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iiJ__ 3gy----g"és

Mivel a hullámegyenlet ©gsakt megoldása csak né­
hány, meglehetősen speciális alakban felvett potenciál- 

£Ug vány e.:etében lehetséges» isvantaisáaiai problésáfe meg- 

oldásánál közelité eljárásokra vagyunk utalva.
Ssefc kös&l a ©sásod kösepá» a konfigurációs ML* 

es&dmt.'B módsser© került előtérbe, ónnál a módszernél а 

niOXadrenátt saját füg, vénért SÜT BM-d et oralnáneek lineáris 

kombinációjaként adj к meg. Да energiát pedig a szokásos 

ssökuldris egyenlet gyökei szolgáltatják. Minthogy nincs 

utasításunk arra vonatkozólag, hogy a SÜTkfí-űet orminánsok- 

kal megadott konfigurációk köstil melyek a fo ltosak és melyek 

az el >a yagolhatóak, a szckuldrir e orOet redukál ••'•©ára új 
aáőszerek kiűclgosása vált ssükoógeesá, molyok kősül egyik 

lehet a spinoperátoros eljárás*



«• 4 **

2. § . г!доэaratorok

A spokirwaok aaltiplet't tw«rte«R©téoek és as шин 

málló 2 JE. teili-etJektaeaak elméleti alát&aasetása céljá­
ból M№XS ée ШШШВЗОК feltették, bogy as ©leírón,a 

koringé* é*a& ©eyüttjáró pélya^áapulftwsioí.loataa aellett,
egy за ját-i*apaűlsttBí2oa-oat'а:..ла1 is згве.1;.в1к**4к*- 1st opirmek 

nweötée.
KfoetmnoAo&Eáböl laaerete© аз L impels« 

tu . operátor sajátért ékegyoalate»
й*жй

IL'Y — \líŰM) y. / 2.1 /

2®hát as alábbiak alap jár* / 2.1 / a .spiaoporá'tor­
ra is érvényes:

Sy = ■£fs(&+7) у / 2.2 /

As 1лри1зишю:.'©ntuís operátor folosoréléoi relációja
alapján :

S>x S>3 5у Sx =■ ^ Sz
S^Sx — 5Z Sw - ^ S* 

SrSx — Sx S* *
/ 2.3 /

A spiaoperátorok aátrix©16állitáoai a k&rotgreaák*

s,*f(?í)
Vt(°o) / 2*4 /

S = -(* 0>l Э* 1 Vo -iy .
A3 itt sssareplá mátrixok as u*n. PAUXI-féle spinmátrixok.



' о - ъ/№ =
О = ю + 5г

s ttaCáwxtJ WcqptE

/ тгг /

с<5> * - х«5? - ^ 

^ ? +*S = +S”

/ or г (

/ 6*з /

« ^eafeao^©douföß yserq-OAnsi 13 oq эщюювед

•íl-y— s/'sS'
*>>-|--» í/fis

X>-2-“ ^*S

/ >0 -3L = k^s 

<jjr^L-= Y> t S*

<xJ J- - XS
: GSaßooÄiuAJCs зт©$.

-сгршХЗ© ^аоз^олйл. ts o^mrq.exoq тг?{Г£©т© /9?Z / *9 / *mZ f

/ е*з /

/ А*з /

/
(?>■ ’• (У ^

/ 9*3 /

5 £T© )ДОВДТ11? «®60^зср®0*'^©аш © 
ТШй©хтл49т yeas #amfl9I0p ttja- £/ ^элг^щихйв «sie©©»» 

-PX.V-C osoq-xcq. аоц. = ^
*s&®88^iÄ@ eeis* ^+=cux, a? »*p«tiHi%i)№|ap$^ to *ъи/

e© *i©A- )о ©2*

' (Т + '>) *» >

*ы>IOUV
/ 5*3 /

101JV

s дорм*
^©^©TJío^Vo дъез&оА&ъ v %p©á ©одхдовм* ujd© т

- 5 -
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/ 2*11 / egyenlőtök miatt Ä+-»t fölfelé, - Í5”~t pedig 

lefelé fordító eplnoperátorokaak nevessük. Aa S* оperá* 

tornai a fel és lefelé fordító spinoperátorokkal való 

öoeaofUggóeét / 2.7 /, / 2.8 /, / 2.11 / alapján a Jcö- 

vetkeaó egyenlet adja :
s2- = (S* + Sj) + SÍ (^Sy-S3 £*)

/

S* = S+S" + s* - £5,. / 2.12 /

Haeoalóan adódik a küvotköső Sssaofüggés 1© *

£* - S'S+ + *s / 2.13 /jz •

Több elektron ©setén a readessarre vonatkoaó fel,- 

óö lefelé fordító spinoperátor és as operátor a kö- 

vétkesé alakú s

S'-Ss,‘,s24s„-i* 1 I 1 = 4

<n-ss:-t«4 'LÄ* / 2.14 /I

ahol <n. a:: elektronok saáaát jelenti.
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I ШШй% ft [l] böblsouy itotta i hegy & Tál ;
»A.. íluSii-fíSlű / 4.2 / alatti epixiSosíSötaráei ogyoalct 

eajátítSgg'rányét adja (s+s’-a)(£*s’-a+i) sajátártáikol. 

Írjuk át a spiaöasseieráe egyaalatát / 3.4 / 

alapján a splaoparátoroi&al t
:i * P4 л, -Q 1

(*-i) (^Ä.KS;/ lfls.,s)JA(e',e!)
T(S,MJ=(2s 4 2,5' -A + 1

Л
4

^ir(t)1 4
(я-i)!

1 (
~* + 1) C(2£>)í(2s-)«(3s-^)!C2s*-^)!j'J

(SAi)(SaJ \(^S)

/ 4*5 / alapjáé tehát as operátor, amellyel £>z saját- 

£%...Táogr©it oyerjUk, a kövotkosá alaicá t
0 (S = s + s' -Ъ, M3 = £ + s'-A) = ( 

x[(2s.)!(2s')42s-W(2s'-A)!] *x

4‘-«‘4SP

^(в,ид)»(гг+^ 

ySC-if'
A,-Q

tfes-i fcs'+i-*)!
i'.(A-i)!

/ 4.5 /

4

í£& + 2&'“A+4^ ^

/ 4.6 /

A / 3.5 / egyenletei felJmssaálm aaga&hatjtik oporáto- 

ruaimak ast as altaraati* alakját, amelyben már as <S“" 
operátor is esercpöl :

A
,z Zs'
)í&Mг(.г&-г)!

(2з)! ü *

-s').

1 (S, М») = (-
X(SA-S^) \(S,S,)Y (S

2s-Z&' + i
Яв4 1

/ 4.7 /1
/
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к ne;;;folol6 operátor tehát a követbioso olafeu *

0(s,m.) - (
2s' V

4

2s-2s' * l\* X+ 1
/ 4.6 /L Us-O! (s^ s%j\(Ы! ^■VíQ

*

»
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Л nplnttansoteráo opor&feora ';&A2-.:U- dofrernlaán- 

sóival megadott oajátflSgAVtáiyéls eseteben
SijuJk

B&y yi elektronból állá ronáosar lineárisan fHf* 

gmtlm spinállapotaina;c a osámát S qtoúő spin «eetáü 

COBSOS [a] «mint a kthrstkesőfcáppen ssánitbatjuk ki $

N(s) ■= (|ls) - / 5.1 /

Bet a sednot as ©lármás! diagramból is leolvas-
hatjai s

■ /

v 4
I; 1í

Г3 i £

i 5 e
a 2o> At

i i *í J > SL
1 ■ г*i ^ * ß
i r\i i

t?3 Y 5 “‘eí t
E L AGA2Ä5I DIAGRAM

г s, tti
4 -nО

►4

/ A dináramban JTcltüötotett számok a vonalak nultipliei- 

táeát jelentik* / As elágazási dia-jrao a epináHapotok 

saerkovBtási módját mutatja* Eszerint egy ^n- elektroa* 

bél álló rendszer s eredő spinű állapota olymód©» konst­
ruálható mg, hagy x,, ssáran, párhusamo© ®< spinű elektron- 

M álló rendszeriзла beseáadunk хг iHÍHt» párhnaaiaos /3



t Г;>ГЕ?ТТ? рга^вАЙЗ! v втзжхШS©3| ОТХртТ2^ ДО SS 

«ршд ц^о%у<зо£2о то фаргаОД / 1*Р / дозрто *х®тш'р<!з ррож*
JL -Л. аts-s liilijlHi щ vy то у>

/ 1?*5 /

! esiKWMtaoag «пуцуЦТ» дозергшд 

то VV / рд*»««рв®д п«тй© fpüi -^- = ,5- ^q^jís© ЗД*$$в 

«*4ЗД * jßmx%&<s £/ ШШКШ$ЁрК asraraozsprex© тх Ijültlf

/ C*S /'"‘ТЧ ►ж

дадояв / С* fr / эешгообпоз! е^х^®Т*ш дэторнод
V Ш 7 V / оддозвриод даф£* jppoz# -£•=« 402203© зяодто

-oü:':i • то: пг.сто х> ааття&рй з^отшовдвх® •* «§МН|

* 1>0 • •£í/X7>o|= (S^'s) ^ / 3*S /

»ЗЩРТЙТОР Б®4<фз©взэ&вАЯЗс а ^ошэпттгдойор ~miYZS Т
*Я8#*&фДдр от e«ü#jSepA^%?TFP®0 

340ATC.3: тш^зцгр» МфВраДОДО? -НЭИЛРИ1 trosrXPto®ás ЗРМПДО&Ф
/ £•£ / iCSoq *tJ^Oq-T■ "• ‘osrqoq [13 V v- - íioo- ‘zri^ov
«04- q-Дрто «OS 'р! до? доверяв зх^о^оттртт^е w^totlJÍIWB* 

osoq-iopipi дозвршх 9x1p т^шгдахв охоМ цщщщтжтщх1® 

pfoa eÜoa зрртяг $.?Гз£©Ю ргоз&иаоА «*30*09078x04*$ -HSSTffiB 

зрш-]а$.©хт£а» / ©*fr / S9 / 9*9 / ««ЧДООДфДОф ?
доо£а

ííiiiig^HNi^ f»lf*|li*PtfÍ / 0% / «f / fS># ШШШ
‘ох зртдт хщ.5!:ош*ре|1дат®Р 4SS3fr: *?%оЛгпу ^хояоршд 

«горд а «|2 •згвд.ад ши OQt-oxai^xj $а**да*ТР eases© st? £ри 

%РР* %ерхр?Х0 то $«& *qq.s *д©«вргюд ОХХ? XPQ 

«<Ц<^ЭД§Х» fpffff х> тазряе £у §§ 2sr;ppt?r?®*eq якдеизврдо* 

дог?*«!:-© SB s>f№ tixo«*ptrox 9XX9 х^иодгр^х® »«fő*

• SI *
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Л ) I / _ _ , -t ,|-|^|Л-г!(2pTf^SyK...^..^!Чх
i 5.5 /Xi!

A megfelelő operátor tokát t
*(xt-Q! r^~ £-+ \vf 2tt-b ' < = 0

®АЛ"(' *<-Хд.+ 1 / 5*6 /X^ + l

A© ^A: »flodasiixlil adjuk bosssá m A svutesert olymódom*
lernen. Ekkorкйщг a» ©redő ©pin x*~%2^*s

|<* . . . oi^>. . .|i, e(. . . o< | .Ф
АИгАз * 0 / 5.7 /

Adjunk kossá АААз remdaaerho« A4 rendesért olymódon, bogy 

as oroáá spin logy©»» As egyoeitett awadeser
аж inali в komponense í

=• (** X3 - Хд -4-1
v << " Хд. +• У2) 4" 1

A4Az

1

Д-А|АлА»,Д4

A,AjA5sX)^H/%f - x(х<~Лд_+X^ -i)[ /<0 - 
(Л-И^ + Хз)! г! ^ A / 5.8 /

v fir- fP + r I J " ■ ■ '■ ' лг' 1/ " • I Х?'/г‘“'л'Г1ХС«^А^Аг) >*• . .(bei. . . o< (b , . . fi>\ .

A megfelold operátor t

-Xt+ite(-ifx
г =q

(SÍ.SÜ.

iZ*£±iY/*i
*4 - xz 4- x3 + 1 / \-

Хч -V, 4- X0. X< 4- i

,7 3.9 /*&-*)!x(X«-xz4-Xa-Ot
V- i!-í!

A® előbb látott módon adjaak bosaá aa MíM* readsserbe© 

további Ar , A
elektront figyelőmbe ш vettünk*

stb* rend©sereket, ami;.: valamennyié 5 *•*
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Шшг pl. nyolo яэп&згог egyeoitéBe esőt én a követkosso 

operátort nyerjük s i.
= / X-t - X^. +- Хч -X» -t- Xs- - x6 -h x? - X, Ц. 1 f ^

' X< ~* X^ X-v X4 *+■ X5 — Xe + Xf 4-i /
0 Aj^AyAg A-^ A j

^7 X, - X,. 4- Xs -Х^Х5-Хй + 1
' *4- Хг + *з -Хд + Xj- + 1

* ( X«- Хд + X> - X*,4 Xx - x< 4-X, -.j)!
( *„ - XjL+ У, -%4 + Xy - X6 4-У*)! í !

4 i- J-
Х^-Х^4-Хд -X/i + 1 W*4 ~ Хд. + 1Л l
*r*t *■ Xj + i / \ x i + 4 '?(-

2И a,SÍ,)‘x(^A,A;AjA4ArA%X
v = 0

* / 5.lo /xfe ^(Хл-Х^Ц-Хз-Х^+Х^- -j))
(Хл-Х^Хз-Хд^)! )\

Í4*i-** + x»-U)!
(хл~Ха>х3)! к! SJ*)*

(-1)
■)= о

X«,

^ (-1) 
к =0

xit(-i)
(s;

(ÄZ.SiJ1.<■(*.,-О!
х,! О.4.-0

■

»
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