Kap. 13:

Atome in einem auBeren Magnetfeld



Elektronenspin,
Kernspin,
Hyperfeinzustande,

Anwendungen
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Kernresonanzmethode

Zu untersuchende Probe im homogenen
Magnetfeld; Hochfrequenzeinkopplung tber
eine Spule; bei Resonanz wird dem HF-Feld
Energie entzogen; das Magnetfeld wird mit
Zusatzspulen Uber die Resonanz ,gewobbelt".
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Atomstrahlmethode nach Rabi
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Nobelpreis 1944
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Ein Atomstranhi tritt divergent aus der Queile Q aus; die untersuchten Teiichen fliegen in ein
inhomogenes Magnetfeld A; je nach Einstellung des Spins werden die Teilchen im
Gradientenfeld abgelenkt.

Eingezeichnet ist eine Teilstrahl mit Spin ,nach oben®, der so abgelenkt wird, dass er die
Blende S im homogenen Magnetfeld C durchqueren kann und im zweiten inhomogenen Feld
B (gegenuber A umgepolt) auf den Detektor D gelenkt wird.

Durch Einstrahlen der passenden Hochfrequenz HF kdnnen Spins zum Umklappen gebracht
werden; die jetzt mit ,verkehrter Spinrichtung® in B einlaufenden Teilchen werden von D
weggelenkt, es kommt zu einer verringerten Nachweisrate bei D an der Resonanzfrequenz



Rabi-Resonanz Signal von Fluor-Kernen

Statt Durchstimmen der Frequenz
wird hier Resonanz durch IAE
Variation des Magnetfelds erzielt.
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Kernspin-Resonanz

Isidor Isaac Rabi Norman Ramsey Paul C. Lauterbur  Sir Peter Mansfield
1898 — 1988 1915 — 1929 — 2007 1933-

Nobelpreis 1944  Nobelpreis 1989 Nobelpreis Medizin 2003

Atomstrahimethoden MRT

Atomuhren medizinische Bildgebung



Magnetresonanz-Tomographie (MRT):

Wasserstoff macht beim Menschen
etwa 10% des Korpergewichts aus,

aber mehr als 60% aller Atome im
Korper sind Wasserstoffatome

Praktisch alle dieser Atome haben als
Kern ein Proton (H-2: nur 0,015%)

Umklappen von Protonenspins durch
Einstrahlung der Resonanzfrequenz
bei voreingestellten Magnetfeldern und
Beobachtung der Relaxation gibt
Information Uber das Korpergewebe, in
weichem sich die Protonen befinden:
vom Gewebe abhangige
Relaxationszeiten

— Kontrast bel der Darste"ung Prayer D, Brugger PC Speculum - Zeitschrift fir Gynakologie und Geburshilfe 2005; 23 (2): 13-19@

Mehr Info, didaktisch gut aufbereitet: http://www.cis.rit.edu/htbooks/mri/index.html




Darstellung
von
BlutgefalRen
mit MRT

Materialien, die
unter Rontgen-
strahlung wenig
Kontrast liefern,
konnen mit der
Magnetresonanz-
tomographie
sichtbar gemacht
werden

EBMEl B .JHornak




Hyperfeinstruktur von Caesium:

Frequenznormal fur Atomuhren Atomuhr-Ubergang

Kernspin 133Cs: me

| =7/2

Konfiguration
der Atomhuiille:

[Xe]6s 2S84/

Hullenspin:

J=1/2

Gesamtspin:

F=7/2 + 1/2 0 111075 1




Schema einer Cs-Atomuhr

Sortiermagnete Hohlraumresonator Sortiermagnete Auffinger
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Die Zustande E; und E, entsprechen den
Hyperfeinzustanden mit F=3 und F=4




Atomuhrenhalle bei der PTB

CS 2: seit 1991
,»Mutter der deutschen Zeit*
Genauigkeit 1.2 -10-14




Atomzustande im auBeren Magnetfeld



Der Zeemaneffekt:
Lini nnnufennlhlng in ma agne 'tischen Feldern
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Beispiele:
Cadmium ohne Magnetfeld
oder Zink
im schwachen
Magnetfeld
Normaler

Zeeman-Effekt

Beispiel: Natrium D - Duplett
' ! ohne Magnetfeld

Pieter Zeeman
Nobelpreis 1902

Im schwachen
Magnetfeld

Anomaler Zeeman-Effekt




Zeeman Effekt auf der Sonne Magnetkarte
der Sonne
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Spektralaufnahme im Bereich eines Sonnenflecks

Bereich des
Sonnenflecks

—— AufBerhalb des
Sonnenflecks




Spektrum von Cadmium Cd( [Kr]4d1? 5s2 1S,)

Singulett Terme im Cadmium

E (eV) 1SO 1P1 1D2
8 |I— 7 — —— 1D2 —> 1P1
6 5s5d D, intensive rote
6 — Cadmium Linie
bei A
5s5p P, = 643.847 nm
4 —
Zu erwarten ist der
normale
0Ln=>3 5s2 1S, Grundzustand Zeeman-Effekt




Linienaufspaltung im Magnetfeld (bei S=0)

longitudinale
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Beobachtungen beim normalen Zeemaneffekt

Polarisation zirkular zirkular

\ /
|| B0

Beobachtung des parallel
zur z-Richtung emittierten Lichts
(parallel zur Magnetfeldrichtung)

Beobachtung des senkrecht
zur z-Richtung emittierten Lichts
(senkrecht zur Magnetfeldrichtung)

B#0

il
4"t"’EPhoton
1) 8

Polarisation linear

Die beobachtete Strahlung ist
bezuglich B polarisiert




Termaufspaltung im Magnetfeld

fur bestimmtes B # 0

Cd

1D,

m; =mg

1P1

T I

TN

Auswahlregeln fur
elektrische Dipol-Ubergange

AL =x1 (Paritatswechsel)
AJ=0,+1; Am,=0,+1
J,=0 — J, =0 verboten

es ergeben sich 3 verschiedene
Ubergangsenergien, die sich
jeweils um 3B unterscheiden

c Am; = -1 (m.— m_+1)
hvo - ugB
ot : Am;=+1 (m_— m_-1)

hv + usB




Nomenklatur

Beobachtet wird elektrische Dipolstrahlung

c : die emittierenden ,Oszillatoren” bzw.
Cd Dipole stehen senkrecht zur z-Richtung
bzw. zum Magnetfeld;

'D, J die zugehdrige Linie ist ,rotverschoben®
mm .  die emittierenden ,Oszillatoren” bzw.
Dipole stehen parallel zur z-Richtung
1p ] bzw. zum Magnetfeld;
11/ die zugehérige Linie ist ,unverschoben®
'a vl R+

die emittierenden ,Oszillatoren” bzw.
Dipole stehen senkrecht zur z-Richtung
bzw. zum Magnetfeld;

die zugehorige Linie ist ,blauverschoben”

Dipolstrahlung besitzt charakteristische Winkelverteilungen




Eigenschaften des Photons |Eigendrehimpuls: s

=h

ph

o Spinoperator des Photons

Links zirkular polarisiertes Photon:

+n

A |

Photonendrehimpuls +h
in Ausbreitungsrichtung

Sieht man dem Photon entgegen,
so dreht sich der elektrische
Feldvektor der Welle gegen den

Uhrzeigersinn: links zirkular

Helizitat (allgemein):
H- PO
p|ls

Helizitat des links zirkular
polarisierten Photons:

H = +1




Eigenschaften des Photons |Eigendrehimpuls: s =7

ph

o Spinoperator des Photons
Rechts zirkular polarisiertes Photon:

+h
K
Photonendrehimpuls +h Sieht man dem Photon entgegen,
entgegen der so dreht sich der elektrische
Ausbreitungsrichtung Feldvektor der Welle im
Uhrzeigersinn: rechts zirkular
Helizitat (allgemein): Helizitat des rechts zirkular
DG polarisierten Photons:

H =

Pl "=




Winkelverteilungen von Dipolstrahlung
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Der anomale Zeeman-Effekt,
was ist anders?

S

I, und J sind nicht mehr

einfach entgegengesetzt gerichtet




Der Landé-Faktor g; des Gesamtdrehimpulses

Von i, kann man nur die Projektion
auf die Richtung von J beobachten

(2 5) 3

(ﬁJ)J: “Jj 5
\ J

(ﬁJ)J:_UJ%‘J

Wegen der Richtungsquantelung von j

kann man nur die jeweilige z - Kompo-

nente von (FLJ)J messen




Niveau-Abstande beim anomalen Zeeman-Effekt

Na D-Linie m; mjq, E ogn = <Vmagn> =g,usm, B
= - +3/2 +6/3 c
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Der anomale Zeeman-Effekt am Na D Duplett
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GroRRe des anomalen Zeeman-Effekts bei Na D

2
17,18cm”™ 2.1 meV
i s s .
188 188 235 0,47 1,41
0,93 -0,93 141 047 235

Aufspaltung (in cm ') der D,- und D,-Linie in einem
Magnetfeld von 3 T (Zeeman-Effekt)

Zeeman Gesamtaufspaltung bei 3T:
etwa 20 bis 30 % der Feinstrukturaufspaltung
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Paschen-Back Effekt Friedrich Paschen
(1865 - 1947)

Mit starker werdendem magnetischem Feld
B (und speziell fur Vg, >> Vis)

¢ wachst die Kopplung der magnetischen
Momente an B

» steigen die Prazessionsfrequenzen

» bricht schliel3lich die Spin-Bahn Kopplung
auf, die magnetischen Momente des
Gesamt-Bahndrehimpulses und des

Gesamt-Spins prazedieren voneinander
unabhangig um die Magnetachse

4

D)

L)

D)

L0

=1 +Hg

Emagn = <Vmagn> = gL!”lBrnLB + gSuBmSB

= pgB(m_+2my)




Das Natrium D
verschiedenen
Magnetfeld-
starken

B=0:
Spin-Bahn Aufspaltung

B schwach:
Zusatzliche Zeeman-
Aufspaltung

B stark:

Entkopplung der
magnetischen Momente
und Ubergange mit
AmL=O,i1

+3f2
+1/2
e 1/2
=32

+1/2

=12

12

=2

m_ Mg
/ +1 +2
0 +2
_1 +112
N ;P" i
" 0 -h
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Knappe Erganzung: Atome im elektrischen Feld

Fur konstante Feldstarke ergibt sich 702
eine potentielle Energie in einem V(r) = —eFx -
Wasserstoff-ahnlichen System 4me,r
10
- \
5 |
o 0
F=B Y Fa— — |
LI
= A - | Feldionisation
z -10 Zustand \\
Q 1/r+Fx
5 |
T .15
L]
-20
-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0

x ( willk. Einheiten )




Potenzial eines Atom im elektrischen Feld
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Stark-Effekt: Linienaufspaltung im elektrischen Feld

Aufspaltung von Rydbergzustanden des
Rubidium-Atoms im elektrischen Feld

\m\ ———= N=42 )

Johannes Stark

i o7 = N=41
Nobelpreis 1919 <
_ _
"-/-‘ oooo
eI e '
e N=40 N=40

40 -30 20 -10 O 10 20 30 40
E-Field (V/cm)



Kap. 14:

Mehrelektronenatome



Parahelium Orthohelium
Termschema des

- Singulett Triplett
Helium-Atoms 3¢ 8p 3 3
0 ST P2,1,0 D3,2,1 F4,3,2
S=s,+5, N — T ==
s, —s,|<S<s,+s, Ll
>
Q
1 w -3
o
5 4r 27Fo1,2
-
L
Singulettsystem: 5 233, (19 (29)
S=0
23 F <t>$
Triplettsystem: o4
He
S=1 24'_3% — 1S, (152




Pauliprinzip

Ein durch die 4 Quantenzahlen (n,/,m,,m,)
vollstandig beschriebener Zustand eines
Atoms kann hochstens von einem
Elektron besetzt werden

Dies bedeutet nicht (entsprechend einem
Umkehrschluss), dass bestimmte Terme wie
etwa (2p? 'P,) Pauli-erlaubt waren, nur weil
sich dort die mg-Werte unterscheiden mussen

Weitere Formen des Pauliprinzips

Ein Atom — Zustand mit den raumlichen
Quantenzahlen (n,/,m,) kann hochstens
von zwel Elektronen besetzt werden,

deren Spinquantenzahlen dann m,=+1/2 bzw. m, =-1/2 sind.

Die Gesamtwellenfunktion eines Systems mit N Elektronen ist immer
antisymmetrisch bezuglich der Vertauschung zweier Elektronen, d.h.

¥(9,,Q5,-++,G;,---Qes---Anpp Ay ) = —P(94, 955+, G ---Tis---Ap_1p Ay )



Multipolstrahlung

Emission eines Photons
beim Ubergang von einem
Zustand 1 in einen Zustand 2

1

J.,=w

2 2

J., J,: Gesamtdrehimpulse

M, T Paritaten der Zustande

l: Multipolordnung der Strahlung

[, —di| < ¢ < J,+,

mogliche Werte fur 7 (1,2,3,4,...):
0=J, -,

J=Jdi|+1 ., J+J,

I

¢ = 0ist nicht moglich (fir J, —J, =0
kommt als Mindestwert / =1in Frage)

J=0-J,=0

ist streng verboten
Auswahlregel fur die
Orientierungsquantenzahlen:
Am=0,£1+2, ...,/

mit

m,=Am=m; —m,

2




Multipolstrahlung bei elektromagnetischem Zerfall

Emission von 2€ - Pol Strahlung (moglich ist ! = 1,2,3,4,...)

1)£ T, . fur E¢ Strahlung (elektrische 2° —Pol Strahlung)

A
Il
I

M, = (—1)£+1 n, :  fur M/ Strahlung (magnetische 2° —Pol Strahlung)

bei elektrischer Dipolstrahlung (E1) andert sich die Paritat
der betroffenen Zustande 1und 2

bei magnetischer Dipolstrahlung (M1) andert sich die Paritat
der betroffenen Zustande 1und 2 nicht

bei elektrischer Quadrupolstrahlung (E2) andert sich die Paritat
der betroffenen Zustande 1und 2 nicht

USW.



Zustande und Ubergange in Heliumatomen

1
152p P1 21,218 eV i 20,964218 eV 132p 3P0

20964049eV_ 1g0p P
1
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| 3
| £ 58200V 1828 7S,
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Zerfall angeregter Zustande in He-artigen Atomen

Die
Ubergangswahr-
scheinlichkeiten
,verbotener*
Uberginge
steigen mit
hohen Potenzen
der
Ordnungszahl Z

(teilweise starker
als mit Z19),

,Erlaubte*
Ubergiange
konnen im U20*
Lebensdauern
Im Bereich von
1077 s besitzen.
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Von der LS- zur jj-Kopplung

LS J)
(3/2,1/2),
(3/2,1/2),
P
(1/2,1/2)
(1/2,1/2) g

C Si Ge Sn Pb
2p3s 3p4s 4pbs 5pbs 6pTs

Quasi-Zwei-Elektronen-Systeme: zwei Leuchtelektronen
auBerhalb komplett gefullter Unterschalen



Resonante Photoionisation von Helium:
Doppelanregung mit Autoionisation

hv + He(1s® 'S ) — He(2snp 'P,) / He(2pnd 'P})

""""" M. Domke et al., Phys. Rev. Lett, 66 (1991) '1'36é'
S 1L S 1 1 i
9 P
2 @ S0 > P 1 _
e
[=
Ll “
X
= a
N—" (/)]
(Q\]
9 a
=) o < o
g - &8
(7))} ™ (Q\|
) o
0 ........ 1..“ ....... [N l v v s 11111 [N
59 60 61 62 63 64 65

Photonenenergie (eV)



Resonante Rekombination mit Erzeugung doppelt
angeregten Helium-ahnlichen Urans U%%*(2l,2I)

I lllllllll I lllllllll I lllllllll I lllllllll I lllllllll
16 - KLL DR von U’ .
(284/92842)9
—_ B (25, 112D 1) Theorie Z. Harman et al., Giessen 2004 ]
M& 14 |- 1727711270 naturliche Linienbreiten -
= | (254/92P4/0)4
o
o 12 F@Py02pq0)g .
'c =
< 10} -
- (254/92P3/0)7
o 8r (2P1/22P3)2)1 .
e (2P1/22P3/2);
' (284/29P3/2)4 -
2 (2P3/52P3)0)
S (2P3122P3/2)q
whd 4
o
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68 70 72 74

Relativenergy ( keV )



einfach und doppelt angeregte
Zustande im Helium

IS P IP° ID IDO 33 3P 3Pn “D 500

He | Grotrian Diagramm

6IxI0Y

]?,126..—-—3,35134-
56xI0Y

2,/0sp+
2.9sp+
28sp+
2,7sp+

53104

ENERGY (cm™)

ls2s



Beschreibung des Heliumatoms

Schrodinger Gleichung

— —
e - _

2

N
N

Ekin Epot
h? e2 (2 Z 1)|. .
—— (A +A,)- L + = - J W,
- 2m dneg\ 1, Ty )
Laplace-Operator A; (Ay) 4
wirkt auf Koordinaten von
Elektron 1 (2) Coulomb-AbstoRung

zwischen den beiden
Elektronen




Vereinfachter Ansatz zur

Beschreibung des Heliumatoms
Der allgemeine Ansatz
32 e2 (z z 1)\ .. .
——(A +A ) = \P(q,rz):E‘{’(q,rz
2m e, \r, 1, I,

wird vereinfacht zu einem Einteilchenansatz

B 2 2
i (A + A ) e Zeff + Zeff
- 2m dre, | T, r,

mit Z.¢ =1.7, damit die gesamte Bindungsenergie der beiden als voneinander

unabhangig betrachteten Elektronen im abgeschirmten Coulompotenzial gleich der
gemessenen Bindungsenergie von 79 eV ist:

=2-1.7°-13.6eV = 2-39.5eV =79V

2 2
O = = LRET VAL IRE Y




Ansatz mit Einteilchen-Wellenfunktionen

_h_z _ 62 Zeff r) — r | —
om ™ am, ¢ V(7B =12

Die Losungen dieser Gleichungen sind bekannt:
(siehe Behandlung des Wasserstoffs nach Schrodinger)

Wasserstoff-Wellenfunktionen |/ ( rl') = \ljn-ﬁ-m- ( rl')
11 |

Produktansatz fur Zwei-Elektronen-System :

Vo (5 5) = v, () w, (1)

Wobei a und b Satze von Quantenzahlen der einzelnen Elektronen beschreiben



Produkt-Wellenfunktion fiir He(1s?)

3/2

Bekannte Lésung \V(F) _ 1 Zeff exp| — Zeff r

¥ . I I

fiir 1s Grundzustand: \/E a, a,

a,: 1. Bohrscher Radius
Damit ergibt sich als Produktansatz fur Helium im Grundzustand :
1(1.7Y 1.7
‘P1s1s(r1’r2):\V1s(q)°\|]1s(r2): EXP| — (r1+r2)

n| a, a,



Elektronenvertauschung Sétze von Quantenzahlen
Zusténde nicht unterscheidbar a= (n1€1m1) b = (nzgzmz)




Nicht-Unterscheidbarkeit

Die beiden Zustande, die auseinander durch Vertauschung der Elektronen
hervorgehen, sind nicht voneinander unterscheidbar, d.h.

! 2—‘1’”2
ab| ~— | Tab

Demnach gilt
PR RS 7Ll
LPab =€ \Pab
Mit Berucksichtigung der Tatsache, dass doppelte Vertauschung zum

Ursprungszustand zuruckfuhrt, ergibt sich eZi(p =1 = O = 0) , T

\Palb =T ‘P:b

und damit;

Der einfache Produktansatz leistet dies alleine nicht



Konstruktion des Ortsanteils der Wellenfunktion
mit Berucksichtigung der Nicht-Unterscheidbarkeit

Es lassen sich zwei Wellenfunktionen konstruieren, die der Bedingung \Pelzb =T LP:b
Rechnung tragen:

Eine symmetrische Version

Wrom = Pap + ¥ap =V, (£) - Wy (5) + v, (%) w, ()

und eine antisymmetrische Version

qj,?\tom :\P;b _\P:b = VY, (F1)'\Vb (Fz)_‘l’a (Fz)'\l’b (F1)

Kontrolle erfolgt leicht durch Vertauschen der beiden Elektronen



Sonderfall: beide Elektronen werden durch
identische Quantenzahlen

charakterisiert (a=b)

LPa

R SO R

Die antisymmetrische Wellenfunktion wird identisch 0

Es existiert nur die symmetrische Wellenfunktion

Atom_2\|]a( ) \Vb( )

R

Was noch fehlt ist der Elektronenspin S




Eigenschaften der physikalischen GroRe ,,Spin“

o

quantenmechanischer Spinoperator S

—2 —

Gleichzeitig messbar: S und S, in einem Eigenzustand ¥ = Ym_
i S Xms = mSh Xms
Eigenwerte:
mit der 1 1
Orientierungsquantenzahl Mg = '5,4‘5
und der 1
Spinquantenzahl S = max{m } —
.




Spin-Eigenfunktionen im Zwei-Elektronen-System

N .. 1
Ein Elektron: % = Y, setze =% fur mg = _E

=y f[]rm—+1
L=X S >

Zwei Elektronen  S1+S, =8  [§,-S,| < S < §,+8S,
= S=0, 1
Xs =X° S=0 mg=0
Spin- ke 0

Eigenfunktionen




Spinfunktionen und Gesamtwellenfunktionen

XS =Xy =—=[2" (M (-2 ()]  antisymmetrisch

J2
=X, =1 (' (2)
1
=X =—| v My )+ 2y (1)| + symmetrisch
0 \/5[ X ]
=X =5 (M (2)
P li: \P — \Il(s’a) . X(ais)
aull. gesamt ~ — Atom Spin
die Gesamtwellenfunktion des
Atoms ist antisymmetrisch S
gegen Vertauschung zweier Elektronen — LPn,|_,m|_ ) Xms




Wolfgang Pauli

Nobelpreis 1945 fur das
nach ihm benannte Prinzip

1900 - 1958




lonisierungsenergien der Atome

25
>
- 20 _
© [
& 15 [
g
5 I
% I
c 10
o I
v |
8 |
= 5 _
2 |
of
0 20 40 60 80 100
Ordnungszahl Z
Schalenabschlusse bei He Ne Ar Kr Xe Rn

Z=2 10 18 36 o4 86



Schalenaufbau der Atomhulle

Schale K L M N (@)

Hauptquantenzahl n 1 2 3 4

Bahndrehimpuls

Quantenzahlen 0 0 1 o 1 2101 2 3

01234
£=0,...,n-1

Unterschalen 1s | 2s 2p | 3s 3p 3d | 4s 4p 4d 4f | 5s 5p 5d 5f 5g

Besetzung 2(2t+1) 2 2 6 2610 |26 10 14| 26101422

Gesamtzahl der

Elektronen bis zur 2 10 28 60

110
gefullten Schale X




Spins bei der Besetzung der ersten 10 Unterschalen

-

-
E-E
C

] T Gl
Hundsche Regeln: sty
ap
1. Voll besetzte Schalen tragen nicht zum e o o
Gesamtdrehimpuls bei s [H4]
"
2. Im Grundzustand eines Atoms hat der 3d et 4t4lt4{t ]
Gesamtspin den groRtmoglichen mit dem 3“5
I . P
Pauli-Prinzip zu vereinbarenden Wert. 2o 14
2p
25
15

Beispiel Oktett-Grundzustand von Eu ( [Ba] 4f") Europium



Europium im Grundzustand

NIST Atomic Spectra Database Levels Data

Energy Level Bibliography: Eul (18 citations found)

Eul 895 Lines of Data Found

Configuration

Rl

S A i
(eV)
7

‘ 4F B2 8 | 7L | 0,000 1.99340 ‘
4F (85°) 54 (°D*) B - 10D° | 5, 1.602357
i, | 1.617857
Y%, | 1.639324
i 1.688481
B 1.708338

Pl o
Es
p tilt4[t4
o T T
55
gp [HIH]H]
kT LR ]
45
Jp [t 4t 4]
3s 1
2p tilt4t4
2s 1
15@

Europium




Reihenfolge bei der Besetzung der Unterschalen

grfr —pgRa

/\

aq Tl SQF’b —g3Bi —g4PO—gc At —g:Rn

Cs*sﬁBa

g =g, Pa—=gol —mg3Np —=5, Pu= 5 Am = Om =g, Bk S Cf —goE —ggF M= gy Mv =y gpNo = gal W

srka”  poHf _"’?STa W —sRe Ybos_k??lr_"?ﬂpt—p?BAu_P Hg

ﬁOSn =5, Sb =, Te =) —, Xe

wCe-*sgPr—-soNd = PM —%,8m = Eu—,Gd = Th %Dy G?Ho—- SEr —=goTm—=,Yb—=_,Lu

e o2 —=34Nb —=,Mo =, TC —,Ru _,5Fih —Pd ,ﬂAg —=aCd

3168 08 —5AS —3,5e e Br— Kr

1K Tpta

298¢ g Ti =55V ~5yCU ~50ZN

5, Cr —5sMn —¢Fe =200 g Ni
1281 77451 15P 7165 70l AT

11Na=:Mg

H—He

Schale
- 75 } Q

-q—Gdl
-— 6p P

-— Bs

Unterschale

-+— 5f
-+— 5d
-+— 5p

- 55

- 4
- 44

-— 4p

- 45

<-— 3d |

— 3p ¢} M

-+— 3s

-— 2p

-— g

4—19} K

Beispiel: Lanthan

Elektronenkonfiguration

mpl L1 ]
gal | [ [ [ ]
seL [ 1 1 [ [ ]|
?SD
op [ 1]
salt 1 1 [ [ |
afl LT
Es
5p [H]H]
ad [HHE 4]
55
ap [HlH]H]
3q (H4[t 4[4[t 41
45
Ip
35
2p
25
15

Lanthan



Reihenfolge bei der Besetzung der Unterschalen

Elektronenkonfiguration Elektronenkonfiguration

Elektronenkonfiguration

7o 1T 1] W[ T T 7o 1 1]
gall | | | | edl LT 11 ] gal L I 1 | |
5f sel LT LT ]| sl L L1 011 ]
Tsl:l ?5|:| ?sl:l
E["._I_I_I FF' I E"_l_l_nl
sal 1 [ [ ]| salt 1 | [ [ | 5
afl L LT LT ] sl LI LT 11 aett 1t L1 L] [
Sf: ﬁs ""-5
5p [T 4T 5p [T 474 5p T aTY
rr i i i e P ) ) R R i
55 55 55
1p (M i 1p HIHE
3 [H 1 4[4[t 4] 4] 1 o o 3 [T 414t
1s[td] 15 [H4] 1514
" 3 o
35 35 35
2 2p 2
25 25 25
1s 4] 1s[H] 1s 4]

Lanthan

Barium Cer



Kollaps von Wellenfunktionen mit hohem 2

4f - Wellenfunktionen und effektive Potenziale schematisch

Bei hohen Bahndrehimpulsen zwei durch eine Barriere getrennte Potenzialsenken,;
bei hoherem Z kann z.B. die 4f-Wellenfunktion in die innere Senke fallen

V, R(r) V, R(r)
A Z, N Z,>2Z,
4f




Schalenabschlusse bei den Edelgasen

Edelgase haben ganz auBRen komplett gefiillte np® Unterschalen

F. QOrbitale 1s 2s2p 3s3p 4s 3d 4p 5s 4d 5p 6s 4f 5d 6p Ts5f6d7Tp
1 Helium [He] 2 | '
2 |Neon [Ne] @ 2 2IER
3 _ﬁrgﬂn [Ar] i, TR
4 Kiypton[Kil 2 | 2 B 2 B A )
| 5 [Xenonpxe] [2 [ 26 [ 26 | 2106 | 2106
' 6 |Radon [Rn] 2 26 7 6 2 10 6 2 10 6 214 10 6
7 Ununoctium | 2 2 B y 4 3 ZGTRE b ) 214 10 6 214 10 6
A S } } ]
2 8 8 18 18 32 32
2 10 18 36 54 86 118



