vadinami FEinsteino
koeficientais. ISvesime du Siy koeficienty sarySius. Atomy, kuriy energija E,, skai¢iy Zymésime N,, o
atomy, kuriy energija E,, skai¢iu zymésime N, (Siuos skaiCius vadinsime ty energijos lygmenu
uzpildomis). Pagal tikimybés prasme skaiCiaus N,, pokytis per laika d¢ dél savaiminiy Suoliy n — m yra
lygus N,dPY

nm >

pokytis dél priverstiniy Suoliy m — n yra lygus —deP(p> o pokytis dél priverstiniy

mn 3
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Suoliy n — m yra lygus NndPn(,g). Analogiskai skai¢iuojamas ir skai¢iaus N, pokytis per laika dz. Taip

gauname, kad abieju lygmenu uzpildu poky¢iai per laika d¢ yra

dN, =-(4,, +B, W, (®,)N,dt+B, W (®,)N,dt, (5.1.5)

dN,,=-dN, =-B, W (®,,)N,dt+(4,, + B,W, (@,,))N,dt . (5.1.6)
Tarkime, kad atomy sistema yra termodinaminés pusiausvyros. Tada atomy priverstiniai kvantiniai Suoliai
vyksta dél saveikos su Silumine spinduliuote, kuri yra izotropiné ir nepoliarizuota. Todél nuo Siol teigia-
me, kad koeficientai B,, ir B,, atitinka izotroping ir nepoliarizuota elektromagneting spinduliuote.

Termodinaminés pusiausvyros salygomis N, ir N, nekinta:

Y
2=0. 5.1.7
py (5.1.7)
[rase (5.1.5) 1 (5.1.7) ir iSreiske W, iSvedame:

A

Wo(@,,) = ——2—. (5.1.8)
an - _Bnm
N

Antra vertus, termodinaminés pusiausvyros N, ir N,, vertes galima isreiksti taikant Bolemano pasiskirsty-
mo formule (1.3.12). Bendruoju atveju kiekvienas i§ lygmenu E,, ir E,, gali biiti iSsigimgs, t. y. kiekviena
i$ ty lygmeny gali atitikti kelios kvantinés biisenos. Bolcmano pasiskirstymo formulé (1.3.12) nusako
vienos kvantinés biisenos tikimybe, kai sistema yra termodinaminés pusiausvyros. Norint gauti tikimybe
P, kad atomas bus duotajame energijos lygmenyje (nekonkretizuojant kvantinés biisenos), ta iSraiSka
reikia padauginti i$ to lygmens iSsigimimo laipsnio. Todél tikimybés P(E,) ir P(E,,) yra

P(E,n):%exp(— fT] ir P(En)z%exp(— £, J; (5.1.9)

B

¢ia g, ir g, yra lygmeny E,, ir E, i$sigimimo laipsniai. Jeigu pilnutinis atomy skaicius yra lygus N, tada
N,=N-P(E,) ir N,,= N-P(E,,). Vadinasi,

N, E —-F h
—’”:&exp e :g—’”exp 2B ; (5.1.10)
Nn gn kBT gn kBT
¢ia pasinaudota (5.1.1) sary$iu. [rase (5.1.10) i (5.1.8), matome:
A
W (o,,)= ”;ll . (5.1.11)
giBml1 e)(I) a)nm - Bnm
gn kBT

Kadangi $i iSraiSka gauta remiantis prielaida, kad atomy sistema yra termodinaminés pusiausvyros, tai
(5.1.11) yra Siluminés spinduliuotés energijos spektrinis tankis. Vadinasi, (5.1.11) reiskinys turi bati lygus
(1.3.18) reiskiniui esant visoms temperatiroms 7. Isitikinsime, kad iS Sio reikalavimo iSplaukia du sary-
Siai tarp Einsteino koeficienty A4,,,, By it B,,. Visy pirma i§ Planko formulés (1.3.18) iSplaukia, kad, kai
T — oo, energijos spektrinis tankis W,(@,,) turi artéti i begalybe. Tai reiSkia, kad trupmenos (5.1.11)
vardiklis turi artéti | nulj. Todél

EnBn = &1 B - (5.1.12)
Padauginus (5.1.11) trupmenos skaitiklj ir vardiklj i§ g, ir atsizvelgus i (5.1.12), gaunama tokia lygybe:
A
W,=—" 1 (5.1.13)

[0} Bnm ha)nm
exp| |1
ke T

Palyginus (5.1.13) su Planko formule (1.3.18), akivaizdu, kad abiejy reiskiniy antroji trupmena yra vieno-
da. Vadinasi, abu Sie reiSkiniai gali tapaciai sutapti tik tada, kai ir pirmoji trupmena yra vienoda:
Anm ha)}jm

2.3 ¢
B mC

nm

(5.1.14)

Du sarysiai (5.1.12) ir (5.1.14) dar neleidzia vienareikSmiskai apskaiCiuoti trijy EinSteino koeficienty.
Juos galima apskaiciuoti tik kvantinés mechanikos metodais.

Einsteino elementarioji kvantiné spinduliavimo teorija yra ,,fenomenologinés teorijos* pavyzdys.
Fizikoje taip vadinamos teorijos, kurios nagriné¢jamojo fizikinio objekto arba vyksmo (Siuo atveju atomy
saveikos su elektromagnetine spinduliuote) savybes iSveda ne i$ ,,pirmyju principu” (tokiu kaip 3.1.2 po-
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skyryje suformuluoti kvantinés mechanikos postulatai), o i reikalavimo, kad tos savybés atitikty zinomus
eksperimentinius désningumus ($iuo atveju Siluminés spinduliuotés savybes).

5.2". Kvantiniy Suoliy teorija

5.2.1. Priverstiniy kvantiniy Suoliy tikimybé per laiko vienetq

Tarkime, kad laiko momentu ¢ = 0 sistemos banginé funkcija yra hamiltoniano H tikriné funk-
cija ‘P,(no) , 0 sistemos energija lygi atitinkamai tikrinei vertei E,,. Kvantiné mechanika teigia, kad tuo atve-

ju, kai sistemos hamiltonianas yra tiksliai lygus H® (t. y. kai néra jokiu trikdziy), sistemos biisena nesi-
keis neribotai ilgai (t. p. zr. 5.2.2 poskyri). Todél tokia sistemos biisena, kai sistemos energija turi tiksliai
apibrézta vertg, yra vadinama nuostovigja biisena. Nuostoviyjy biiseny banginés funkcijos ir energijos
yra nuostoviosios Srédingerio lygties sprendiniai. Jeigu sistemos hamiltonianas yra tik apytiksliai lygus
H” (t. y. jeigu egzistuoja trikdziai), tada po tam tikro laiko # sistemos biisena gali pasikeisti. Bendruoju
atveju naujoji sistemos biisena jau nebus apibiidinama apibrézta energijos £ verte, ir jos banginé funkcija
bus lygi ,,nesutrikdytyju‘ tikriniy funkcijy tiesiniam dariniui, kurj nusako A priedo (A.1.5) formulé:
p=>C,ur". (5.2.1)

Pagal kvantinés mechanikos III postulata (2r. 3.1.2 poskyri) dydis |C,(f)]* nusako tikimybe, kad, laiko

momentu ¢ atlikus matavima, sistemos kvantiné biisena atitiks vieng i§ hamiltoniano H® tikriniy vergiy
E,. Jeigu iSmatuotoji sistemos energijos verté E, # E,,, tada sakoma, kad ivyko sistemos kvantinis Suolis
i§ lygmens E,, i lygmen] E,. Atitinkamai dydj |C,(¢)|* galima vadinti kvantinio $uolio E,, — E, tikimybe
per laikq t ir Zyméti P,,,(?):

Pou(t) = |Ci0)[. (5.22)
Kai trikdys yra pakankamai silpnas, koeficientus C,(¢) galima skaiciuoti pagal nenuostoviosios trikdymy
teorijos pirmojo artinio formule (A.3.7) (A priedas).

Kaip pavyzdi, aptarsime harmoninio trikdzio atveji:

H,_ (t)=H sinot; (5.2.3)
¢ia w yra trikdzio kampinis daznis (teigiamas dydis), o H . yra trikdzio amplitudé, kuri nepriklauso nuo
laiko. Pasinaudoj¢ tuo, kad exp(iax) = cos(at) + i-sin(at), (5.2.3) lygybe uzrasome kompleksiniu pavi-
dalu:

. 1 o~ . _
H,. (1) =EH{r (e —e™); (5.2.4)
i
Vadinasi, harmonini trikdi (5.2.3) galima laikyti dvieju tokio pavidalo trikdziy suma:
V(r)=Vet (5.2.5)
(pvz., (5.2.4) trikdzio atveju V' =1flt'r /(2i)). Sio trikdZio matricos elementas, kuris jeina i (A.3.7), yra
lygus

Vi () =V, e ; (5.2.6)
¢ia ¥V,  yra trikdzio amplitudés matricos elementas:
A N A (5.2.7)

Irase (5.2.6) 1 (A.3.7) ir integrave laiko atzvilgiu, iSvedame:
exp|i(@,, + @)]-1

i(e,, + o)

(5.2.8)

o=ty

n ( ) h nm
¢ia daznis @,, apibréziamas (5.1.1) lygybe. Irase (5.2.8) i (5.2.2), gauname Suolio E,, — E, tikimybés per
laika ¢ iSraiSka. Diferencijavus ta iSraiska laiko atzvilgiu, gaunama priverstinio kvantinio Suolio tikimybé
per laiko vieneta:

mn

dp® 2|y, [ sin[(w,, *o)]

" dt n’ ®,, To

nm

(5.2.9)

¢ia vartojamas zymuo V,,, o ne V. , nes |V,,/= |V, |. Antrosios trupmenos kaip dydZio x = @,, + @

funkcijos pavidalas yra toks, kaip parodyta E priedo E.1b pav. (Siuo atveju parametras a yra atvirkstinis
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laikui #: a=1/1). Jeigu tiriamasis argumento verciy intervalas A® yra daug platesnis uz centrinio
maksimumo ploti 2w/t (t.y. jeigu t>>2n/ Aw), tada Sig funkcija galima aproksimuoti Dirako delta
funkcija pagal E priedo (E.11) formulg. Tipiski energiju intervalai, kurie tiriami atomo fizikoje, yra
platesni uz 0,01 eV, t.y. Aw>0,0leV-1,6- 10°C/h=1,5-10"s". Vadinasi, jeigu mus domina
sistemos biisenos pokytis per laika ¢, kuris yra daug didesnis uz 2/ (1,5-10%s")~4.10"s, tada
(5.2.9) reiskinyje galima pereiti prie ribos ¢ — oo ir pasinaudoti o funkcijos asimptotine iSraiska (E.11):

) ;’W P S(w,, —a))_%’ﬂ POE, -E, ~he), kaiE,>E. (5.2.10a)

¢ia pasinaudota ¢ funkcijos savybe (E.4). Analogiska iSraiSka gauname, kai £, < E,, (t. y. kai @,,, <0):
2 .
Ty RS 2 S(E,-E, +hw), kaiE,<E, (5.2.10b)

21
=5 +w)=——
mn h2 | nm ) B |

Illﬂ nm

Vadinasi, harmoninis trikdys gali sukelti tik tuos kvantinius Suolius, kuriy metu energijos pokytis yra
lygus arba priesingas Planko konstantos ir trikdZio daznio sandaugai:
E -FE =tho. (5.2.11)

Si salyga atspindi energijos tvermés désnj: nors sistemos energija pasikeiia, tadiau pilnutiné energija, i
kurig dar jeina ir trikdziy $altinio (pvz., elektromagnetinés spinduliuotés) energija, turi likti nepakitusi.
Todél sistemos energijos pokytis (E,— E,) yra prieSingas trikdziy Saltinio energijos pokyciui. Jeigu
trikdys yra daznio w elektromagnetiné banga, tada to trikdzio sukeltas Suolis i aukstesni energijos lygme-
ni (kai E,>E,) vyksta sugeriant daznio @,, fotona. Suolis i Zemesni lygmeni (kai E,<E,) vyksta
i§spinduliuojant daznio @, fotona. Tai yra vadinamasis priverstinis spinduliavimas. [vykus priverstiniam
kvantiniam Suoliui | Zemesni energijos lygmenij, pilnutinis fotony skaiCius padidéja, nes Suoli sukéeles
fotonas neisnyksta. Taigi, spinduliuoté yra sustiprinama. Siuo principu veikia lazeriai.

Naudodamiesi (5.2.10a) lygybe, iSreikSime atomo elektrono kvantinio Suolio tikimybg iSoriniame
kintamajame elektriniame lauke, kurio kampinis dainis . Tokio elektrinio lauko stiprio iSraiska yra

—iwt
—€

& sin(ot) = 6‘0 ; (5.2.12)

&ia &) yra elektrinio lauko amplitudés vektorius. Siuo atveJu hamlltoniano trikdys yra elektrono potenciné
energija tame lauke:

ia)t —iot
—€

A, (O=er &) ——; (5.2.13)

¢ia r yra elektrono spindulys vektorius. Taigi, §i trikdi gahma iSreiksti dvieju (5.2.5) pavidalo démeny
suma. Vieno tokio démens amplitudé yra lygi

V':M. (5.2.14)
2i
Todél trikdzio matricos elemento modulis yra lygus
|Vn _;e|r1m &)|_ nm|%coS nm’ (5215)
¢ia r,, yra spindulio vektoriaus matricos elementas:
o = [Wory, dv (5.2.16)

(toliau banginiy funkciju zymenyse nerasysime virSutinio indekso ,,(0)*), o ©,,, yra kampas tarp vektoriy
& ir 1. Irase (5.2.15) 1 (5.2.10a) ir pasinaudoje tuo, kad ¢ funkcija yra lyginé, matome:
A =#e2 r. P& cos’®, -S(o-a,). (5.2.17)
Matome, kad kvantiniy Suoliy, kuriuos sukelia kintamasis elektrinis laukas, tikimybé per laiko
vieneta yra proporcinga spindulio vektoriaus matricos elemento modulio kvadratui |r,,|*. Kintamojo
elektrinio lauko Saltinis gali biiti, pvz., elektromagnetiné banga, kurios bangos ilgis yra daug didesnis uz
atomo matmenis. Kadangi tipiski intervalai tarp gretimy atomo energijos lygmeny yra (1-10) eV eilés, tai
elektromagnetinés spinduliuotés, kuri sukelia kvantinius Suolius tarp ty lygmeny, bangos ilgis yra
(10-100) nm eilés, t. y. 2-3 eilémis didesnis uz atomo matmenis (~ 0,1 nm). Todél priverstiniy kvantiniy
Suoliy tarp atomo energijos lygmeny tikimybéms apytiksliai galioja (5.2.17) sarysis. Kampa 6),,, patogiau
pakeisti kampu 6,,, tarp spinduliuotés sklidimo krypties ir r,,. Tam reikia apibrézti spinduliuotés poliari-
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zacija. Zinome, kad bet kokios poliarizacijos skersing
elektromagneting banga galima iSreiksti sudéjus dvi tiesiskai
poliarizuotas bangas, kuriy poliarizacijos plok$tumos yra
statmenos viena kitai. Viena i$ tuy dvieju plokstumy pasirink-
sime taip, kad jai priklausytu vektorius r,,, (Zr. 5.2 pav.). Ati-
tinkama elektrinio lauko vektoriy Zymésime &, 0 jai statme-
no elektrinio lauko amplitudés vektoriy zymésime &y, (Sias
dvi tiesines poliarizacijas vadinsime atitinkamai ,,pirmaja po-
liarizacija™ ir ,,antraja poliarizacija®). Tada, kaip matome
5.2 pav., kampas tarp r,,, ir vektoriaus &y yra lygus
e, =§— 0, ; (5.2.18)
¢ia 6, yra kampas tarp vektoriaus r,, ir spinduliuotés ban-
gos vektoriaus k. [rase (5.2.18) 1 (5.2.17), matome:
A0 =%e2 v, P &7sin’0,, - 0(w-,,); (5.2.19)
¢ia indeksas ,,(1)“ nurodo, kad tai yra pirmosios poliarizaci-
jos (kurig atitinka vektorius & 5.2 pav.) spinduliuotés suger-

5.2 pav. Dvi spinduliuotés poliarizacijos: pir-
ties tikimybe per laiko vieneta. Kadangi vektorius £p» yra majai poliarizacijos plokstumai priklauso spi-
statmenas vektoriui r,,, (Zr. 5.2 pav.), tai Siy dviejy vektoriu ndulio vektoriaus matricos elementas r,,, o
skaliariné sandauga lygi nuliui. Atitinkamai antrosios polia- antroji poliarizacijos plokStuma yra statmena
rizacijos spinduliuotés sugerties tikimybé yra lygi nuliui: pirmajai. k yra spinduliuotés bangos vektorius

A2 =0, (5.2.19b)

mn

(5.2.19a,b) israiskos gautos remiantis prielaida, kad spinduliuotés kryptis ir elektrinio lauko kryptis (t.y.
poliarizacijos plokstuma) yra tiksliai apibréztos. Bendruoju atveju kiekvienos i$ dvieju galimyjy poliari-
zacijy spinduliuotei yra biidingas tam tikras krypciu pasiskirstymas. Tada priverstinio Suolio tikimybé per
laiko vieneta yra lygi dydzio A% (a=1, 2) vidurkiui visy krypéiy atzvilgiu ir abieju poliarizacijy

mn

atzvilgiu. Jeigu spinduliuoté yra izotropiné ir nepoliarizuota, tada minétasis vidurkis skai¢iuojamas paly-
ginti paprastai:

20 4 2@
- :Lj—mn A 40 :ng}g}n)dg; (5.2.20)
47 2 8n
¢ia dQ2yra erdvinio kampo elementas:
d@2=sind,d6,  dg,, . (5.2.21)

Kampo 6, integravimo ribos yra nuo 0 iki ©t, o kampo ¢,,, — nuo 0 iki 2mw. [ras¢ (5.2.19a) i (5.2.20) ir
integrave, gauname priverstinio Suolio m — n tikimybe ilgabangés izotropinés nepoliarizuotos spindu-
liuotés salygomis:
T
P 6h’
1 (5.2.10a,b) ir (5.2.22) reiskinius jeina Dirako delta funkcija, nes laikoma, jog ir trikdzio daznis
o, ir kvantinio Suolio daznis @, yra tiksliai apibrézti. Tikrovéje taip niekada nebiina. Pvz., elektromagne-
tiné spinduliuoté yra jvairiy dazniy bangy superpozicija, ir ty bangy dazniai yra tolygiai pasiskirst¢ tam
tikrame intervale, o suzadintieji energijos lygmenys turi tam tikra baigtini ploti, kuris susijgs su ju
baigtine gyvavimo trukme, t. y. kvantinio Suolio daznis @, taip pat néra absoliuciai tiksliai apibréztas.
Kartais intervalai tarp energijos lygmeny biina mazesni uz $i lygmeny isplitima. Tada galima teigti, kad
kvantiniy bliseny energijos yra tolygiai pasiskirs¢iusios tam tikrame energijos intervale (t.y. sistemos
energijos spektras yra tolydus). Bendruoju atveju, skaiciuojant kvantiniy Suoliy tikimybes, reikia atsi-
zvelgti ir | trikdZio daznio pasiskirstyma, ir { kvantinio Suolio daznio pasiskirstyma. Taciau kartais trik-
dzio daznio @ ir kvantinio Suolio daznio ,, pasiskirstymy plociai skiriasi keliomis eilémis. Tada kurj
nors viena i§ Siy pasiskirstymuy galima pakeisti delta funkcijos pavidalo skirstiniu. Taigi, yra galimi du
ribiniai atvejai, kurie trumpai iSnagrinéti toliau.
Tarkime, kad trikdzio daznis @ yra tiksliai apibréztas, o energijos lygmenu pasiskirstymui néra
jokiy apribojimy. Tokiu atveju (5.2.10a,b) reiSkiniuose delta funkcija reikia pakeisti galutiniy biiseny
energiniu tankiu p(E,). Biiseny tankio p prasmé — tai nuostoviyju biiseny skaicius vienetiniame energijos

elr, [ & -dw-a,,). (5.2.22)
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intervale. Esant tolydziam galutiniy biiseny energiniam pasiskirstymui, priverstinio Suolio i§ energijos
lygmens E,, i lygmenij E, tikimybé per laiko vieneta yra lygi

. =2h—”| Vol p(E,). (5.2.23)
Taigi, kvantinio Suolio tikimybé per laiko vienetq yra tiesiog proporcinga trikdzio matricos elemento
modulio kvadratui ir galutiniy biiseny tankiui.

Dabar tarkime, kad daznis @, yra tiksliai apibréztas, o trikdzio dazniy spektrui néra jokiy apribo-
jimy. Kaip ir anksCiau aptartu atveju, Suolio tikimybés per laiko vieneta iSraiSkoje nelieka o funkcijos,
taCiau $iuo atveju Suolio tikimybé per laiko vieneta A, yra proporcinga ne sistemos bliseny energiniam
tankiui, o trikdZio energijos spektriniam tankiui. Kaip pavyzdi, vél aptarsime elektromagnetinés spindu-
liuotés atveji. Pagal elementariaja kvanting spinduliuotés teorija (Zr. 5.1 poskyri) priverstinio Suolio
m — n tikimybé per laiko vieneta yra lygi

An =B W (@,,); (5.2.24)
¢ia B, yra vienas i§ EinSteino koeficienty, o W (®,,) yra Suoli stimuliuojancios spinduliuotés energijos
spektrinis tankis esant dazniui @, (Zr. (5.1.3)). (5.2.24) lygybé galioja esant bet kokio pavidalo energijos
spektriniam tankiui W,. Vadinasi, ji turi galioti ir monochromatinés spinduliuotés atveju. Didelio bangos
ilgio monochromatinés, izotropinés ir nepoliarizuotos spinduliuotés atveju priverstinio kvantinio Suolio
tikimybg per laiko vieneta nusako (5.2.22) reiskinys. Vadinasi, norint gauti EinSteino koeficiento B,,,
iSraiSka didelio bangos ilgio spinduliuotés atvejui, pakanka (5.2.22) reiskinj padalyti i§ W (w), kai elekt-
romagnetiné spinduliuoté yra monochromatiné, o jos daznis yra lygus @,,. IS elektrodinamikos zinoma,
kad ploksciojoje elektromagnetinéje bangoje elektrinio ir magnetinio lauky energijos tankiy suma yra lygi
&%°, kur & yra elektrinio lauko stiprio modulis. Kadangi elektrinis laukas kinta laike harmoniniu désniu,
tai Sio reiskinio laikinis vidurkis yra lygus 805%2 /2, kur &, yra lauko amplitudés modulis. Kadangi daznis

yra tiksliai apibréztas ir lygus ., tai elektromagnetinio lauko energijos spektrinis tankis yra gaunamas
padauginus tiirinj tankj i¥ X @ — @yy):

W, ()= %505%25(60 ~w,,)- (5.2.25)
Padalijg (5.2.22) i$ (5.2.25), gauname Einsteino koeficiento B,,, iSraiska dideliy bangos ilgiy atveju:
T 2 2
mn = e [y |- (5.2.26)
3g,h° [7om |

5.2.2. Savaiminiy kvantiniy Suoliy tikimybé per laiko vienetq

5.2.1 poskyrio pradzioje buvo minéta, kad kvantinés mechanikos pozitiriu sistema bus nuostovios
biisenos tol, kol néra iSoriniy poveikiy (trikdziy). Taciau tikrovéje $is teiginys galioja tik pagrindinei
(maziausios energijos) blisenai. Suzadintosios blisenos atomas visada pereina i pagrinding biisena, — net ir
tada, kai néra jokiy iSoriniy poveikiy. Sis priestaravimas aiskinamas tuo, kad kvantiné mechanika
nagrinéja grynai mechaning problema: daleliy judéjima iSoriniuose laukuose, kurie yra Zinomi (pvz.,
elektrono judéjima branduolio elektrostatiniame lauke arba iSoriniame elektromagnetiniame lauke). Taigi,
neatsizvelgiama { tai, kad judanti elektringoji dalelé pati sukuria elektromagnetinj lauka, kuris veikia ja
pacia. Si poveiki galima apskai¢iuoti tik kvantinés elektrodinamikos metodais'.

Nors vien tik kvantinés mechanikos metodais negalima apskaiciuoti savaiminio spinduliuojamojo
kvantinio Suolio tikimybés per laiko vieneta (t. y. Einsteino koeficiento 4,,,), taiau ta tikimybe galima
iSreiksti pasinaudojus zinomu sarysiu tarp savaiminio ir priverstinio spinduliavimo EinSteino koeficienty
(zr. (5.1.14)):

3
a4 =l (5.2.27)

nm 2 3 nm *

nc
Jeigu energijos lygmenys E, ir E,, néra iSsigime, tada B, = B, (Zr. (5.1.12)). Jeigu spinduliuotés, kuri
atsiranda dél Suolio n — m, bangos ilgis yra daug didesnis uz atomo matmenis, tada koeficienta B,
galima apskaiCiuoti pagal (5.2.26). [rasg (5.2.26) reiskini i (5.2.27), iSvedame:

! Panagi padétis egzistuoja ir klasikinéje fizikoje: klasikiné mechanika teigia, kad, dalelei judant potencialiniame
jégu lauke, jos pilnutiné mechaniné energija yra tvari. Tokio judéjimo pavyzdys yra elektringosios dalelés
judéjimas elektrostatiniame lauke. Taciau klasikinéje elektrodinamikoje jrodoma, kad tokiu atveju dalelés energija
turi mazéti, nes su pagreiciu judanti elektringoji dalelé spinduliuoja elektromagnetines bangas.
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3
w2, (5.2.28)

nm rnm

37:5003 h
Matome, kad savaiminio kvantinio Suolio tikimybé per laiko vieneta yra proporcinga spindulio
vektoriaus matricos elemento modulio kvadratui (kaip ir kvantiniy Suoliy, kuriuos stimuliuoja kintamasis
elektrinis laukas, tikimybé: zr. (5.2.22)). IS $io matricos elemento israiskos (5.2.16) matome, kad jis
priklauso nuo funkciju y, ir ;, sanklotos erdvéje. T. y. Suolio tikimybé yra tuo mazesné, kuo mazesné
erdvés sritis, kurioje abi banginés funkcijos ;, ir ;, kartu pastebimai skiriasi nuo nulio.

Jeigu spindulio vektoriaus matricos elementas lygus nuliui, tada atitinkamas kvantinis Suolis yra
vadinamas draudfiamuoju $uoliu. Suoliai, kuriuos atitinkantis spindulio vektoriaus matricos elementas
skiriasi nuo nulio, vadinami leidZiamaisiais Suoliais. Taisyklés, kurios nusako leidziamuosius ir draudzia-
muosius Suolius, vadinamos atrankos taisyklémis. Pvz., iSreiSkus harmoninio osciliatoriaus spindulio
vektoriaus matricos elementa, gaunama, kad jis skiriasi nuo nulio tik tada, kai Suolis vyksta tarp gretimy
kvantinio osciliatoriaus energijos lygmeny, kuriuos nusako kvantinis skaicius n (2.3.36) reiskinyje. Tai
reiskia, kad harmoninio osciliatoriaus atrankos taisyklé yra

An=+1. (5.2.29)
AnalogiSkai gaunamos ir atomo kvantiniy Suoliy atrankos taisyklés (jos bus suformuluotos 5.3 posky-
ryje).

Jeigu Suolis yra draudziamasis, tai nereiskia, kad jis yra negalimas. Tac¢iau draudziamyju Suoliy
tikimybeé per laiko vieneta yra daug maZesné negu leidziamujy. Sia tikimybe taip pat galima apskai¢iuoti
trikdymy teorijos pirmajame artinyje, taciau skaiciuojant reikia atsizvelgti i elektros kriviy ir sroviy pasi-
skirstyma atomo viduje bei i spinduliuotés lauko priklausomybe nuo koordinatés. Klasikinéje elektrodina-
mikoje jrodoma, kad bet kokios konfigiiracijos elektromagnetinj lauka vienareik§miskai nusako dvi spin-
dulio vektoriaus r funkcijos: skaliarinis potencialas ¢(r) ir vektorinis potencialas A(#). Toliau pateiktos
elektrinio lauko stiprio ir magnetinés indukcijos vektoriy iSraiSkos skaliariniu ir vektoriniu potencialais:

E= —V(p—a—A; (5.2.30a)
ot

B=VxA. (5.2.30b)

Esant elektromagnetiniam laukui ir nepaisant dalelés sukininio magnetinio momento saveikos su iSoriniu
magnetiniu lauku, elektringosios dalelés hamiltonianas yra

~ 1 . 2 1. 2
H 3Y; (p qA) +qp+U(r) Y, (1hV+qA) +qp+U(r); (5.2.31)
Cia M yra dalelés masé, g yra jos elektros kriivis, p yra dalelés judesio kiekio operatorius (3.1.16), o U(r)

yra dalelés potenciné energija, kai néra elektromagnetinio lauko [6]. Jeigu sistema sudaro kelios vienodo
kravio ir masés dalelés, tada (5.2.31) reiSkinyje p reiSkia ju judesio kiekio operatoriy suma, o U yra
sistemos pilnutiné potenciné energija (iskaitant ir daleliy tarpusavio saveikos energija). Vektorini poten-
ciala 4 visada galima pasirinkti taip, kad jo divergencija biity tapaciai lygi nuliui (V-4 = 0). Jeigu iSorinis
laukas — tai elektromagnetinés bangos laukas, tada galima teigti, kad jo skaliarinis potencialas taip pat
tapaciai lygus nuliui (¢=0). Be to, jeigu iSorinis laukas yra pakankamai silpnas (t.y. jeigu 4 yra
pirmosios mazumo eilés dydis), tada hamiltoniano israiskoje (5.2.31) galima atmesti démeni, kuris
proporcingas A%, Atlikus §iuos pakeitimus, hamiltonianas (5.2.31) igyja toki pavidala:

o 4 g O _ 94 4. 5.

H_2M+U(r) ZMA p=H 2MA D; (5.2.32)
ga H©® yra ,nesutrikdytasis* dalelés hamiltonianas, t. y. hamiltonianas be iSorinio elektromagnetinio
lauko. Vadinasi, esant bet kokio pavidalo iSoriniam elektromagnetiniam laukui ir nepaisant dalelés suki-

nio, dalelés hamiltoniano trikdys V' yra proporcingas to lauko vektorinio potencialo ir dalelés judesio
kiekio operatoriaus skaliarinei sandaugai 4- p:

A

q n
V=—"7—A4-p; 5.2.33
0 M D ( )

¢ia trikdzio zymens indeksas ,,0° nurodo, kad nepaisoma dalelés sukinio. Atsizvelgus | dalelés sukininj
magnetini momenta, trikdzio iSraiskoje atsiranda démuo, kuris lygus to momento energijai magnetiniame
lauke. Klasikinéje elektrodinamikoje jrodoma, kad magnetinio momento g potenciné energija magnetinia-
me lauke, kurio magnetiné indukcija B, yra lygi —(wB). Dalelés magnetinio momento operatorius yra
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~ q9 7
n=g —1L ; 5234
Es 2M ( )

Cia g; yra dalelés sukininis g faktorius (zr. 3.3.1 poskyri), o is yra dalelés sukinio operatorius (jeigu

dalelés sukinio kvantinis skaicius lygus 1/2, tada operatoriaus is Dekarto komponentés yra (3.3.34)).
Vadinasi, turin¢ios sukini dalelés hamiltoniano trikdys bet kokio pavidalo elektromagnetiniame lauke yra

A q ~ A q A A
V==L (A4-p+o L -B)=—2(A-p+o L -(VxA). 5.2.35
2M( p+gL -B) 2M( p+g.L -( ) ( )

Zinant $io trikdzio matematinj pavidala, priverstiniy kvantiniy $uoliy tikimybes galima apskaiéiuoti trik-
dymy teorijos metodais (Zr. A prieda). Savaiminiy Suoliy, kuriy metu iSspinduliuojama to paties pavidalo
elektromagnetiné spinduliuoté, tikimybes galima apskaiCiuoti pasinaudojus savaiminio ir priverstinio
spinduliavimo Einsteino koeficienty sarysiu (5.2.27).

Kitas savaiminiy draudziamyjy Suoliy tikimybiy skai¢iavimo biidas remiasi klasikine daugiapolés
spinduliuotés teorija. Kadangi draudziamieji spinduliuojamieji Suoliai atomo fizikoje yra daug maziau
svarbiis negu branduolio fizikoje, smulkesn¢ kvantiniy Suoliy tikimybiu analizg atidésime iki 10 skyriaus.

5.2.3. Spinduliuotés linijos forma. Natiralusis linijos plotis
Tarkime, turime dideli skai¢iy Ny atomy, kurie suzadinti i ta pati energijos lygmeni E,. Jeigu §i
btisena biity nuostovioji, tada visu atomu energija nesikeistu neribotai ilgai ir kiekvieno atomo banginé
funkcija biity lygi
v (rt)=y,(r)e """, (5.2.36)
Taciau kiekvienas atomas po tam tikro laiko savaime pereina i pagrindini energijos lygmeni E,
isspinduliuodamas energijos kvanta. Sis laikas skirtingiems atomams gali biti labai jvairus; jo vidurkis
yra lygus suzadintosios biisenos 7 vidutinei gyvavimo trukmei z,. Pagal kvantinio Suolio tikimybés per
laiko vieneta prasme suzadintyjy atomy skaic¢iaus pokytis per nykstamaji laika dz (t. y. per ta laika ivyku-
siy kvantiniy Suoliy skai¢ius su minuso zenklu) yra
dN =-4,Ndt ; (5.2.37)
¢ia N yra suzadintyjy atomy skai¢ius duotuoju laiko momentu, o 4, yra savaiminio Suolio i lygmens E,
tikimybé per laiko vieneta (4,=1/ 7,). Padalij¢ abi puses i§ df, gauname diferencialing lygti, kurios
sprendinys yra eksponentin¢ laiko funkcija:
N(t)= Nye ' ; (5.2.38)
Cia laikas ¢ atskaitomas nuo laiko momento, kai visi N, atomy buvo suzadinti (t. y. kai kiekvieno atomo
banginé funkcija buvo (5.2.36)). Santykis N(t)/ N, =¢ ' nusako tikimybe, kad atsitiktinai pasirinktas
atomas laiko momentu ¢ dar yra suzadintosios biisenos. Antra vertus, yra zinoma, kad banginés funkcijos
modulio kvadrato integralas koordinaciy atzvilgiu taip pat turi nusakyti tikimybe, kad atomo energija lygi
duotai vertei E,. Vadinasi, banginés funkcijos modulio kvadratas taip pat turi mazéti eksponentiskai:
P, (@) =P, t=0)[ e . (5.2.39)
Tai reiskia, kad i nenuostoviosios blisenos banginés funkcijos iSraisSka turi jeiti daugiklis, kurio modulio
“A o “At/2
kvadratas lygus e " . Tas daugiklis lygus ¢ ™
Y (rt) =y, (r)e e h (5.2.40)
Kadangi banginés funkcijos modulis priklauso nuo laiko, tai biisenos energija néra tiksliai apibrézta. Tai
reiSkia, kad fotony, kuriuos i$spinduliavo skirtingi atomai savaiminiy Suoliy metu, energijos Siek tiek
skiriasi. Sio teiginio matematiné iSraidka yra energijos ir laiko neapibréztumy sarysis (3.1.30). Energijos
neapibréztuma patogiausia apibudinti energijos tikimybés tankiu P(FE) (atsitiktinio dydzio tikimybés
tankis apibréztas G priedo G.4.3 skyrelyje). Energijos tikimybés tankis — tai normuotas | vieneta energijos
spektrinis tankis. Bet kurio signalo energijos spektrinis tankis yra proporcingas to signalo Furjé
transformacijos modulio kvadratui (zr. F priedas, F.2 skyrelis). Apskaiciave (5.2.40) reiskinio Furjé
transformacijos modulio kvadrata ir normave | vieneta, gauname, kad tikimybé aptikti atoma energijos
intervale nuo E iki E + dE yra lygi'

' Sis rezultatas gaunamas pasinaudojus sarySiu tarp Furjé transformacijos parametro « (kampinio daznio) ir
energijos: w=—E/#h (¢ia minuso Zenklas reikalingas todél, kad banginés funkcijos iSraiSkoje (5.2.40) pries E yra
minusas).
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1
) 2 2dE;
ME-E) +T;

P(E)dE = 2L, (5.2.41)
T
éia
I' =hlt,. (5.2.42)

Pastovus daugiklis 275,/ w (5.2.41) lygybés desiniojoje puséje — tai normavimo konstanta, kuri uztikrina

lygybe _[ P(E)dE =1. Tikimybés tankio funkcija P(E) pavaizduota 5.3 pav. Tokio pavidalo skirstinys,
kuri nusako (5.2.41) formulé, turi tris pavadinimus: tikimybiy teorijoje jis vadinamas KoSi skirstiniu
(angl. Cauchy distribution), o fizikai ji A
vadina Lorenco skirstiniu arba Breito ir L
Vignerio skirstiniu (angl. Breit-Wigner nl,
distribution). Matome, kad dydzio 7,
prasmé — tai energijos pasiskirstymo plo-
tis pusés maksimumo aukstyje, kai siste-
ma yra biisenos 7. Sis dydis yra energijos
neapibréztumo matas. 1§ (5.2.42) i$plau-
kia, kad energijos neapibréztumas yra at-
virksciai proporcingas duotosios bilisenos
gyvavimo trukmei: kuo nestabilesné bi-
sena, tuo platesnis jos energijos pasiskirs-
tymas. Dydis 7/, vadinamas energijos lyg-

—_

Tikimybés tankis
3
!

mens plociu. Kai [, artéja { nulj, energi- E

jos tikimybés tankis artéja prie Dirako & "

funkcijos (zr. E priedas, & funkcijos Energija

asimptotiné i$raiska (E.10)). 5.3 pav. Energijos pasiskirstymas dél kvantinés biisenos nenuosto-

I$spinduliuoty fotony energijos YUMo

pasiskirstymo plotis pusés maksimumo aukstyje vadinamas natiraliuoju linijos plociu. Jeigu galutiné
biisena (m) yra stabili, tada fotony energijos pasiskirstymas yra tokios pacios formos ir tokio paties plocio
kaip pradinio lygmens (E,) energijos pasiskirstymas. Taigi, $iuo atveju nattralusis linijos plotis yra lygus
suzadintojo energijos lygmens ploc¢iui /,. Bendresniu atveju, kai kvantinis Suolis vyksta tarp dvieju
nestabiliyjy buiseny, kuriy ploc€iai yra /7 ir /3, nattiralusis linijos plotis lygus abiejy btiseny plo¢iy sumai:
rr=n+1"n. (5.2.43)

5.3. Atomo kvantiniy Suoliy atrankos taisyklés

Skirtingy kvantiniy Suoliy tikimybés (taigi, ir atitinkamy linijy intensyvumai) yra skirtingos. Kai
kuriy Suoliy tikimybé yra tokia maza, kad ja galima laikyti lygia nuliui. Tokie Suoliai vadinami ,,draudzia-
maisiais Suoliais®, o kiti kvantiniai Suoliai (kuriy tikimybé yra palyginti didel¢), vadinami ,,leidziamaisiais
Suoliais“ (tikslesné leidziamyju ir draudziamyju Suoliy apibréztis bus pateikta toliau). Taisyklés, kurios
nusako, kurie Suoliai yra draudziamieji, o kurie — leidZiamieji, vadinamos kvantiniy Suoliy atrankos
taisyklémis. Atrankos taisyklés gaunamos i§ judesio kiekio momento tvermés désnio. Mat, vykstant
elektrono spinduliuojamajam kvantiniam Suoliui tarp dvieju energijos lygmeny, kurie atitinka elektrono
pilnutinio judesio kiekio kvantinius skaicius (j, m) ir (', m), iSspinduliuojamas arba sugeriamas vadina-

mosios daugiapdlés spinduliuotés fotonas, t. y. fotonas, kuris turi apibrézta judesio kiekio momenta Ly ir
apibrézta to momento projekcija L. Pagal judesio kiekio momento tvermés désni
L=L,-L; (5.3.1)

¢ia L) yra elektrono aukstesniojo energijos lygmens judesio kiekio momento vektorius, o L; yra elektrono

zemesniojo lygmens judesio kiekio momento vektorius. Fotono judesio kiekio momento ir jo projekcijos
kvantinius skai¢ius zymésime /; ir my. Kvantinis skaicius /r nusako daugiapolés spinduliuotés eilg. L-tosios
eilées daugiapolé spinduliuoté taip pat vadinama ,2"-poline spinduliuote®. Daugiapolés spinduliuotés
teoriné analizé bus pateikta 10 skyriuje ir D priede. Cia paminésime tik keleta tos analizés isvady. Pasi-
naudojus bendraja judesio kiekio momenty sudéties taisykle (3.3.20) ir atsizvelgus i tai, kad daugiapolé
spinduliuote su /r = 0 neegzistuoja, gaunamos tokios salygos, kurias turi atitikti skaiciai /¢ ir my:
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kaij#j" | j=Jj 1L < j+ ], (5.3.2a)
kaij=j" 1<l < j+/'], (5.3.2b)
me=m;—m;, (5.3.3)
I <m; <l (5.3.4)

Cia briikSniuotieji Zymenys atitinka aukstesniji energijos lygmeni.

Be to, kvantiniai Suoliai ir ju metu iSspinduliuotieji fotonai klasifikuojami pagal spinduliuotés
lauko lyginuma. Spinduliuotés lyginuma susitarta tapatinti su jos magnetinio lauko lyginumu. Daugiapolé
spinduliuoté, kurios magnetinis laukas keicia Zenkla, atlikus koordinaciy inversija, vadinama ,,nelygine
daugiapole spinduliuote* (kitaip sakant, jos lyginumas yra —1), o daugiapolé spinduliuvoté, kurios magne-
tinis laukas nekeicia Zenklo po inversijos, vadinama ,,lygine daugiapole spinduliuote (kitaip sakant, jos
lyginumas yra +1). L-tosios eilés daugiapolé spinduliuoté, kurios lyginumas yra (=1)", vadinama elektrine
daugiapole spinduliuote. L-tosios eilés daugiapolé spinduliuoté, kurios lyginumas yra (-1)**', vadinama
magnetine daugiapole spinduliuote. Kvantiniai Suoliai, kuriy metu atsiranda arba sugeriama L-tosios
eilés elektriné daugiapolé spinduliuoté, yra vadinami ,,elektriniais Suoliais* ir zymimi ,,EL (t. y. E1, E2 ir
t. t.), o Suoliai, kuriy metu atsiranda arba sugeriama L-tosios eilés magnetiné daugiapolé spinduliuoté, yra
vadinami ,,magnetiniais $uoliais* ir Zymimi ,,ML* (t. y. M1, M2 ir t. t.). Kiekvieng galima spinduliuotés
eile L atitinka tik vieno tipo Suolis (t. y. duotos daugiapoliskumo eilés L Suolis gali biiti tik elektrinis arba
tik magnetinis). LeidZiama kvantinio Suolio (ir spinduliuotés) tipa nusako §i ,,lyginumo atrankos taisyk-
lé*“: jeigu Suolio metu atomo biuisenos lyginumas nepakinta, tada Suolyje gali dalyvauti tik lyginé daugia-
polé spinduliuoté (t. y. esant nelyginei spinduliuotés eilei L yra galimas tik ML Suolis, o esant lyginei eilei
L yra galimas tik EL Suolis), o jeigu Suolio metu biisenos lyginumas pakinta, tada Suolyje gali dalyvauti
tik nelyginé daugiapolé spinduliuoté (t. y. esant nelyginei spinduliuotés eilei L yra galimas tik EL Suolis, o
esant lyginei eilei L yra galimas tik ML Suolis).

(5.3.2)—(5.3.4) lygybés nusako daugiapolés spinduliuotés, kuri gali atsirasti duotojo kvantinio
Suolio metu, galima eilg. Todél tas lygybes galima pavadinti daugidpoliy atrankos taisyklémis (nepai-
nioti su kvantiniy Suoliy atrankos taisyklémis, kurios bus suformuluotos toliau). Matome, kad bendruoju
atveju duotojo Suolio metu gali atsirasti jvairiy eiliy daugiapolé spinduliuoté. Pvz., vykstant Suoliui i$
busenos su j'=5/2 { busena su j=3/2, gali atsirasti daugiapolé spinduliuoté, kurios eilé kinta nuo
j'—j=5/2-3/2=11ikij'+j=4. Taciau, kaip bus jrodyta 10 skyriuje, daugiapolés spinduliuotés intensy-
vumas (t. y. atitinkamo Suolio tikimyb¢) sparciai mazéja didéjant daugiapoliskumo eilei /;. Pvz., jeigu i$
duotojo suzadintojo energijos lygmens yra galimi du savaiminiai kvantiniai Suoliai, kuriy vienas yra
elektrinis dipolinis, o kitas — elektrinis kvadrupolinis, ir jeigu abiejy Suoliy atveju atsirandancios spindu-
livotés bangos ilgiai yra artimi vienas kitam, tada dipolinés spinduliuotés intensyvumas yra mazdaug
A2/(2ma)’ karty didesnis uz kvadrupolinés spinduliuotés intensyvuma; &ia a yra spinduliuojangios siste-
mos (pvz., atomo arba branduolio) matmenys, o A yra spinduliuotés bangos ilgis (427 = ¢/, kur ¢ yra
$viesos greitis). Pvz., jeigu atomas (a = 1 A) ty Suoliy metu spinduliuoja regimaja $viesa (A= 5000 A),
tada dipolinés spinduliuotés intensyvumas yra 10°-10° karty didesnis uz kvadrupolinés spinduliuotés
intensyvuma. Todél, nagrinéjant daugeli atomo fizikos reiskiniy, pakanka atsizvelgti tik | elektring dipoli-
n¢ spindulivote (E1 Suoliai). Taigi, leidZiamieji Suoliai — tai elektriniai dipoliniai Suoliai. Visi kiti Suoliai
vadinami draudZiamaisiais Suoliais. Elektrinio dipolinio Suolio metu elektrono Salutinis kvantinis skai-
&ius / pakinta dydziu +1 ir pasikei¢ia banginés funkcijos lyginumas'. Elektrinio dipolinio kvantinio $uolio
tikimybg per laiko vieneta nusako Einsteino koeficientas A,,,, kurio iSraiska yra (5.2.28). Toje iSraiskoje
matome, kad elektrinio dipolinio (leidziamojo) Suolio tikimybé yra proporcinga kriivininko elektrinio
dipolinio momento operatoriaus er matricos elemento modulio kvadratui. Apskritai duotosios eilés dau-
giapolio kvantinio Suolio tikimybé yra proporcinga atitinkamo daugiapolio momento operatoriaus matri-
cos elemento modulio kvadratui.

Kvantiniy Suoliy atrankos taisyklés nusako leidziamojo (t.y. elektrinio dipolinio) kvantinio
Suolio salygas. IS daugiapoliy atrankos taisykliy (5.3.2a,b), (5.3.3) ir i§ lyginumo atrankos taisyklés
iSplaukia, kad elektrono pilnutinio judesio kiekio momento kvantinio skaifiaus j ir Salutinio kvantinio
skaiCiaus / pokyc¢iai elektrinio dipolinio Suolio metu yra

! Sis lyginumo pokytis atitinka zinomas elektrono banginés funkcijos savybes: atomo elektrono orbitinés banginés
funkcijos kampiné dalis yra sferiné harmonika, kurios lyginumas yra (—1). Vadinasi, elektrinio dipolinio Suolio
metu elektrono orbitinés banginés funkcijos lyginumas visada pasikeicia.
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A =0, =1, (5.3.5a)

Al ==1. (5.3.5b)

Tai yra vieno elektrono kvantiniy Suoliy atrankos taisyklés. Jos neriboja pagrindinio kvantinio skaiciaus n

poky¢io. Daugiaelektronio atomo, kuriame egzistuoja LS rySys (Zr. 4.2 poskyri), kvantiniy Suoliy atrankos
taisyklés yra tokios:

AJ=0,+1 (taciau Suoliai tarp lygmeny su J = 0 yra draudziamieji), (5.3.6a)
AS=0, (5.3.6b)
AL =0,%1 (taciau Suoliai tarp lygmeny su L = 0 yra draudziamieji), (5.3.6¢)
Amy;=0, £1 (taciau Suoliai tarp lygmeny su m; = 0 ir vienodais J yra draudziamieji), (5.3.6d)
I7=-1T' (5.3.6¢)

¢ia [1ir [1' yra pradinés ir galutinés biiseny lyginumai. Toks vieno elektrono ir atomo kvantiniy Suoliy
atrankos taisykliy panaSumas yra susij¢s su tuo, kad atomo, kuriame egzistuoja LS rySys, tikimiausi
kvantiniai Suoliai yra tie Suoliai, kuriy metu kinta tik vieno elektrono biisena.

Atomo kvantiniy skaiciu J ir m, atrankos taisyklés (5.3.6a) ir (5.3.6d) bei lyginumo atrankos
taisyklé (5.3.6e) tinka visiems atomams. Taciau kvantiniy skaic¢iy S ir L atrankos taisyklés (5.3.6b) ir
(5.3.6¢) tinka tik esant LS rySiui. Jeigu yra tarpinis rySys (pvz., sunkesniyjy atomy atveju), tada yra galimi
elektriniai dipoliniai Suoliai, kuriy metu AS# 0. Elektriniai dipoliniai kvantiniai Suoliai, kuriy metu
pasikeicia atomo sukinio kvantinis skaicius S, yra vadinami interkombinaciniais Suoliais. Jeigu

AS =+1, (5.3.7a)
tada interkombinacinio Suolio atveju
AL =0, £1, £2. (5.3.7b)

Kvantiniy Suoliy atrankos taisyklés (5.3.5)—(5.3.7) néra absoliuciai grieztos. Draudziamyjy spin-
duliuojamyjy Suoliy tikimybé per laiko vieneta néra tiksliai lygi nuliui, taciau ji biina daug mazesné uz
leidziamyjy spindulivojamujy Suoliy tikimybeg per laiko vieneta. Galimi atvejai, kai néra galimy leidzia-
myju spinduliuojamyjy Suoliy i Zemesnj energijos lygmeni. Tada jvyksta kuris nors i$§ draudziamyjy spin-
dulivojamyjy Suoliy arba jvyksta nespinduliuojamasis kvantinis Suolis dél saveikos su aplinkos atomais.
Pastarasis atomo suzadinimo energijos netekimo mechanizmas dazniausiai biina daug labiau tikétinas
negu draudziamasis spinduliuojamasis Suolis, nes praktiSkai sunku gauti tokj dideli vakuuma, kad drau-
dziamasis spinduliuojamasis savaiminis Suolis spéty ivykti pries nespinduliuojamaji Suoli dél netampriojo
susidirimo su kitu atomu. Todél atomy draudziamieji spinduliuojamieji Suoliai praktikoje pasitaiko gana
retai. Draudziamieji spinduliuojamieji Suoliai daug dazniau pasitaiko branduolio fizikoje (branduoliy
elektromagnetiné spinduliuoté bus aptariama 10 skyriuje). Taciau, net ir esant nespinduliuojamiesiems
Suoliams, jeigu néra galimy leidziamyjuy savaiminiy spinduliuojamyjy Suoliy, atomas biina suzadintas
daug ilgiau negu jprasta, todél tokios suzadintosios blisenos vadinamos metastabiliosiomis biisenomis.

5.4. Atomy spektro linijy smulkioji sandara

Kiekviena atomo spinduliuotés spektro linija atitinka atomo kvantinj Suolj tarp dviejy energijos
lygmenu. Linijos daznis yra lygus lygmenuy energiju skirtumui, padalytam i$ Planko konstantos. Todél
3.3 ir 4.2 poskyriuose minétasis energijos lygmeny skilimas dél sukinio ir orbitos saveikos arba dél atomo
magnetinio momento saveikos su iSoriniu magnetiniu lauku lemia spektro linijy skilimg i dvi arba
daugiau artimy linijy. Sis skilimas vadinamas spektro linijy multipleti§kumu, o spektro linija, kuri suda-
ryta i§ keliy artimy linijy, apibendrintai vadinama multipletu. Dviguba linija vadinama dubletu, triguba —
tripletu ir t. t. Spektro linijy multipletiné sandara, kuri atsiranda dél sukinio ir orbitos saveikos, dé¢l atomo
magnetinio momento saveikos su iSoriniu magnetiniu lauku ir dél kity veiksniy, yra vadinama spektro
smulkigja sandara.

Sukinio ir orbitos saveika bei atrankos taisyklés (5.3.6a—c) visi$kai paaiSkina Sarminiy metaly
atomy spinduliuotés spektry désningumus. Pvz., 5.4 pav. pavaizduoti li¢io atomo valentinio elektrono
Suoliai i$ p lygmenu i 2s lygmeni (a), i§ s lygmeny — i 2p lygmenis (b) ir i§ d lygmeny — i 2p lygmenis (c).
Suolis, kuris pavaizduotas briik§nine rodykle, yra draudziamasis (jis atitinka Aj = —2).

4.2 poskyryje minéta, kad, esant magnetiniam laukui, $alia energijos lygmeny skilimo, kurj suke-
lia sukinio ir orbitos saveika, atsiranda lygmenu skilimas, kuris paSalina lygmeny i$sigimima magnetinio
kvantinio skaiciaus m;, atzvilgiu. Todél magnetiniame lauke Salia anksc¢iau minétos spinduliuotés spektro
linijy smulkiosios sandaros atsiranda papildomas spektro linijy skilimas. Sis atomo spinduliuotés spektro
liniju skilimas magnetiniame lauke vadinamas Zémano efektu. Kiekvienos linijos sandy skaicius iSplau-
kia i§ atrankos taisykliy (5.3.6a—d). Pvz., 5.5 pav. pavaizduoti natrio atomo lygmenu 3%S, 1, 3%Pp, p Ir 32P3/2
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4s

3p —d
3s i
2p i
vy |
i Y i 2p
vy vy 25 Y 1] 2p vy
(a) (b) ()

5.4 pav. Licio atomo valentinio elektrono kvantiniai Suoliai atsizvelgiant { smulkiaja sandara: (a) Suoliai
i§ p lygmeny { 2s lygmeni, (b) Suoliai i§ s lygmenu i 2p lygmenis, (c) Suoliai i§ d lygmeny { 2p lygmenis
(Suolis, kuris pavaizduotas briik$nine linija, yra draudziamasis)

m; mg,
. 32 2
2 -4 12 273
3 P3/2 B N
< 12 213
h -32 -2
, g=2/3, 12 13
3P, : -1/2 -1/3
— \
328 Y ' g./ — 2// \ J \i \/ \/ 1/2 1
12 N Y Yy Yy v Y ~1/2 —1

5.5 pav. Natrio atomo energijos lygmeny skilimas magnetinia-
me lauke ir atitinkamas spektro linijy skilimas (Zémano efektas)

skilimas ir spinduliuotés spektro linijy, kurios atitinka $uolius tarp 3°P ir 3°S biiseny, smulkioji sandara
esant Zémano efektui. Kaip matome, dél Zémano efekto dubletas virsta 10 artimy liniju.

5.1.

5.2.

5.3.

54.

5.5.

UZdaviniai

Apskaiciuokite suzadintyjy atomy viduting gyvavimo trukme, jeigu yra zinoma, kad spektro linijos,
kuria salygoja kvantiniai Suoliai { pagrinding biisena, intensyvumas sumazéja 77=25 kartus
/= 2,5 mm atstumu iSilgai atomy pluosto, kurio greitis v = 600 m/s.

Praretintieji gyvsidabrio garai, kuriy visi atomai yra pagrindinés biisenos, buvo apsviesti gyvsidabrio
lempos $viesa, kurios bangos ilgis A= 253,65 nm. Sitaip suZadinty gary atomy spinduliuotés galia
P=0,035W. Apskaiciuokite suzadintyju atomuy skai¢iy, jeigu yra zinoma, kad suZadintosios
biisenos vidutiné gyvavimo trukmé lygi 7= 0,15 us.

Vienatomio Li gary koncentracija n =3,6 - 10" cm™; gary temperatiira 7= 1500 K. Spektro linijos,

kurios bangos ilgis A=671 nm (Suolis 2P — 2S) spinduliuotés galia gary tiirio vienetui lygi

P =0,30 W/em’. Apskai¢iuokite 2P biisenos Li atomy viduting gyvavimo trukme.

Vienatomis vandenilis yra termodinaminés pusiausvyros su savo spinduliuote. Apskaiciuokite:

(a) savaiminio ir priverstinio spinduliavimo i§ lygmens 2P intensyvumuy santyki 3000 K
temperatiiroje;

(b) temperatiira, kurioje Sie intensyvumai sutampa.

Nustatykite, kuriuos i§ iy kvantiniy Suoliy draudzia atrankos taisyklés: Dy — *Pip, °Py — Sy,

°F3 > °Py, *F7n — Dsp.



6. Rentgeno spinduliuoté

6.1. Rentgeno spinduliuotés Saltiniai

1895 m. vokieciy fizikas Vilhelmas Konradas Rentgenas (Rontgen), tirdamas aukstos itampos
elektros iSlydzius vakuume, pasteb&jo bario platinocianido plokstelés Svytéjima, kai ji yra Salia kartonu
uzdengtos vakuuminés lempos. Véliau paaiskéjo, kad ta Svytéjima sukelia elektromagnetinés bangos,
kuriy bangos ilgis kinta nuo keliy Simty angstremy iki Simtyjy angstremo daliy. Tos bangos buvo pava-
dintos Rentgeno spinduliuote. Rentgeno spinduliuotés diapazonas i§ dalies persikloja su y spinduliuotés
diapazonu (zr. 12.1 lentelg 12 skyriaus pradzioje ir 9.4 poskyri). Rentgeno spinduliuoté yra nematoma,
taCiau veikia fotografing plokstele, jonizuoja dujas, sukelia kai kuriy medziagy svytéjima (fluorescencija).
Sios savybés panaudojamos kuriant jvairius registravimo prietaisus.

Rentgeno spinduliuotés $altinio vaidmeni dazniausiai atlicka specialis (rentgeno) vamzdziai.
Rentgeno vamzdzio supaprastinta schema pavaizduota 6.1 pav. Tai yra dvieju elektrody elektrovakuumi-
nis prietaisas, sudarytas i§ teigiamojo elektrodo — anodo (1), neigiamojo elektrodo — katodo (2) ir kol-
bos (3). Tarp katodo ir anodo sudaromas didelis potencialy skirtumas (auksta jtampa). Rentgeno spindu-
livoté atsiranda greitiems elektronams bombarduojant anodo pavirSiy. Naudojami dviejuy tipy rentgeno
vamzdziai, kurie skiriasi elektronu pluostelio suzadinimo biidu: joniniai ir elektroniniai. Joniniuose
vamzdZiuose laisvieji elektronai susidaro praretintyju duju teigiamiesiems jonams bombarduojant Salta
katoda. Sie jonai atsiranda dél rusenanéiojo i§lydzio pra-
retintose dujose. Elektroniniuose vamzdZiuose laisvieji
elektronai atsiranda dél termoelektroninés emisijos i$
katodo (termoelektroniné emisija — tai elektrony islaisvi-
nimas i$ metalo ji kaitinant). [prastuose rentgeno vamz-
dziuose spinduliuote suzadinanciyjy elektronuy energija
yra (10*-10°) eV. Ypaé¢ trumpo bangos ilgio rentgeno
spinduliai gaunami naudojant elektrony greitintuvus. Pa-
staruoju atveju elektrony, generuojanciy rentgeno spin-
dulius, energija gali siekti ~10° eV. Rentgeno spindulius
taip pat skleidzia radioaktyvieji elementai, skylantys K
arba L elektrono pagavimo biidu. Daugelis dangaus 6.1 pav. Rentgeno vamzdzio schema. 1 — anodas,
kiiny skleidzia rentgeno spinduliuote (Saulé, zvaigzdés). 2 —katodas, 3 —kolba
Plazma taip pat yra rentgeno spinduliuotés Saltinis.

Elektronams smogiant | anodo medziagos atomus, yra suzadinama dvieju rusiy rentgeno spindu-
livoté: stabdomoji ir budingoji. Stabdomoji spinduliuoté atsiranda dél to, kad elektronas anodo medzia-
goje yra stabdomas, t. y. juda su pagreiciu. Kaip teigia klasikiné elektrodinamika, elektringajai dalelei ju-
dant su pagreiciu, yra spinduliuojamos elektromagnetinés bangos. Tai ir yra stabdomoji rentgeno spindu-
liuoté. Stabdomosios rentgeno spinduliuotés spektras yra istisinis, t. y. | spinduliuotés sudéti jeina visi
bangy ilgiai tam tikrame intervale (pvz., visi bangos ilgiai, kurie atitinka salyga A> 1 A). Biidingoji spin-
duliuoté atsiranda dél to, kad didelés energijos elektronas gali islaisvinti elektrong i§ anodo medziagos
atomo vidinio elektrony sluoksnio. Tada Siame sluoksnyje atsiranda vakansija, | kuria perSoka elektronas
1§ aukstesnio elektrony sluoksnio. Tokio Suolio metu iSspinduliuojamas fotonas, kurio energija lygi abieju
elektrony sluoksniy energiju skirtumui. Sie fotonai ir yra bidingoji rentgeno spinduliuoté. Biidingosios
rentgeno spinduliuotés spektras yra linijinis, t. y. i spinduliuotés sudét] ieina keli tiksliai apibrézti bangos
ilgiai. Sie bangos ilgiai priklauso tik nuo anodo medziagos, t.y. ,apibiidina“ ja (i§ &ia — pavadinimas
,,btdingoji* spinduliuoté).

Toliau pateiktas smulkesnis stabdomosios ir biidingosios rentgeno spinduliuotés aprasymas.

6.2. Stabdomoji rentgeno spinduliuoté
Kol anode stabdomu elektronu energija nevirsija tam tikros ribinés anodo medziagai biidingos
vertés, suzadinama tik stabdomoji spinduliuoté. Stabdomosios spinduliuotés spektras yra istisinis. Spekt-
rinio intensyvumo /; (pro vienetinio ploto pavirSiy per laiko vieneta peréjusio energijos kiekio vienetinia-
me bangos ilgiy intervale, t. y. dI/dA, kur [ yra intensyvumas) priklausomybé nuo bangos ilgio A esant
dviem greitinimo jtampos vertéms pateikta 6.2 pav. Si funkcija turi maksimuma. Spektrinio intensyvumo
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A 201V mazéjimas einant nuo $io maksimumo i ilgy ir trum-

pu bangy puse yra skirtingas. | ilgu bangy puse krei-
vé asimptotiskai artéja { nuli didéjant bangos ilgiui
(A —> ). [ trumpy bangy puse kreivé krinta staiga ir
nutriiksta esant tam tikram bangos ilgiui Ay, kuris nu-
sako spektro trumpabangi krastq. Empiriskai nusta-
tyta, kad trumpabangio krasto bangos ilgis Ay lygus
12,345
A U A (6.2.1)
0.0 0:2 2 0:4 06 08 10 12 & cia U yra yarnzdelio elgktrodq potencialus sl.<irturnats
k 1 (kV). Taigi, trumpabangio krasto bangos ilgis nepri-
klauso nuo anodo medziagos, o priklauso tik nuo
greitinimo {tampos.

Kvantiné mechanika teigia, kad elektromagneting spinduliuote (taigi, ir rentgeno spinduliuotg)
galima apraSyti kaip elementariyju daleliy — fotony — srauta (zr. 1.4 poskyri). Fotono energija lygi
hv=hc/A; &ia vyra spinduliuotés daznis, 4 yra Planko konstanta, o ¢ yra viesos greitis. Pvz., 2 A bangos
ilgio rentgeno spinduliuotés fotono energija lygi mazdaug 6,2 keV (palyginimas — regimosios $viesos
fotony energija yra keliy elektronvolty eilés). Taigi, galima teigti, kad, pataikius | anoda didelés energijos
elektronui, atsiranda didelés energijos fotonai. Sis reidkinys yra atvirkstinis fotoefektui — elektrony
iSlaisvinimui i§ metalo pavirSiaus, kai metalas apSvieCiamas ultravioletine Sviesa arba mazesnio bangos
ilgio elektromagnetine spinduliuote (zZr. 1.5 poskyri). Fotoefekto Einsteino lygti (1.5.2) uzrasysime Sitaip:

6.2 pav. Stabdomosios rentgeno spinduliuotés spektras

mv?

—eU=hv+A; (6.2.2)

¢ia hv yra krintan¢iojo fotono energija, A, =—A4 yra elektrono iSlaisvinimo darbas su minuso Zenklu,
mv® /2 =eU — islaisvintojo elektrono kinetiné energija, U yra létinanioji jtampa, kuri reikalinga
visiskam islaisvintojo elektrono sustabdymui. Fotoefekto atveju 4, = -4 < 0. Taciau (6.2.2) lygybé galio-
ja ir tuo atveju, kai vyksta atvirkStinis vyksmas: kai itampos U pagreitintas elektronas sgveikauja su
medziagos atomu, dalis jo energijos i§spinduliuojama fotono /v pavidalu, o likusioji dalis 4; perduodama
medZiagos atomams (4, > 0). Sis greitai judandiy elektrony energijos virtimas fotony energija ir yra
stabdomosios rentgeno spinduliuotés atsiradimo priezastis. Elektronas anodo medziagoje yra stabdomas
dél Kulono saveikos su anodo medziagos elektringosiomis dalelémis — atomy branduoliais ir elektronais.
Si saveika mazina elektrono judéjimo greiti, t. y. suteikia jam pagreiti. Kaip teigia klasikiné elektrodina-
mika, elektringajai dalelei judant su pagreiciu, yra spinduliuojamos elektromagnetinés bangos, kuriy ener-
gijos srautas (energijos kiekis per laiko vieneta) yra proporcingas dalelés pagreicio kvadratui.

Fotono, kuris i$spinduliuojamas elektrono saveikos su branduoliu metu, energija yra didziausia
tada, kai fotonas gauna visa elektrono kineting energija (4, = 0), t. y.

eU=hv. (6.2.3)
Vadinasi, trumpabangio kraSto bangos ilgis yra lygus
ch
=—. 6.2.4
A =0 (6.2.4)
Irase c, e ir h vertes i (6.2.4) formulg, matome:
12,345
ﬂ‘k =
UkV)

Si formulé tiksliai sutampa su eksperimentine israiska (6.2.1).

(6.2.4) lygti galima panaudoti nustatant Planko konstanta 4. Tai yra vienas tiksliausiy Planko
konstantos matavimo budy.

Stabdomojo spektro maksimuma atitinkantis bangos ilgis An.x yra Sitaip susijes su trumpabangio
krasto bangos ilgiu Ay:

3
s =5 - (6.2.5)

max

EksperimentiSkai buvo nustatyta, kad stabdomosios spinduliuotés intensyvumas didé¢ja didéjant
anodo atomy branduoliy kriviui. Taip pat buvo nustatyta, kad sunkiyjuy elektringyju daleliy (pvz.,
protony) stabdomosios spinduliuotés intensyvumas tomis paciomis salygomis yra mazesnis negu lengvyju
daleliy — elektrony. ISsiaiskinsime, kodél taip yra.
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Elektringajai dalelei judant atomo branduolio, kurio kriivis Ze, elektriniame lauke, ji nukrypsta
veikiama jégos
ma =—ef ; (6.2.6)
¢ia m, e yra dalelés masé ir kruvis, @ — jos pagreicio vektorius, £ — branduolio elektrinio lauko stiprio
vektorius:

1 Z
£= oy, (6.2.7)
dng, r
¢ia r yra dalelés spindulys vektorius koordinaciu sistemoje, kurios centre yra branduolys, » yra atstumas
iki branduolio: r=|r|; & =8,854-10" 2 F/m yra elektriné konstanta. [rasg¢ (6.2.7) 1 (6.2.6), gauname
pagreicio israiska:
1z
a=— = (6.2.8)
dng, mr

Pagal klasiking elektrodinamika jrodoma, kad su pagrei¢iu a judanti dalelé per laika d¢ iSspinduliuoja
energijos kieki

2
! dlde. (6.2.9)
bneg, ¢

dE =

Taigi, branduolio elektriniame lauke judanti dalelé per laika dr iSspinduliuoja energijos kieki
1 ez’
967:3 3 cmrt
Sie energijos nuostoliai sparéiai mazéja didéjant stabdornosws dalelés masei (~1/m?). Todél lengvuju
daleliy (elektrony) energijos nuostoliai yra daug didesni negu sunkiuju daleliy (protony). Be to, i$ (6.2.10)
lygties iSplaukia, kad i§ sunkiyjy elementy sudarytame taikinyje elektringosios dalelés energijos nuosto-
liai yra didesni negu taikinyje i§ lengvuju elementy (~Z%). Jeigu tyrimams reikalingas istisinis rentgeno
spinduliuotés spektras, tai spinduliuotés Zadinimui naudingiau panaudoti sunkiuosius elementus.
I§ anodo i aplinka iSeinantis stabdomosios spinduliuotés srautas (d£/d¢) yra daug mazesnis uz ta,
kuris iSplaukia 1§ (6.2.10) formulés, nes didzioji stabdomosios spinduliuotés energijos dalis sugeriama
anodo medziagoje virsdama $iluma.

dr . (6.2.10)

6.3. Budingoji rentgeno spinduliuoté

I anoda krintan¢iy elektrony energijai vir§ijus tam tikra riba, istisinio spektro fone pasirodo
spinduliuotés spektras, kuris sudarytas i§ atskiry linijuy (6.3 pav.). Si spinduliuoté yra vadinama bidinggja
rentgeno spinduliuote, nes ji ,apibidina“ anodo medziaga: kiekviena linija atitinkantis bangos ilgis
priklauso tik nuo medziagos prigimties ir nepriklauso nuo greitinimo jtampos. Didinant greitinimo jtam-
pa, linijy intensyvumas didéja; be to, trumpabangéje spektro dalyje gali atsirasti nauju linijy. Taciau jau
esanciy linijy padétis spektre nesikeicia.

Biudingosios rentgeno spinduliuotés atsiradimo schema pavaizduota 6.4 pav. [ anoda krintantis
elektronas (pirminis elektronas) 1, jeigu jo energija yra pakankamai didelé, gah savo energija perduoti
vienam i§ vidiniy medziagos atomo elektro- r
ny 2 ir ji i§ atomo iSlaisvinti. Dél to atomas 40
yra jonizuojamas: viename i$ vidiniy elekt-
rony sluoksniy (pvz., K sluoksnyje, kaip pa-
vaizduota 6.4 pav.) atsiranda vakansija (sky-
1€). | Sia laisvaja blisena pereina vienas i$ to-
lesniy sluoksniy elektrony 3 (pvz., L sluoks-
nio elektronas, kaip pavaizduota 6.4 pav.).
Pereinant elektronui 3 i$ energijos E, bise-
nos | mazesnés energijos £, biisena, energiju
skirtumas iSspinduliuojamas fotono Av=
=F,—FE, pavidalu. Kadangi Sis energiju
skirtumas yra tiksliai apibréztas, tai spindu- 0
liuojama tiksliai apibrézto daznio v spindu- 0,0
liuotés spektro linija.

30

A

1 , sant. vien.

10

6.3 pav. Budingosios rentgeno spinduliuotés spektras



112 6. Rentgeno spinduliuoté

Taigi, pirminio elektrono energijos virsmas
budingosios rentgeno spinduliuotés kvantu vyksta
dviem etapais:

1) 18 pradziy pirminis elektronas atoma jonizuoja, t. y.
dalis pirminio elektrono energijos iSeikvojama
elektrono rySio atome nutraukimui, o likusioji
energijos dalis virsta iSlaisvinto laisvojo elektrono
(antrinio elektrono) kinetine energija;

2) kadangi susidares teigiamasis jonas yra nestabilios
suzadintosios biisenos, atomo elektronai persiskirs-
to tarp buiseny, kartu emituodami fotona, t. y. suza-
dinimo energija virsta fotono energija (btidingosios
rentgeno spinduliuotés energijos kvantu).

Apskritai biidingoji rentgeno spinduliuoté atsi-
6.4 pav. Bidingosios rentgeno spinduliuotés atsira- randa visada, kai vidiniuose atomo elektrony sluoks-
dimo schema niuose atsiranda vakansijos. AnksCiau apraSytasis ty

vakansiju kiirimo biidas (panaudojant greituosius elekt-
ronus) yra pladiausiai taikomas biidingosios rentgeno spinduliuotés generatoriuose. Tafiau minétas
vakansijas gali kurti ne vien elektronai, bet ir kitos elektringosios dalelés (pvz., alfa dalelés arba proto-
nai). Budingasis rentgeno spinduliavimas dél taikinio apSaudymo elektringosiomis dalelémis yra vadina-
mas daleliy skatintuoju rentgeno spinduliavimu (angliSka santrumpa — PIXE: particle-induced X-ray
emission). Be to, vakansijas gali kurti fotonai (atitinkamas buidingasis rentgeno spinduliavimas vadinamas
rentgeno fluorescencija). Kitas vyksmas, kurio metu gali atsirasti bidingoji rentgeno spinduliuoté — tai
vyksmas, kurio metu teigiamasis jonas pagauna elektrona (atominis elektrono pagavimas). Jeigu tas jonas
turi didelj elektrony triikuma, o pagautasis elektronas atsiduria viename i§ iSoriniy elektrony sluoksniuy,
tada taip pat atsiranda buidingoji rentgeno spinduliuoté. Vakansijos atsiranda ir dél kai kuriy branduoliniy
vyksmy — vidinés konversijos (ji bus aprasyta 9.4 poskyryje) ir elektrono pagavimo { atomo branduoli
(toks elektrono pagavimas bus apraSytas 9.3.1 poskyryje).

Elemento budingosios spinduliuotés spektras nepriklauso nuo to, ar elementas yra laisvas, ar
cheminio junginio sudétyje. Pvz., jodo atomo ir jodo molekulés biidingieji rentgeno spektrai yra vienodi.
Tuo biidingieji rentgeno spektrai skiriasi nuo optiniy.

Biidingosios rentgeno spinduliuotés linijy iSsidéstymas spektruose yra désningas: linijos sudaro
serijas, esancias jvairiose spektro vietose. Biidingosios spinduliuotés spektro pavidalas aiSkinamas $itaip.
Jeigu pirminis elektronas iSlaisvina viena i§ dvieju giliausio vidinio K sluoksnio elektrony, tai atsiradusi
vakansija gali biiti uzpildyta elektronu i§ kurio nors negilesnio sluoksnio L, M, N. Atitinkama linijy serija
zymima raide K — taip pat kaip elektrony sluoksnis, kuriame yra vakansija. K serijos krastas 4 v atitinka
laisvo, esancio uz atomo riby, elektrono (£ =0) peréjima i K sluoksnyje esancia vakansing vieta (Zr.
6.5 pav.). Laisvyjy elektrony, kurie uz atomo riby gali turéti bet kokia kineting energija (E > 0), peréjimas
1 K sluoksnyje esancia laisva vieta yra lydimas istisinio spektro (prigludusio prie K serijos ribos) fotonu
su energijomis & v> hv, spinduliuotés (6.5 pav.). K serija sudaro maziausio bangos ilgio linijos. Linijy
serija, kuri atsiranda dél elektrony Suoliy i L sluoksnj, yra Zymima raide L ir t. t.

Biidingosios rentgeno spinduliuotés spektro linijos Zymimos taip, kad bty aisk@is pradinis ir
galutinis elektrony sluoksniai. Siuo metu labiausiai paplitusios dvi linijy Zyméjimo sistemos — vadinamoji
Zybano (Siegbahn) sistema ir naujesnioji sistema, kuria 1991 m. rekomendavo Tarptautiné grynosios ir
taikomosios chemijos sajunga (angl. IUPAC: International Union of Pure and Applied Chemistry). Nau-
dojant Zybano sistema, linija Zymima raide K, L, M ir t. t., kuri nusako galutini sluoksni (kuriame buvo
vakansija), ir indeksu a, B ir t. t., kuris nusako pradini sluoksni (i§ kurio perSoko elektronas), pvz., ,,L,".
Vartojant IUPAC sistema, galutinis ir pradinis elektrony sluoksniai nurodomi raidémis K, L, M ir t. t., ku-
rios atskirtos briikSneliu. Pvz., zymuo ,,K-L* reiskia Suolj i§ L sluoksnio | K sluoksni (atitinkamas Zybano
sistemos Zymuo yra ,,K,*). Kadangi [IUPAC zyméjimo sistema yra aiskesné, ja toliau ir vartosime.

Didéjant anodo elemento atominiam numeriui, didéja spektre suzadinamy seriju skaicius. Ele-
menty rentgeno spektrai yra paprasti, sudaryti i§ palyginti mazo linijy skaiciaus. Palyginimas — optiniai
spektrai dazniausiai yra sudétingi. Juos sudaro Simtai ir tikstanciai linijy. Be to, skirtingy elementy biidin-
gieji rentgeno spektrai yra labai panasiis. Vienintelis pakitimas, kuris yra pastebimas biidinguosiuose
rentgeno spektruose pereinant nuo lengvyjuy elementy prie sunkesniy, yra laipsniskas linijy poslinkis {



6.3. Budingoji rentgeno spinduliuoté 113

. E
trumpyjy bangy puse. 6.6 pav. yra A
pavaizduotos kai kuriy elementy 0
K serijos. K serija sudaro trys lini-
jos: K-L, K-M ir K-N. K-L linija
Sioje serijoje yra didziausio ban- , _s
gos ilgio ir turi dubleting sandara,
t. y. sudaryta i$ dviejuy artimy lini-
ju. K-M ir K-N linijos irgi yra
dubletai, bet isskirti ju smulkiaja
sandara yra sunku. Kitos elementy ;=3 M sluoksnis ) B
biudingosios rentgeno spinduliuo- M,, — serijos krastas
tés spektro serijos (L, M, N) turi M serija
sudétingesng .svandavrac ir .tva‘lp pat n=7 L shyoksnis
yra sudarytos i§ mazo skaiciaus li- L,, — serijos krastas
nijy. —

K serijoje intensyviausia L serija
yra K-L linija, antroji pagal inten-  _ |« i oksnis
syvuma yra K-M, tre¢ioji — K-N, K, — serijos krastas
t.y. linjjos intensyvumas serijoje ~—
mazéja nuo pirmos linijos link se- L ) K serija o . o
rijos kragto. Linijos intensyvumas 6.5 pav. Budingosios rentgeno spinduliuotés serijy atsiradimo schema
yra proporcingas atitinkamo Suo- K-N K-M K-L
lio tikimybei per laiko vieneta.
Vakansijos uzpildymo, vykstant As
kvantiniam Suoliui i§ duotojo
aukstesniojo elektrony sluoksnio,
tikimybé tuo didesné, kuo mazes-
nis pradinio ir galutinio sluoksniy.
energijy skirtumas. Taip yra todél,
kad, kaip minéta 5.2.2 poskyryje,
kvantinio Suolio tikimybé per lai-
ko vieneta yra proporcinga elekt-
rono spindulio vektoriaus matri-
cos elemento, atitinkan¢io duota-
sias prading ir galuting elektrono
biisenas, modulio kvadratui (zr. > 1
(5.2.28) formulg). Sis matricos
elementas priklauso nuo pradinés
ir galutinés banginiy funkcijy erdvinés sanklotos: kuo mazesné erdvés sritis, kurioje abi tos funkcijos
pastebimai skiriasi nuo nulio, tuo mazesnis spindulio vektoriaus matricos elementas (Zr. matricos elemen-
to iSraiska (5.2.16)). Kadangi, didéjant sluoksnio numeriui, elektrono radialiojo tikimybés tankio maksi-
mumas tolsta nuo branduolio (pvz., zr. 3.2 poskyris, 3.6 pav.), tai, didéjant prading ir galuting blisenas
atitinkan¢iy sluoksniy numeriy skirtumui, banginiy funkciju erdviné sanklota mazéja, todél mazéja ir
spindulio vektoriaus matricos elementas bei kvantinio Suolio tikimybé.

Vykstant elektrono Suoliui i§ aukStesnio elektrony sluoksnio i gilesniajame sluoksnyje esancia
vakansija, iSsiskyrusi energija gali biiti ne vien i$spinduliuota fotono pavidalu, bet ir gali biiti tiesiogiai
perduota vienam i§ iSoriniy (valentiniy) elektrony, kuris dél to iSlekia i§ atomo (taigi, atomas netenka dar
vieno elektrono). Sis reiskinys vadinamas O%é reiSkiniu (angl. Auger effect), o tie elektronai vadinami
07é elektronais (ta reiskini atradusio pranciizy fiziko Pjero Ozé vardu). Ozé elektrono energija lygi
pradinio Suolio metu i$siskyrusios energijos ir iSlaisvintojo elektrono rySio energijos skirtumui. Ozé
reiskinio ir budingosios rentgeno spinduliuotés fotono atsiradimo tikimybiy santykis didéja mazéjant
atominiam numeriui Z, nes tada maz¢ja elektrony rySio energija. Kai Z=30 (cinkas), Oz¢ reiskinio
tikimybé yra apytiksliai lygi biidingosios rentgeno spinduliuotés tikimybei. Didesnio Z medZziagose
budingosios rentgeno spinduliuotés tikimybé yra didesné negu Oz¢é reiskinio tikimybé. Pvz., jodo (I) (kai
Z = 53), budingosios rentgeno spinduliuotés tikimybeé yra 7,3 karto didesné negu Oz¢ reiskinio tikimybeé.

n=4 N sluoksnis

Br

Rb

Nb

6.6 pav. As, Br, Rb ir Nb biidingosios rentgeno spinduliuotés K serijos
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6.4. Mozlio désnis

Kvantinés mechanikos metodais (Zr. 3.2 poskyri) arba naudojant Boro atomo model;j (zr. 1.10 po-
skyri) irodoma, kad nejudancio vandeniliskojo atomo (t. y. vandenilio atomo arba jono, turin¢io tik viena
elektrona) pilnutiné mechaniné energija gali biiti lygi tik vertéms, kurias nusako (3.2.25) formulé:

Z> me' Z?
E=—-——~——:136eV (n=1,2,...); 6.4.1

n I’l2 Sgéhz }’l2 ( ) ( )
&ia Ze yra branduolio kriivis, & = 8,854-10"'% F/m yra elektriné konstanta, m = 9,11-10' kg yra elektrono
masé¢ (tiksliau, elektrono ir branduolio sistemos redukuotoji masé (1.10.9), kuri yra nedaug mazesné uz
elektrono masg). Sveikasis skaicius # nusako elektrony sluoksnio numerj: n» =1 atitinka K sluoksnij, n =2
atitinka L sluoksni ir t. t. Vadinasi, fotono, kuris emituojamas L elektronui pereinant | vakansija K sluoks-
nyje, energija lygi

me* 1 1
hy, =E —E¢ :857222 (1—2—2—2) (6.4.2)
Taciau $i formulé tiksliai gali buti taikoma tik vandeniliskiesiems atomams. Jeigu atomas turi daugiau
negu viena elektrona, tada, skaiciuojant Suolio energija, reikia atsizvelgti i elektrony tarpusavio saveika. |
K sluoksnyje esancia vakansija pereinanti elektrona veikia branduolio kriivio +Ze laukas, susilpnintas K
sluoksnyje esancio antro elektrono lauko. Todél branduolio efektinis kriivis +Z;e, kuris lemia elektrini
lauka, kuriame vyksta elektrono Suolis i§ L (M, N) sluoksnio i K sluoksni, yra mazesnis uz branduolio
krivi +Ze dydziu, apytiksliai lygiu elementariajam kriiviui e. T. y.
Z,=Z-0;

Cia o yra ekranavimo konstanta. Ekranavimo konstanta priklauso nuo to, i kurj sluoksni pereina elektro-
nas. Jeigu elektronas pereina i K sluoksni, tada o= ok = 1, o jeigu i L sluoksni, tada o= o = 7,4. Ekra-
navimo konstanta silpnai priklauso nuo Z.

Atsizvelgus | anksCiau minéta ekranavimo efekta, (6.4.2) formuléje branduolio kriivio skaiciy Z
reikia pakeisti efektiniu kriivio skai¢iumi Z — ok:

4
me o 1 lj
hv, =——(Z -0 =—=|. 6.4.3
K-L 8851’[2( K) (12 22 ( )
I§ ¢ia K-L linijos bangos skaicius'
1 v met (1 1 2£1 1 J
kg, =—=—=——+—Z-0 ——-—|=R(Z-0o =—=1; 6.4.4
M c 8g§h3c( K) (12 22j (Z-0x) 2 2 (649
Cia R yra Rydbergo konstanta, kuri apibréziama Sitaip:
4
R=—"0—~1,097-10" m”’ (6.4.5)
8eyh'c

(t. p. zr. 1.8 ir 1.10 poskyrius)®. Taip pat galima gauti bangos skai¢iaus iSraiskas kitoms badingosios rent-
geno spinduliuotés spektro linijoms. Pvz., K-M linijos, kuri spinduliuojama, kai M elektronas (n = 3)
pereina { vakansija K sluoksnyje (n = 1), bangos skaicius
1 (1 1
key =——=R(Z -0 === 1; 6.4.6
K-M }.,K_M ( K) ( 12 32 j ( )
L-M linijos, kuri spinduliuojama, kai M elektronas (n =3) pereina { vakansija L sluoksnyje (n = 2),
bangos skaicius
1 (1 1
kky=—"=R(Z-0 ——-=1; 6.4.7
L-M /1,L_M ( L) (22 32 j ( )

M-N linijai vietoj oy, 1/2% ir 1/3% yra atitinkamai oy, 1/3% ir 1/4%ir t. t.

! Bangos skaicius dazniau apibréziamas su daugikliu 27, t. y. £=2n/ A. Bangos skaiCiaus apibréztis, kuri duota
Siame skyriuje (k =1/ A), yra paplitusi spektroskopijoje.

? Kadangi redukuotoji masé m priklauso nuo branduolio masés, tai tikslioji Rydbergo konstantos verté skirtingiems
atomams yra Siek tiek skirtinga. Rydbergo konstantos verté, kuri gaunama pakeitus redukuotaja masg m tiksliaja
elektrono mase, yra Zymima R, o jos verté yra R, =1.09737315685-10" m™" (i vert¢ atitinka atoma, kurio
branduolio masé yra be galo didelé).
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IS (6.4.4), (6.4.6) ir (6.4.7) lygybiy matyti, kad kvadratiné Saknis i§ bangos skaiCiaus yra tiesiog
proporcinga atominiam numeriui Z. Si sary$i tarp badingosios rentgeno spinduliuotés spektro linijos
bangos skai¢iaus & ir atominio numerio 1913 m. atrado angly fizikas Henris Mozlis (Moseley). Todél Sis
désnis vadinamas Mozlio désniu. Mozlio désnj galima uzrasyti taip:

Z-a:AizAJE; (6.4.8)

Ja
¢ia K-L linijos 4=1/y/R[(1/1>)—(1/2>)], L-M linijos 4 =1/y/R[(1/2>)—(1/3%)] ir t. t. 6.7 pav. pavaiz-

duota empiriné K-L, L-M ir M-N linijy 1/ Ja priklausomybé nuo atominio numerio Z. Matome, kad §i
priklausomybé periodinés elementy lentelés pra-  _L , 4-12
dzioje esanciy elementy atveju (t. y. kai Z <70) Vi
yra tiesiné. Buvo nustatyta, kad, didé¢jant nume- 1,5
riui Z, nukrypimas nuo §ios tiesés néra ryskus ir
tampa pastebimas tik M ir N serijy.

Mozlio désnis leido paaiskinti elemento 1,Or
atominio numerio fiziking prasmg: tai yra ele- L-M

mentariyjy kriuviy skai¢ius atomo branduolyje.
Mozlio désnis parodé, kad elemento chemines 0,5 M-N
savybes lemia ne atomo masé, o atomo branduo- —

lio elektros kruvis.
: : : 5 : : _ O’O 1 1 1 1 1 1 1
. Remiantis Mpzho dgsnlu, gahmg l‘}tlsta 010 20 30 40 50 6o 70
tyti elemento atominj numerj. Tam reikia iSma- 7
tuoti buidingosios spinduliuotés bangos ilgi, o o
paskui taikyti (6.4.8) formulg. 6.7 pav. Mozlio diagramos

- K-L

6.5. Budingosios rentgeno spinduliuotés spektro smulkioji sandara

Naudojant didelés skiriamosios gebos prietaisus, buvo pastebéta biidingojo rentgeno spektro
smulkioji sandara: kiekviena linija sudaryta i§ dvieju arba daugiau artimy linijy. Paaiskéjo, kad K serijos
linijos yra dubletai. Kity seriju linijos yra sudétingesnés sandaros (multipletai).

Bidingojo rentgeno spektro linijy sudétinga sandara atsiranda dél atomo energijos lygmeny
multipletiSkumo (zr. 3.3, 4.2, 5.3 ir 5.4 poskyrius). Kaip minéta 4.2 poskyryje, daugiaelektronio atomo
energijos lygmenys klasifikuojami pagal orbitinio mechaninio momento kvantini skai¢iy L, sukinio
kvantinj skaiciy S ir pilnutinio mechaninio momento kvantinj skaiciy J. Atomo rentgeno spinduliavimo
btisenu momenty skai¢iavimas yra ypac paprastas dél to, kad pradinis elektrony sluoksnis yra visiskai
uzpildytas, o galutiniam sluoksniui, kad btity visiSkai uzpildytas, truksta tik vieno elektrono (Zr. 6.4 pav.).
Uzpildyto posluoksnio (vadinasi, ir uzpildyto sluoksnio) sukininis ir orbitinis momentai lygiis nuliui:
elektrony momentai kompensuoja vienas kita. Taip yra todé¢l, kad visiSkai uzpildyto sluoksnio visi
elektronai yra ,,suporuoti: kickvienam elektronui galima rasti kita to paties posluoksnio elektrona, kurio
sukinys ir orbitinis momentas tiksliai kompensuoja atitinkamus pirmojo elektrono momentus (Zr.
4.4 poskyri). Sluoksnyje, kuriam triiksta vieno elektrono, yra tik vienas nesuporuotas elektronas. Todé¢l
sukininis ir orbitinis momentai lygis atitinkamiems §io elektrono momentams: S=s=1/2, L=1,J=}.

K sluoksnyje yra du s elektronai. Jy n =1, /= 0. Jeigu vienas §io sluoksnio elektronas pasalintas,
atomo energiné biisena atitinka K sluoksnio vakansija, t. y. nusakoma kvantiniais skaiciais n=1, /=0,
j = 1/2. Sio lygmens Zymuo yra 1°S,,, (atomo energijos lygmeny zymenys paaiskinti 4.2 poskyryje).

L sluoksnyje yra 8 elektronai, kuriy pagrindinis kvantinis skai¢ius n =2, orbitinis kvantinis
skaiCius /lygus O arba 1. I§ aStuoniy L sluoksnio elektrony du yra s posluoksnyje, o likusieji Sesi —
p posluoksnyje. Jeigu vienas i§ S$iy dvieju s elektrony pasalintas, atomo biiseng lemia s posluoksnyje
esanti vakansija, kurios n=2, /=0, j=1/2. Atitinkamo energijos lygmens Zymuo yra 2°S;,. Jeigu L
sluoksnyje pasalintas vienas i$ SeSiy p posluoksnio elektrony, atomo biiseng nusako n =2, /=1, j=1/2
(Zymuo 22P1/2) atban=2,/1=1,j=3/2 (22P3/2). Todél vienakart jonizuotas L sluoksnis turi tris energijos
lygmenis: 2281/2, 22P1/2, 22P3/2.

Taip pat galima irodyti, kad viengkart jonizuotas M sluoksnis turi penkis energijos lygmenis:
32S15, 3°Pis, 3°P3, 3°Dsp, 3°Dsp. Jonizuotas N sluoksnis turi septynis energijos lygmenis ir t. t.

Vienakart jonizuoty atomo K, L ir M sluoksniy energijos lygmenys pavaizduoti 6.8 pav. Rodyk-
lémis parodyti K-L, K-M, L-M linijas atitinkantys Suoliai. Jeigu Suolis galéty vykti i§ bet kurio pradinio
sluoksnio polygmenio i bet kuri galutinio sluoksnio polygmeni, tada linijos multipletiSkumas biity lygus
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;o
5 5/12 . abieju lygmeny multipletiSkumy san-
M sluoksnis 5> 35 3§D§Z daugai. Pvz., K-L linijos multipletidku-
n=3 % ?g gzgyz mas buty 3, K-M -5, L-M — 15 ir t. t.
0 12 3. Tac¢iau i§ tikro multipletiSkumas yra
mazesnis. Taip yra dél atrankos taisyk-
liy (5.3.6a,c), pagal kurias kvantiniy
skai¢iy L ir J poky¢iai atomo kvantinio
Suolio metu gali buti lygis tik AL =
A = = Si i i-
I YY _, 3p 2Py, ’ 0, +I, AVJ ‘0,. *1. Sias t;usykles ati
L sluoksnis vy R tinkantys Suoliai tarp K, L ir M sluoks-
n=2 L1720 2P, niy (i8skyrus Suolius, kuriy AL = 0) pa-
vy 0 12 28, rodyti 6.8 pav. Matome, kad K serijos
— linijos yra dubletai, o L serijos linijy
L-M sandara yra sudétingesné. Tokia linijy
K sluoksnis Yy Vv o 12 TS sandara atitinka matavimy duomenis.
n=1 12

K-L K-M Vartojant IUPAC Zyméjimo
sistema, kiekvieno multipleto atskiros
linijos nurodomos iterpiant kiekvieno
sluoksnio polygmenio numerj po ta sluoksni Zymincios raidés ,,L*, ,M*, ,N* (po raidés ,,K* numeris néra
iterpiamas, nes K lygmuo néra suskilgs). Polygmeniai sunumeruoti ta pacia tvarka, kuria jie iSdéstyti
6.8 pav., i§ apacios 1 vir§u. Pvz., K-L linijos zymimos K-L, ir K-L; (vartojant Zybano Zymenis, tos dvi
linijos zymimos atitinkamai K, ir Ky;). Kai kuriy linijy Zybano Zymenys yra pateikti 6.1 lenteléje.

6.8 pav. Budingosios rentgeno spinduliuotés spektro smulkioji sandara

6.1 lentelé. Kai kuriy biidingosios rentgeno spinduliuotés spektro linijy Zybano ir [UPAC Zymenys

Siegbahn | IUPAC | Siegbahn | IUPAC | Siegbahn | IUPAC | Siegbahn | IUPAC | Siegbahn | IUPAC
Kai K-L;y |K'p K-N; | Ly L;-Ms | Ly, L5-Ns | Lgs L3-O4s
KaZ K-Lz KHB2 K-N2 La2 L3'M4 LB3 LI'M3 Ln LZ'MI
K K-M; | Kz K-M, | Lg L-My | Lgy Li-M, |L, L;-M;

Praktikoje lengviausia iSskirti K-L liniju smulkiaja sandara. Kitos K serijos linijos gali atrodyti
singuletinés (viengubos), nes atstumas tarp M, N ir aukstesniy sluoksniy energijos polygmeniy yra mazes-
nis uz atstuma tarp L sluoksnio energijos polygmeniy (Zr. 6.8 pav.). Sis atstumo tarp polygmeniy mazéji-
mas, didéjant kvantiniam skaiciui n, paaisSkintas 3.2.5 ir 3.3.5 poskyriuose.

Didinant pirminiy elektrony energija, budingojo spektro linijy serijos pasirodo ne vienu metu, o
paeiliui. I$ pradziy pasirodo ilgabangeés serijos, o paciy trumpiausiy bangy (su didziausia energija) K seri-
ja pasirodo paskutiné. Pirminis eU energijos elektronas gali iSlaisvinti elektrona i§ atomo tik tada, kai jo
kinetiné energija yra didesné uz elektrono rysio energija, kuri lygi maziausios laisvojo elektrono energijos
ir elektrono energijos atome skirtumui. Kadangi maziausia laisvojo elektrono kinetiné energija lygi nuliui,
tai jonizacijos salyga galima uzraSyti Sitaip:

eU >—-E(nlj);
¢ia E(nlj) yra elektrono energijos lygmuo, kurj nusako kvantiniy skaiciy trejetas #, / ir j (¢ia £ < 0).
UZdaviniai
6.1. Remdamiesi Mozlio désniu, apskaiciuokite:
(a) aliuminio ir kobalto K-L linijos bangos ilgi;
(b)vanadzio K ir L elektrony rysio energiju skirtuma.

6.2. Apskaiciuokite rentgeno vamzdzio su nikelio anodu itampa, jeigu K-L linijos ir istisinio rentgeno
spektro trumpabangio krasto bangy ilgiy skirtumas lygus 8,4 - 10" m.

6.3. Esant tam tikrai rentgeno vamzdzio su aliuminio anodu itampai, iStisinio rentgeno spektro trumpa-
bangio krasto bangos ilgis lygus 5 A. Ar tomis salygomis bus matoma biidingosios spinduliuotés K
serija, kurios suzadinimo jtampa lygi 1,56 kV?

6.4. Apskaiciuokite titano L elektrony rySio energija, jeigu K serijos pirmosios linijos ir K serijos trumpa-
bangio krasto bangy ilgiy skirtumas yra lygus A1=2,6 - 10" m.

6.5. Apskaiciuokite fotoelektrony, kuriuos iSlaisvina cinko K-L spinduliuoté i§ geleZzies atomy K sluoks-nio,
kineting energija ir greiti.
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