Solucion EXAMEN #2

Fisica atdbmica, molecular y materia condensada

1. Encuentra los valores de los momentos angulares S, L y J de los

S 3 2 3y 5 6
siguientes estados: °S, “P3p, "D, “Fs y "Hs)s.

AB.= "L, S=(A-1)/2 L =c
’S, (3-1)/2=1 S=0 1
“Pap (2-1)/2=1/2 P=1 3/2
D, (3-1)/2=1 D=2 2
°Fs (5-1)2=2 F=3 5
°Hs), (6-1)/2=5/2 =5 512

3. (Cuales son las transiciones permitidas y cudntas y cuales lineas
espectrales se observan en las transiciones a) 'F —'D b) D3, — Py, ©)
P —°S.

a)'F -'D

'Fy 'D S=(1-1)/2 —8=0. Por lo tanto se presenta efecto Zeeman

Normal.
Reglas de Seleccion
F(L=3) -»D (L=2), AL=1 — Permitida
como S=0, entonces J=L, AJ=1 — Permitida
A M =0,£1
'F o L=3, M =0,£1,%2, 13




D L=2,M;=0,%1,+2

Transiciones permitidas

Transiciones Permitidas

Lineas espectrales correspondientes
e+tA My ugB donde ¢ es la energia

correspondiente a F no degenerada

AM=1 |'FM=1)-'D (M;=2)
'F(M=0)—'D (M =1)
. . Un grupo de 5 lineas coincidentes
F(M =-1)—"D (M =0)
Que ocurren a e+ UugB
'F(M=-2)—'D (M, =-1)
'F(M=-3)—='D (M, =-2)
1F(ML=2)91D (M =2) Un grupo de 5 lineas coincidentes
AM=0 gV, =0)—'D (M, =0)
'FM=-1)-='D (M =-1)
'F(M=-2)—'D (M, =-2)
1F(ML=3)91D (M =2) Un grupo de 5 lineas coincidentes
'FM=2)—'D (M;=1) Que ocurren a e- ugB
A ML:—I

'F(M=1)—'D (M =0)
'F(M=0)—'D (M =-1)
'FM=-1)-='D (M, =-2)

b) D3 — *P1» S=1/2, por lo que se presenta efecto Zeeman Anémalo




2D3/2, J=3/2, M=1£3/2, £ %2, L=2 factor de lande g3, (2,1/2)=4/5

*Pyj, J=1/2, Myj=£1/2, L=1 factor de lande g, (1,1/2)=2/3

Entonces, separaciones para 2D3/2 son de 4/5uB y para p, nde 2/3ugB
Ver Ejemplo 7.7 del libro

M, Transiciones Permitidas

—+3/2 A MJ:1 2D3/2(ML:—1/2)% 2P1/2(ML:1/2)

"Dy 12 2Dy p(M=-3/2)— 2Py (M =-1/2)

-1/2 A MJ:O 2D3/2(ML:1/2)% 2P1/2(ML:1/2)

—3/2 2D3/2(ML:— 1/2)% 2P1/2(ML:— 1/2)

A MJ:—I 2D3/2(ML:3/2)% 2P1/2(ML:1/2)
2D3/2(ML:1/2)% 2P1/2(ML:—1/2)

+1/2

Pz i
-1/2

|

Las transiciones permitidas forman un patron de

6 lineas en dobletes, un doblete por cada A M;



¢)’P —°S

S=1, por lo tanto se presenta el effecto Zeeman Anomalo

Para °P tenemos que L=1, S=1, dado que J=L+S, L+S-1, ... |L-S]

J=2,1,0, por lo tanto tenemos 3 estados:

*P, con Myj=0,%1, + 2, con separaciones = g, (1,1)usB

3P, con My=0.%1, con separaciones = g, (1,1)usB

3 Pocon M;=0

Para °S tenemos que L=0, S=1, por lo que L+S=[L-S|=1, por lo tanto
tenemos un estado °S; con M;=0,+1 , con separaciones = g; (0,1)usB

Por lo tanto tenemos transiciones de los estados

3P2%3SL 3P1%SSL 3P0%381

Estados y lineas AM; | Transiciones Permitidas
*P,—’S, *P, M=0)— S, (M =1)
Lineas espectrales: | | P, M =-1)—’S; (M =0)
3 tripletes, uno para P, (M1 =-2)— S, (M;=-1)
cada AM

3P2 (ML: 1 )% 381 (ML: 1)
0 3P, (M =0)— >S; (M;=0)
3P2 (ML:— 1)% 381 (ML:— 1)

3P2 (ML=2)% 381 (MLZI)
P, M=1)—>S; (M =0)
3P2 (ML:O)% 381 (ML:—I)

P —°S, 1 [P, (M =0)—"S; M =1)




3P,—3S, Py (Mp=-1)—">S; (M =0)

Lineas espectrales: P (M =1)—’S; M =1)
2 dobletes 0 31)1 (M =0)—> 381 (M =0)

correspondientes a 3P, (M=-1)= 38, (M;=-1)

AM[=%1, un triplete 3 3
-1 P, (MLZI)% S] (MLZO)

ara AM =0
P - 3P1 (ML:O)% 381 (ML:—I)
Py—°S, 1 [°Py M =0)—"S; (M =1)
Lineas espectrales: 0 Py (M1=0)— >S; (M =0)

3 correpondientes a | g Py (Mi=2)— S, (M =1)
cada AM

4. Para la molécula H™ evalua la densidad de probabilidad de un electréon
en el punto medio del enlace Ro/2 y graficala en funcion de la separacion

entre iones R. Calcula la diferencia entre densidades,
1
pe=¥i=(9°()+9°(). (1)

a lo largo de la linea que une los 2 1ones. Discute el resultado.

a)
1

v, = —M(Q)(ra N EXE )) (2) donde S es la integral de traslape
[2(125)]
ZR 1 ZRV| e
S<¢A‘¢B>l}+a—0+§£a—ojz} (3)

Por lo que la densidad de la probablidad de un electron es:



1
2(1£5)

yi= (¢°C)+0° () £200:)9(r)), (4)

/2 /2
3 3
para el estado 1S tenemos que: ¢(7,) :[ z 31 ey g(r) :[ z J e (5)

Ta, Ta,

sustituyendo las ecs anteriores en (4) tenemos:

1 Z3 27r a 271 la —Z(r,+1r, )/ a
= e e e T (6
V. 2(11L S){na()}} i ] ©

R

| |
| |
Ao ¢ v B

en el punto medio del enlace tenemos que r,=r,=R/2

Sustituyendo r, y 1, en 5 tenemos:

1 z
l/’%_r — - 162&“ lag 4 g22nlag 4 Ze—Z(r”Jrrb)/aU] (7
2(1£5)\ 74,
1 VA
Y= . 12eR/”° +2¢7'"] (3)
2(1£5)\ 74,

2 1 —27r, /a, _
+<1+S>[ms]e b

Graficando v~
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b)
p. =¥~ (0 +6°),

A lo largo de la linea que une a los puntos tenemos r,+1,=Ry , Z=1

Sustituyendo v del inciso anterior (ec. 4) :

1 2 2 1 2 2
p.= T S){cb (1) + 67 (1) £29(r)p(r)} = {8 () + 9° ()]
1 —_ 2 2
PP 3ixs) S){+S[¢ (r)+ 67 (1) 220090}
1 23 — S —2r, /a, —2r, /a, ~Z(r,+r,)/ a,
pi:m ﬂa03 +5[€ +e ]ie ( ) }

3
p+ _ 1 1S Z e—Z(ra +1,)/ a, _%[6—2;;,/110 + e—2rh/a0 ]}
T\ ma,

La diferencia de densidad representa la modificacion de la distribucion del electron
causada por solapamiento (constructivo o destructivo).



