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Nerozlisitelnost castic o

[(2,1)2 = [1(1,2)?

¥(2,1) = +4(1,2) bosony (celociselny spin)

¥(2,1) = —¢(1,2) fermiony (polociselny spin)
Experiment: elektrony jsou fermiony, s = %
Interpretace: Castice se spinem s se nezméni po rotaci o 360°/s,
Pauliho vylu€ovaci princip:

Vinova funkce elektron@ je antisymetricka

vA¢&i zameéné castic

To ovdem ¢ = uy5(1)u1s(2) neni. ..
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kde V() je efektivni sféricky symetricky potencidl zpramérovany pres
vSechny elektrony + potencial jadra
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@ Pauliho vylucovaci princip: elektrony maji alespoh 1 Cislo rfizné

@ Koopmans: €; Jsou ioniza¢ni energie; cf. HOMO, LUMO

Spin elektronu i Vystavbovy princip i
Vlastni funkce operatoru spinu S.: S.a = %a,5.8 = — 13 e i wd "
2 2 650 o 5600606 #OO0O060600
llad| = 1181l = 1,(a|8) = 0 W ewen
3d6-6-6-66
Zakladni stav vodiku: v = u1,(F)a = 1s(1)a(1) (nebo 1s(1)8(1)) 4T
Q IO
Z&kladni stav hélia: g e
11 = 1s(1)a(l), ¥2 = 1s(2)3(2): ¥ = ¥1(1)12(2) nevyhovuje! z rooo
A D
Slatertiv determinant: g =e
<
A
1 1 bo(1 8
W(1,2) ~ ¥1(1) 1¢‘)2( )
V2] 41(2) ¥2(2) e
Pro zakladni stav hélia: Lo L1 f=2 1-3
¥(1,2) = 1| tsa(d) 1s(1)A) = 13(1)13(2)w Pauliho princip
V2] 1s(2)a(2) 1s(2)8(2) V2
) ; ) o - Hundovo pravidlo: E(11) < E(T])
= zdkladni stav jsme pocitali dobfe (zde Hartree = Hartree—Fock)
@ Je to singletni st Stinéni — vnitini elektrony stini efektivnéji
e to singletni stav
Hélium — excitované stavy 1s+42s oy Periodicka tabulka =
Singletni stav 1| (nenormalizovany): — Main-group elements ———————————
s-block
[15(1)25(2) + 25(1)15(2)] [a(1)B(2) — a(2)3(1)] 1A p-block 8A
[ls=2a 3A 4A SA 6A TA1s7
. f— 25— Transition elements
Tripletni stavy 17 (I=1) —_— d-block
3% —3B 4B 5B 6B 7B ——8B—— IB 2B »
[1s(1)2s(2) — 25(1)1s(2)] B(1)B(2) (m = —1) =i I 5 I I I
}-475,5' ] W |
| !
[15(1)25(2) = 25(1)15(2)] [1(1)8(2) + a()F(D)]  (m = 0) —— i
L 2
[1s(1)25(2) — 25(1)1s(2)] a()a(2) (m=1) Inner-transition ! 4
elements P
f-block ‘ ‘ 5f
Hundovo pravidlo: E(11) < E(T])
Davod: ¥(17) ma antisymetrickou r &ast = vinova funkce =~ 0 pro
7 ~ 7o (pFi stejném |¢|) = mensi repulze elektront
q 512 T =F] Ar gt s.16
Ilustrace Hundova pravidla tg1 Periodicita ; tgl

Y1 = exp(—a?), ¢p = zexp(—z?)
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