Moment hybnosti, spin

Kvantova chemie
Lekce 2



Osnova

Orbitalni moment hybnosti v klasické a kvantové mechanice
Kompatibilita slozek vektoru momentu hybnosti

Meéreni momentu hybnosti

Skladani momentu hybnosti (v kvantové mechanice)

Spin
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Orbitalni moment hybnosti

Klasicka mechanika
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* M=7Xp, M=Xp_1Tk XDy

* M; = & jxXiDk,

Kvantova mechanika

° _)— _>_ _ B0 30 .30
X=|xy2z], P=|[-ihg, lh@» ihg,]
. Mx = —ihy%+ ihzaa_y ’ Zx — Mx/h = _iy%+iz%

[wiki, wiki]



https://en.wikipedia.org/wiki/Angular_momentum
https://en.wikipedia.org/wiki/Angular_momentum_operator

Kompatibilita slozek momentu hybnosti

Komutacni relace
o |Lj, Li] = il
* slozky vektoru momentu hybnosti nejsou kompatibilni (presné mizeme v daném méreni
zmeéfit jen jednu)

Velikost vektoru momentu hybnosti
o« [? =15 +15+ I
¢ [ZZ, Zk] =0

(U)MKP pro moment hybnosti
« 121,

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Angular_momentum_operator

Meéreni momentu hybnosti

Spektrum L%, L,
» komutujici operatory maji spolecné vlastni vektory
« 12|12, L,) = I*|L?, Ly)
* L% L) = L,IL% Ly)

X-reprezentace

* sférické souradnice (x =rsinfcos¢, y =rsinfsin¢, z = r cosb)

e J2 - __1 i(- i)_ 1 0%
L sin 6 96 Smgae sin2 0 02¢
~ . 0

* @2 = @2 (0,0), chybir (interpretace!)

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Angular_momentum_operator

Meéreni momentu hybnosti

Re3eni rovnic pro vlastni hodnoty a ¢&isla
e 2=1(+1), [=0,1,2,..
e L,=m m=-[-1l+1,..,1—1,1

* @21 (0,0) =Y (6,0)
* Y (8, 9)~P™(cos B)e™® [kulové funkce, sférické harmoniky, ...]

m+l
o PM(x)~(1—x%)™/? # (x2 — 1! [pfidruZené Legendrovy funkce]



Skladani (dvou) momentu hybnosti

Dva momenty hybnosti (napr. dvé castice) ...
* Z1 — Ezrzu — Iy, my), Yllm1(91»¢1)

i ZZ — EZ,EZZ — |lz;m2>l lemz(QZr ¢2)
... a jejich slozeni

* klasicka mechanika: Zl, ZZ —~ L= Zl + Zz

* kvantova mechanika: Zl, L, — L = Zl + Zz

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Angular_momentum_operator

Skladani (dvou) momentu hybnosti

Reprezentace 1 — dva momenty hybnosti
e 12, L.,,I3,L,, — |l;,m)|ly,my) = |l;,my; 15, m,) (tenzorovy soucin prostor(i)

* vX-reprezentaci: |ly,my;lp,my) =Yy, (01, $1)Y, m, (02, ¢2)

Reprezentace 2 — celkovy moment hybnosti
« I2,L, — |lLm)
e L=l =Ly, ., Iy + 1,
 m=—I,...,+[ (pro kazdou hodnotu )



Spin

Objev spinu (vlastniho magnetického momentu elektronu)
* experiment: pohyb atomU stribra v nehomogennim magnetickém poli (Gerlach, Stern 1922)

* teoreticka interpretace: vlastni moment hybnosti elektronu (Uhlenbeck, Goudsmit)

Vlastnosti spinu

* nema klasicky protéjsek (problém s pouzitim principu korespondence)

moment hybnosti (analogie s orbitalnim momentem hybnosti)

velikost pro danou &astici dana (neménnd): S% = s(s + 1)

jen projekce na vybranou osu se mize ménit: S, = ms,{ = —s,—s+1,..,s —1,s
pro elektron: s =1/2,¢& = +1/2

[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Spin_(physics)

Reprezentace spinu v kvantové mechanice

Stav (1 castice)
* |orbit)|€), tenzorovy soucin orbitalniho a spinového stavového prostoru
@(7,§ = +5)

« ¢(7,§) — multikomponentni vinové funkce (spinory): ¥ (7) = :
_(P(F,f — _S)_

Operatory
e (hermitovské) matice (2s + 1) x (2s + 1) operujici na spinorech
* splnujici komutacni relace pro moment hybnosti
* napf. pro elektrony (Castice se spinem s = 1/2)
. 0 1/2 . 0 —i/2 . 1/2 0
T [1/2 0 ] v [i/z 0 ] vz [ 0 —1/2]
[wiki]


https://en.wikipedia.org/wiki/Spin_(physics)

Skladani spinu

Obecné pravidlo
e jako momenty hybnosti

* stejnym zpusobem muzeme skladat i spin s orbitalnim momentem hybnosti

Priklad: Dvojice elektronti

* jednotlivé elektrony

1 1
’ fl=+5r_5
1 1
, EZ=+51_E

* celkem 4 spinové stavy

° Slz

R

° Szz

N

* celkovy spin
e s=0, ¢=0
e s=1, ¢=+41,0,—-1
e celkem 1+3 =4 spinové stavy

* multiplicita (singlet, dublet, triplet, kvadruplet, ... pro s = 0,%, 1,%, o)



Konec lekce 2.



