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Më ®Çu

1. Lý do chän ®Ò tµi

VËt lÝ häc ra ®êi tõ yªu cÇu ®­îc t×m hiÓu vµ c¶i biÕn thÕ giíi cña con

ng­êi. Qu¸ tr×nh ph¸t triÓn cña VËt lÝ häc tr¶i qua nhiÒu giai ®o¹n th¨ng

trÇm. §Õn cuèi thÕ kØ XIX, nhiÒu nhµ khoa häc ®· xem sù ph¸t triÓn cña

VËt lý häc ( dùa trªn nÒn t¶ng lµ C¬ häc vµ §iÖn ®éng lùc häc) ®· ®¹t tíi

®Ønh cao cña nã. Mäi qui luËt vËn ®éng cña thÕ giíi tù nhiªn cã thÓ ®­îc

gi¶i thÝch dùa trªn c¸c ®Þnh luËt cña C¬ häc vµ §iÖn ®éng lùc häc. Tuy vËy,

ë thêi ®iÓm ®ã cã mét sè hiÖn t­îng mµ VËt lÝ häc ch­a t×m ®­îc lêi gi¶i

®¸p tháa ®¸ng: sù bøc x¹ cña vËt ®en tuyÖt ®èi, phæ cña nguyªn tö Hydro,

c¸c hiÖu øng quang ®iÖn vµ kÕt qu¶ thÝ nghiÖm cña Maikenx¬n ®· phñ nhËn

sù chuyÓn ®éng cña ªte ®èi víi Tr¸i §Êt. Kenvin gäi ®©y chØ lµ "®¸m m©y

®en" trªn bÇu trêi xanh cña VËt lÝ häc, sím muén còng sÏ ®­îc gi¶i thÝch

b»ng hÖ thèng vËt lý ®­îc xem lµ “®· hoµn thiÖn” lóc bÊy giê. Tuy nhiªn,

nh÷ng nç lùc nµy ®Òu thÊt b¹i. C¸c nhµ khoa häc gäi ®©y lµ sù “khñng

ho¶ng cña vËt lÝ häc”.

§i t×m c©u gi¶i ®¸p cho nh÷ng hiÖn t­îng nãi trªn, ®Çu thÕ kû 20 mét

sè nhµ vËt lý cã t­ t­ëng ®æi míi ®· ®i t×m h­íng gi¶i quyÕt kh¸c ®ã lµ x©y

dùng l¹i hÖ thèng quan niÖm vÒ vËt lý. Khëi x­íng cho t­ t­ëng ®æi míi

nµy lµ Planck ®· ®Ò xuÊt gi¶ thuyÕt l­îng tö cña n¨ng l­îng bøc x¹ vµ

Einstein ®· ®Ò xuÊt gi¶ thuyÕt photon vµ c¸c tiªn ®Ò vÒ kh«ng-thêi gian.

Trªn c¬ së ®ã Bohr ®· x©y dùng m« h×nh nguyªn tö (cßn ®­îc gäi lµ m«

h×nh nguyªn tö Bohr) ®Ó gi¶i thÝch sù t¹o thµnh c¸c v¹ch phæ cña nguyªn tö

Hydro. Nh÷ng quan ý t­ëng c¸ch m¹ng ®ã ®· lµm nÒn t¶ng cho hai häc
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thuyÕt míi (vËt lý l­îng tö vµ thuyÕt t­¬ng ®èi) - lµ c¬ së cña vËt lý häc

hiÖn ®¹i ngµy nay.

D­íi ¸nh s¸ng cña vËt lý hiÖn ®¹i th× nh÷ng bÝ Èn s©u th¼m cña thÕ

giíi vi m« nh­ cÊu tróc nguyªn tö vµ ph©n tö ®· ®­îc kh¸m ph¸. Ngµy nay

viÖc kh¶o s¸t vÒ phæ nguyªn tö vµ ph©n tö theo quan ®iÓm l­îng tö chiÕm

mét ph¹m vi kh¸ lín vµ nã ®­îc øng dông réng r·i trong thùc tÕ còng nh­

trong nhiÒu ngµnh khoa häc kÜ thuËt hiÖn ®¹i. Mét trong nh÷ng ngµnh ¸p

dông réng r·i quang phæ häc ®ã lµ thiªn v¨n hiÖn ®¹i. VËt lÝ thiªn v¨n hiÖn

®¹i ®ang sö dông c¸c ph­¬ng ph¸p quang vµ quang phæ ®Ó nghiªn cøu

thµnh phÇn nguyªn tè, ®o¸n nhËn qu¸ tr×nh diÔn biÕn cña thiªn thÓ hay cña

bÇu khÝ quyÓn bao quanh nã. Ngµnh kh¶o cæ häc còng sö dông viÖc ph©n

tÝch phæ cña c¸c nguyªn tö, ph©n tö trong c¸c nghiªn cøu cña m×nh. C¸c

nhµ khoa häc ®· dùa vµo sù ph©n tÝch phæ cña c¸c chÊt ph¸t ra ®Ó t×m tuæi

thä cña nh÷ng mÉu vËt thêi tiÒn sö, x¸c ®Þnh cÊu t¹o cña vËt chÊt ...

MÆc dï cã vai trß rÊt lín nh­ng thêi l­îng gi¶ng d¹y phæ cña c¸c

nguyªn tö cho sinh viªn hÖ ®¹i häc s­ ph¹m lµ rÊt Ýt. V× vËy, “cÊu tróc phæ

cña c¸c nguyªn tö mét ®iÖn tö" ®­îc chóng t«i chän lµm ®Ò tµi nghiªn cøu

trong luËn v¨n tèt nghiÖp cña m×nh ®Ó më réng vèn hiÓu biÕt vÒ thÕ giíi vi

m« nµy ®ång thêi ®Ó phôc vô cho c«ng t¸c gi¶ng d¹y vÒ sau.

2. §èi t­îng vµ ph¹m vi nghiªn cøu

§Ò tµi chØ tËp trung nghiªn cøu cÊu tróc phæ cña c¸c nguyªn tö mét

®iÖn tö ®Õn cÊp ®é cÊu tróc tinh tÕ.

3. Môc ®Ých nghiªn cøu

T×m hiÓu c¸c c¸ch m« t¶ nguyªn tö mét ®iÖn tö tõ ®¬n gi¶n ®Õn phøc

t¹p (nguyªn tö theo lý thuyÕt Bohr, nguyªn tö theo lý thuyÕt Schrodinger,

nguyªn tö khi xÐt ®Õn c¸c hiÖu øng t­¬ng ®èi tÝnh) ®Ó gi¶i thÝch ®­îc sù t¹o

thµnh c¸c dÞch chuyÓn phæ.

4. Ph­¬ng ph¸p nghiªn cøu

Ph­¬ng ph¸p lý thuyÕt: thu thËp th«ng tin, tµi liÖu tõ s¸ch b¸o vµ

internet ®Ó t×m hiÓu vÒ vÊn ®Ò nghiªn cøu.
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5. Bè côc ®Ò tµi

Ngoµi c¸c phÇn më ®Çu vµ kÕt, luËn v¨n ®­îc chia lµm 3 ch­¬ng

Ch­¬ng 1: Tr×nh bµy nguyªn tö theo m« h×nh Bohr vµ nh÷ng h¹n chÕ

cña m« h×nh nµy.

Ch­¬ng 2: Tr×nh bµy c¸c nguyªn tö mét ®iÖn tö theo lý thuyÕt

Schrodinger. C¸c kh¸i niÖm vÒ møc n¨ng l­îng, hµm sãng, ph©n bè

®iÖn tö trong nguyªn tö ®­îc tr×nh bµy trªn c¬ së gi¶i ph­¬ng tr×nh

Schrodinger. §ång thêi, ch­¬ng nµy rót ra c¸c quy t¾c dÞch chuyÓn

phæ vµ nghiÖm l¹i ®­îc kÕt qu¶ theo lý thuyÕt Bohr.

Ch­¬ng 3: M« t¶ c¸c hiÖu øng t­¬ng ®èi tÝnh trong nguyªn tö nh­

t­¬ng t¸c spin-quü ®¹o, sù thuéc khèi l­îng ®iÖn tö vµo vËn tèc.

Nh÷ng hiÖu øng nµy dÉn ®Õn sù t¸ch thµnh c¸c møc n¨ng l­îng (do

®ã t¸ch thµnh c¸c v¹ch phæ) so víi cÊu tróc th« trong lý thuyÕt

Schrodinger.
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Ch­¬ng 1

Nguyªn tö theo lý thuyÕt Bohr

Dùa trªn nh÷ng thµnh c«ng cña gi¶ thuyÕt l­îng tö Planck vµ thuyÕt

ph«t«n cña Einstein, n¨m 1913, chØ hai n¨m sau khi Rutherford kh¸m ph¸

ra sù tån t¹i cña h¹t nh©n trong nguyªn tö, N.Bohr ®· ®­a ra m« h×nh

nguyªn tö hi®r« nh»m kh¾c phôc nh÷ng m©u thuÉn cña mÉu hµnh tinh

nguyªn tö cña Rutherford víi hai tiªn ®Ò t¸o b¹o.

1.1. C¸c tiªn ®Ò Bohr

1.1.1. Tiªn ®Ò 1 (tiªn ®Ò vÒ tr¹ng th¸i dõng cña nguyªn tö)

Nguyªn tö chØ tån t¹i ë nh÷ng tr¹ng th¸i dõng cã n¨ng l­îng x¸c

®Þnh vµ gi¸n ®o¹n hîp thµnh mét chuçi c¸c gi¸ trÞ E1, E2, ..., En. Trong tr¹ng

th¸i dõng, electron trong nguyªn tö kh«ng bøc x¹ n¨ng l­îng vµ chØ chuyÓn

®éng trªn c¸c quü ®¹o trßn gäi lµ quü ®¹o l­îng tö cã b¸n kÝnh tháa m·n

®iÒu kiÖn sau ®©y vÒ gi¸ trÞ m«men ®éng l­îng (®iÒu kiÖn l­îng tö hãa cña

Bohr).

nmvrL  ,...3,2,1n (1.1)

Víi )(10.05,1
2

34 Js
h 


 lµ h»ng sè Planck rót gän.

1.1.2. Tiªn ®Ò 2 (tiªn ®Ò vÒ c¬ chÕ ph¸t x¹ vµ hÊp thô cña nguyªn tö)

Nguyªn tö chØ hÊp thô hay ph¸t x¹ n¨ng l­îng d­íi d¹ng bøc x¹ ®iÖn

tõ khi nã chuyÓn tõ tr¹ng th¸i dõng nµy sang tr¹ng th¸i dõng kh¸c (øng víi

sù chuyÓn cña ®iÖn tö tõ quü ®¹o l­îng tö nµy sang quü ®¹o l­îng tö kh¸c).

TÇn sè ik cña bøc x¹ ®iÖn tõ mµ nguyªn tö hÊp thô hoÆc ph¸t x¹

®­îc x¸c ®Þnh b»ng biÓu thøc:

i k
ik h


  

 . (1.2)

Víi Ei vµ Ek lµ n¨ng l­îng t­¬ng øng víi tr¹ng th¸i ®Çu vµ cuèi cña nguyªn

tö. Ta cã hai tr­êng hîp:
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Ei - Ek > 0: qu¸ tr×nh ph¸t x¹.

Ei - Ek < 0: qu¸ tr×nh hÊp thô.

Trªn gi¶n ®å n¨ng l­îng ta cã thÓ biÓu diÔn qu¸ tr×nh hÊp thô hoÆc bøc x¹

nh­ trªn h×nh 1.1. Mçi ®­êng n»m ngang song song t­îng tr­ng mét møc

n¨ng l­îng gi¸n ®o¹n cña tr¹ng th¸i dõng cña nguyªn tö. Sù chuyÓn tö

tr¹ng th¸i dõng nµy sang tr¹ng th¸i dõng kh¸c ®­îc biÓu diÔn b»ng mét mòi

tªn th¼ng ®øng nèi gi÷a hai møc n¨ng l­îng.

H×nh 1.1. S¬ ®å møc n¨ng l­îng cïng c¸c dÞch chuyÓn hÊp thô vµ ph¸t x¹.

Ta cã nhËn xÐt r»ng nÕu thõa nhËn hai tiªn ®Ò cña Bohr th× ®­¬ng

nhiªn c¸c m©u thuÉn cña mÉu hµnh tinh nguyªn tö cña Rutherford kh«ng

cßn tån t¹i n÷a. Tõ tiªn ®Ò thø nhÊt, nguyªn tö lu«n lu«n bÒn v÷ng ë tr¹ng

th¸i dõng v× trong chuyÓn ®éng quanh h¹t nh©n trªn quü ®¹o l­îng tö, ®iÖn

tö kh«ng bøc x¹ n¨ng l­îng. Tõ tiªn ®Ò thø hai, sù chuyÓn møc n¨ng l­îng

mang tÝnh chÊt gi¸n ®o¹n, do ®ã n¨ng l­îng bøc x¹ ®iÖn tõ ®­îc hÊp thô

hay ph¸t x¹ thÓ hiÖn qua tÇn sè bøc x¹ còng gi¸n ®o¹n vµ quang phæ

nguyªn tö ph¶i lµ quang phæ v¹ch.

E1

E2

E3

HÊp thô Ph¸t x¹
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1.2. C¸c nguyªn tö mét ®iÖn tö theo lý thuyÕt Bohr

1.2.1. C¸c nguyªn tö mét ®iÖn tö

XÐt nguyªn tö gåm cã mét ®iÖn tö chuyÓn ®éng xung quanh h¹t nh©n

(cã khèi l­îng rÊt lín so víi ®iÖn tö). Khi ®ã ®iÖn tö chuyÓn ®éng trªn quü

®¹o trßn quanh h¹t nh©n chÞu t¸c dông cña lùc hót Coulomb tõ h¹t nh©n

®ãng vai trß lùc h­íng t©m (bá qua lùc hÊp dÉn v× cã bËc v« cïng nhá). §Ó

nguyªn tö tån t¹i ë tr¹ng th¸i dõng th× lùc h­íng t©m ph¶i c©n b»ng víi lùc

li t©m, nghÜa lµ :

r

mv

r

Ke 2

2

2

 (K lµ hÖ sè tû lÖ trong lùc Coulumb). (1.3)

N¨ng l­îng cña nguyªn tö bao gåm ®éng n¨ng cña ®iÖn tö vµ thÕ

n¨ng t­¬ng t¸c Coulomb cña hÖ h¹t nh©n - ®iÖn tö:








 


r

Kemv
E

22

2
(1.4)

Tõ (1.3) ta suy ra:

r

Kemv

22

22



vµ thay vµo (1.4) ta ®­îc:

r

Ke

r

Ke

r

Ke
E

22

222 
 . (1.5)

N¨ng l­îng toµn phÇn cã gi¸ trÞ ©m v× ®éng n¨ng lu«n nhá h¬n trÞ

tuyÖt ®èi cña thÕ n¨ng hót gi÷a h¹t nh©n vµ ®iÖn tö ®Ó t¹o thµnh nguyªn tö

bÒn v÷ng.

KÕt hîp hÖ thøc (1.1) vµ (1.3) ta t×m ®­îc c¸c gi¸ trÞ gi¸n ®o¹n cña

b¸n kÝnh quü ®¹o:

2

22

Kme

n
rn


 (1.6)

B¸n kÝnh c¸c quü ®¹o t¨ng theo b×nh ph­¬ng c¸c sè nguyªn vµ chØ

nh÷ng quü ®¹o cã b¸n kÝnh tháa m·n hÖ thøc (1.6) míi lµ kh¶ dÜ. §Æt gi¸

trÞ:
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2 o

02
0.529 Aa

Kme
 


(1.7)

®­îc gäi lµ b¸n kÝnh quü ®¹o Bohr thø nhÊt. C¸c quü ®¹o tiÕp theo sÏ lÇn

l­ît cã b¸n kÝnh 02 4ar  , 03 9ar  , v.v...

NÕu thay hÖ thøc (1.6) vµo (1.1), ta x¸c ®Þnh ®­îc vËn tèc t­¬ng øng

cña ®iÖn tö trªn mçi quü ®¹o l­îng tö.

n

Ke
vn

2

 . (1.8)

VËn tèc nµy tØ lÖ nghÞch víi c¸c sè nguyªn n, suy ra khi b¸n kÝnh quü ®¹o

cµng lín th× vËn tèc cña ®iÖn tö cµng nhá vµ ng­îc l¹i. Tuy nhiªn trªn mçi

quü ®¹o, vËn tèc lu«n kh«ng ®æi, ®iÒu nµy ®¶m b¶o cho quü ®¹o lµ æn ®Þnh

(v× thÕ cßn gäi lµ quü ®¹o dõng), vµ n¨ng l­îng kh«ng thay ®æi, ®óng nh­

ph¸t biÓu cña tiªn ®Ò thø nhÊt cña Bohr.

KÕt hîp c¸c c«ng thøc (1.6) vµ (1.5), ta t×m ®­îc hÖ thøc cho n¨ng

l­îng tr¹ng th¸i dõng cña nguyªn tö.

22

42

2 n

meK
n  ,...3,2,1n (1.9)

Nh­ vËy, nguyªn tö kh«ng thÓ cã mäi gi¸ trÞ n¨ng l­îng tïy ý mµ nã

chØ nhËn mét sè gi¸ trÞ x¸c ®Þnh theo c«ng thøc (1.9). C¸c sè nguyªn n ®ãng

vai trß quyÕt ®Þnh tÝnh chÊt gi¸n ®o¹n (l­îng tö) cña n¨ng l­îng nguyªn tö

vµ ®­îc gäi lµ sè l­îng tö chÝnh.

Ta cã thÓ biÓu diÔn kÕt qu¶ cô thÓ vÒ gi¸ trÞ n¨ng l­îng cña nguyªn

tö hi®r« ë trªn b»ng s¬ ®å møc n¨ng l­îng (h×nh 1.2).
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H×nh 1.2. S¬ ®å c¸c møc n¨ng l­îng cña nguyªn tö hi®r« vµ c¸c dÞch chuyÓn phæ.

Trªn s¬ ®å, mçi ®­êng n»m ngang øng víi mét tr¹ng th¸i n¨ng l­îng

kh¶ dÜ cña nguyªn tö hi®r«. Theo quy ­íc, ®­êng thÊp nhÊt biÓu diÔn tr¹ng

th¸i c¬ b¶n cña nguyªn tö øng víi n = 1, tøc lµ gi¸ trÞ nhá nhÊt cña n¨ng

l­îng nguyªn tö hi®r«.

4
19

1 2
21,7.10 ( ) 13,6( )

2

Kme
J eV      


.

Nh÷ng ®­êng n»m phÝa trªn biÓu diÔn c¸c tr¹ng th¸i cã n¨ng l­îng cao h¬n

®­îc gäi lµ c¸c tr¹ng th¸i kÝch thÝch.

n = 1

n = 2

n = 3

n = 4

n = 

D·y
Lyman

D·y
Balme

D·y
Paschen

D·y
Brackett

E (eV)
0

-13,6

-3,4

-1,51

-0,85
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....,51,1
9

4,3
4

1
3

1
2

vveV
E

eV
E





Ta nhËn thÊy khi n¨ng l­îng cµng cao th× kho¶ng c¸ch gi÷a c¸c møc cµng

xÝt l¹i gÇn nhau. §Æc biÖt khi n , ta cã møc n¨ng l­îng 0 vµ gäi

lµ tr¹ng bÞ ion hãa. Khi nguyªn tö ë tr¹ng th¸i kÝch thÝch k th× nã cã thÓ

nh¶y vÒ tr¹ng th¸i i thÊp h¬n ®ång thêi ph¸t ra c¸c v¹ch phæ cã tÇn sè :

k i
ik

Ε - Ε 


. (1.10)

HoÆc d­íi d¹ng b­íc sãng:

2 4

3 2 2

1 1 1

4ik i k

K me

c n n 
 

  
 

(1.11)

víi ik nn  phï hîp víi gi¶ thiÕt ë trªn  
ik nn  .

Khi c¸c dÞch chuyÓn tõ nk = 2, 3, 4, 5, … vÒ ni = 1 th× ta cã d·y c¸c

v¹ch Lyman cã tÇn sè n»m trong miÒn tö ngo¹i. T­¬ng tù, c¸c dÞch chuyÓn

tõ nk = 3, 4, 5,… vÒ ni = 2 t¹o thµnh d·y Balmer cã tÇn sè n»m trong miÒn

nh×n thÊy vµ tö ngo¹i. C¸c dÞch chuyÓn nµy ®­îc minh häa trªn h×nh 1.2.

Nh­ vËy, b»ng c¸ch sö dông c¸c tiªn ®Ò cña Bohr ta cã thÓ dÉn ra

®­îc c¸c sè h¹ng phæ cho phÐp x¸c ®Þnh b­íc sãng cña c¸c dÞch chuyÓn

trïng víi c¸c gi¸ trÞ ®· ®o ®¹c thùc nghiÖm tr­íc ®ã.

§èi víi c¸c nguyªn tö mét ®iÖn kh¸c (nh­ D, T) hoÆc c¸c ion t­¬ng

tù hi®r« (nh­ He+, Li++, ...) ta hoµn toµn cã thÓ vËn dông lý thuyÕt Bohr nh­

®· lµm víi hydro b»ng c¸ch thay ®iÖn tÝch h¹t nh©n lµ eZ . §iÒu nµy dÉn

®Õn kÕt qu¶ b¸n kÝnh quü ®¹o cña ®iÖn tö sÏ nhá h¬n Z lÇn v× ®iÖn tö chÞu

lùc hót tõ phÝa h¹t nh©n t¨ng thªm Z lÇn. LÆp l¹i c¸c phÐp tÝnh t­¬ng tù ®èi

víi nguyªn tö hi®r«, ta sÏ dÔ dµng t×m ®­îc c¸c c«ng thøc cã d¹ng (1.6),

(1.8) vµ (1.9):

2

22

KZme

n
rn


 , (1.12)
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n

KZe
vn

2

 , (1.13)

2 4 2

2 22n

K me ZΕ
n

 


. (1.14)

1.3. KÕt luËn

XuÊt ph¸t tõ hai tiªn ®Ò c¬ b¶n, thuyÕt Bohr ®· tÝnh to¸n ®­îc cÊu

tróc phæ cña nguyªn tö hi®r« vµ c¸c nguyªn tö mét ®iÖn tö, ®· gi¶i thÝch

®­îc quy luËt thùc nghiÖm cña c¸c d·y quang phæ hi®r«. Sù phï hîp nµy

cho thÊy chØ cã thÓ gi¶i thÝch cÊu tróc nguyªn tö b»ng quan ®iÓm l­îng tö.

Nh­ng kh¸c víi Planck vµ Einstein mµ ý t­ëng l­îng tö chØ ¸p dông cho

bøc x¹ ®iÖn tõ - ¸nh s¸ng, thuyÕt Bohr ®· mang theo nã nh÷ng nh©n tè míi

ch­a tõng gÆp trong vËt lý cæ ®iÓn, næi bËt nhÊt lµ quan ®iÓm l­îng tö vÒ

n¨ng l­îng cña nguyªn tö.

Tuy nhiªn bªn c¹nh nh÷ng thµnh c«ng râ rÖt, thuyÕt Bohr còng béc lé

nh÷ng thiÕu sãt vµ h¹n chÕ. ThuyÕt Bohr ®­îc vËn dông thµnh c«ng ®Ó gi¶i

thÝch quy luËt cña quang phæ cña nguyªn tö hi®r« nh­ng nhiÒu ®Æc tr­ng

quan träng kh¸c cña phæ nh­ c­êng ®é vµ bÒ réng cña c¸c v¹ch phæ, nhÊt lµ

cÊu tróc tinh tÕ cña v¹ch phæ th× lý thuyÕt Bohr kh«ng ®Ò cËp ®Õn vµ còng

kh«ng gi¶i quyÕt ®­îc. Ngoµi c¸c khã kh¨n gÆp ph¶i khi m« t¶ c¸c tÝnh chÊt

cña nguyªn tö hi®r«, thuyÕt Bohr còng kh«ng thÓ ¸p dông ®Ó gi¶i thÝch vµ

tÝnh to¸n cÊu tróc cña c¸c nguyªn tö phøc t¹p tøc lµ c¸c nguyªn tö cã nhiÒu

®iÖn tö.

Nh­îc ®iÓm c¬ b¶n bao trïm cña thuyÕt Bohr lµ tÝnh kh«ng nhÊt

qu¸n. C¸c kh¸i niÖm cæ ®iÓn vµ l­îng tö m©u thuÉn víi nhau l¹i ®­îc dïng

mét c¸ch ®ång thêi, ch¼ng h¹n ®iÖn tö chuyÓn ®éng theo quü ®¹o trßn, theo

c¸c ®Þnh luËt cña vËt lý cæ ®iÓn ph¶i bøc x¹ sãng ®iÖn tõ trong khi c¸c tiªn

®Ò cña Bohr l¹i phñ nhËn. Nh÷ng quy t¾c l­îng tö (nh­ ®iÒu kiÖn l­îng tö

hãa vÒ m«men ®éng l­îng cña ®iÖn tö trong nguyªn tö) ®­îc g¾n cho m«

h×nh cæ ®iÓn (chuyÓn ®éng cña ®iÖn tö trªn quü ®¹o) mµ kh«ng theo mét

liªn hÖ logic nµo c¶. TÊt c¶ nh÷ng thiÕu sãt ®ã tÊt yÕu dÉn tíi sù m©u thuÉn
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vµ bÕ t¾c kh«ng thÓ tiÕp tôc ph¸t triÓn lý thuyÕt ®­îc. MÆc dï sau ®ã thuyÕt

Bohr ®­îc Somerfeld bæ sung ®Ó cã tÝnh kh¸i qu¸t cao h¬n (quü ®¹o cña

®iÖn tö trong nguyªn tö cã d¹ng chung lµ elip, c¸c tr¹ng th¸i nguyªn tö cã

hiÖn t­îng suy biÕn vÒ n¨ng l­îng v.v...), nh­ng cuèi cïng nã vÉn thÊt b¹i

v× kh«ng gi¶i ®¸p ®­îc mét c¸ch triÖt ®Ó toµn bé c¸c vÊn ®Ò cña cÊu tróc

nguyªn tö, ®Æc biÖt lµ bµi to¸n tæng qu¸t nguyªn tö cã nhiÒu ®iÖn tö. §ã

chÝnh lµ tiÒn ®Ò cña sù ra ®êi cña c¬ häc l­îng tö, nÒn t¶ng cña mét lý

thuyÕt hoµn toµn míi cã kh¶ n¨ng gi¶i quyÕt ®óng ®¾n vµ chÝnh x¸c mäi

hiÖn t­îng vµ quy luËt cña thÕ giíi vi m« x¶y ra bªn trong nguyªn tö, ph©n

tö vµ h¹t nh©n.

MÆc dï chØ cã gi¸ trÞ lÞch sö t¹m thêi vµ tån t¹i kh«ng l©u, thuyÕt

Bohr víi nh÷ng ý t­ëng c¸ch m¹ng vµ thµnh c«ng ®éc ®¸o cña m×nh vÉn

xøng ®¸ng ®­îc coi lµ chiÕc cÇu nèi kh«ng thÓ thiÕu ®­îc cña hai giai ®o¹n

ph¸t triÓn cña vËt lý häc. Nã ®¸nh dÊu sù chuyÓn tiÕp tõ vËt lý cæ ®iÓn sang

vËt lý l­îng tö, gióp ta b­íc ®Çu hiÓu vµ tiÕp thu c¸c kh¸i niÖm "kh«ng b×nh

th­êng" cña c¬ häc l­îng tö.
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Ch­¬ng 2

C¸c nguyªn tö mét ®iÖn tö theo lÝ thuyÕt Schrödinger

Trong c¬ häc l­îng tö, tr¹ng th¸i cña mét h¹t ®­îc m« t¶ b»ng hµm

sãng cßn c¸c biÕn sè ®éng lùc nh­ vËn tèc, xung l­îng vµ n¨ng l­îng sÏ

®­îc m« t¶ th«ng qua c¸c to¸n tö hermite t­¬ng øng. Sù thay ®æi tr¹ng th¸i

cña hÖ trong kh«ng thêi gian ®­îc m« t¶ theo ph­¬ng tr×nh Schrödinger -

t­¬ng tù nh­ ph­¬ng tr×nh ®Þnh luËt 2 Newton trong c¬ häc cæ ®iÓn. V× vËy,

®Ó biÕt th«ng tin vÒ tr¹ng th¸i cña hÖ chóng ta cÇn gi¶i ph­¬ng tr×nh

Schrödinger.

2.1. Ph­¬ng tr×nh Schrödinger cho nguyªn tö mét ®iÖn tö

XÐt hÖ nguyªn tö cã mét ®iÖn tö (cã ®iÖn tÝch – e vµ khèi l­îng me)

chuyÓn ®éng xung quanh h¹t nh©n cã ®iÖn tÝch Ze. ThÕ n¨ng t­¬ng t¸c

Coulomb gi÷a ®iÖn tÝch nµy víi h¹t nh©n:

2

0

( )
(4 )

Ze
V r

r
  (2.1)

víi r lµ kho¶ng c¸ch gi÷a ®iÖn tö vµ h¹t nh©n.

§Ó viÕt ph­¬ng tr×nh Schrödinger cho hÖ ta x¸c ®Þnh Hamiltonian

b»ng c¸ch thùc hiÖn phÐp chuyÓn tõ biÓu thøc ®éng n¨ng cæ ®iÓn sang to¸n

tö ®éng n¨ng. Theo nguyªn lý t­¬ng øng, Hamiltonian cña hÖ ®­îc viÕt:

2ˆ
ˆ ( )

2 e

p
H V r

m
 



(2.2)

víi

 


ip̂ . (2.3)

Khi ®ã ph­¬ng tr×nh Schrödinger cña h¹t cã d¹ng:

   
2

2

02 (4 )e

Ze
r r

m r
 


 
     
 

   . (2.4)
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Do tÝnh ®èi xøng cÇu cña thÕ n¨ng V(r) nªn ®Ó tiÖn lîi cho viÖc gi¶i

ph­¬ng tr×nh (2.4) chóng ta chän hÖ täa ®é cÇu   ,,r . Tr­íc hÕt ta biÓu

diÔn to¸n tö 2 trong täa ®é cÇu:

2 2
2 2 2 2

1 1 1 1
sin

sin sin
r

r r r r


    
                         

vµ ®Æt

2 2

1 1
sin

sin sin 
    

         
.

Tõ ®ã biÓu thøc cña to¸n tö Hamiltonian trong täa ®é cÇu trë thµnh:

 
2

2
2 2

1 1ˆ
2 e

H r V r
m r r r r 

            



   
22

2
2 2

ˆ ,1

2 2e e

L
r V r

m r r r m r

         
 . (2.5)

Khi biÕn ®æi biÓu thøc trªn ta ®· dïng c«ng thøc cña to¸n tö b×nh

ph­¬ng m«men ®éng l­îng trong täa ®é cÇu:

 22ˆ L . (2.6)

Hµm sãng trong täa ®é cÇu ®­îc viÕt nh­ lµ tÝch cña hai hµm:

      ,,, m
lnlnlm rRr  . (2.7)

víi   ,m
l lµ hµm cÇu t­¬ng øng víi sè l­îng tö m«men quü ®¹o l vµ sè

l­îng tö tõ m  llllm ,1,...,0,...,1,  . Cßn  rRnl lµ hµm chØ phô thuéc

vµo b¸n kÝnh r. Thay (2.7) vµo (2.4) vµ sö dông to¸n tö Hamiltonian trong

täa ®é cÇu, ph­¬ng tr×nh Schrödinger lóc ®ã trë thµnh:

         
2 2

2
2 2

ˆ1
, ,

2 2
m m

nl l n nl l
e e

L
r V r R r

Ε R r

m r r r m r
   

             

 (2.8)

Hai to¸n tö Ĥ vµ 2L̂ giao ho¸n víi nhau nªn chóng cã chung hµm

riªng   ,,rnlm . Cho 2L̂ t¸c dông lªn   ,m
l , sau ®ã ®¬n gi¶n   ,m

l ë

hai vÕ ta ®­îc:

     
22 2

2
2 2

0

11

2 2 (4 ) nl n nl
e e

l l Ze
r R r

Ε R r

m r r r m r r
           

 . (2.9)
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Ph­¬ng tr×nh (2.9) gäi lµ ph­¬ng tr×nh Schrödinger theo b¸n kÝnh.

Gi¶i ph­¬ng tr×nh nµy ta t×m ®­îc  rRnl , tõ ®ã t×m ®­îc hµm sãng

  ,,rnlm cña tr¹ng th¸i cã n¨ng l­îng En. Ba sè nguyªn mln ,, gäi lµ ba

sè l­îng tö ®Æc tr­ng cho tr¹ng th¸i mµ ta xÐt.

2.2. Gi¶i ph­¬ng tr×nh Schrödinger

§Ó ®¬n gi¶n h¬n cho viÖc gi¶i ph­¬ng tr×nh (2.9) chóng ta ®­a vµo

hµm míi:

   rrRru nlnl  (2.10)

vµ thay vµo ph­¬ng tr×nh (2.9) ta ®­îc:

   0.
2

22

2

 nleffn
nl urVE

m

dr

ud


(2.11)

(v× nlu chØ phô thuéc r nªn cã thÓ thay ®¹o hµm riªng
r
 b»ng ®¹o hµm

th­êng). Trong ®ã:

    22

2

1

2eff
e

l lZe
V r

r m r


  


(2.12)

®­îc gäi lµ thÕ n¨ng hiÖu dông, bao gåm thÕ Coulomb céng víi thÕ li t©m.

Ta gi¶ thiÕt r»ng khi 0r th×   rV chËm h¬n
2

1

r
(®Ó ®iÖn tö

kh«ng r¬i vµo h¹t nh©n), nghÜa lµ   02 rVr khi 0r . Khi ®ã hµm sãng

 rRnl h÷u h¹n trong toµn bé kh«ng gian kÓ c¶ ®iÓm 0r . Do ®ã hµm sãng

 rrRu nlnl  ph¶i b»ng 0 khi 0r .

  00 nlu . (2.13)

Nh­ vËy bµi to¸n gi¶i ph­¬ng tr×nh Schrödinger cho h¹t chuyÓn ®éng

trong tr­êng thÕ ®· ®­îc ®¬n gi¶n vÒ bµi to¸n chuyÓn ®éng mét chiÒu trªn

nöa ®­êng th¼ng víi thÕ n¨ng hiÖu dông effV vµ ®iÒu kiÖn biªn (2.13).

Tr­íc hÕt ta t×m nghiÖm cña ph­¬ng tr×nh (2.11) víi r nhá. Khi ®ã

ph­¬ng tr×nh (2.11) sÏ trë thµnh:
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    0)1(2 







rRll
r

rdR
r

dr

d
nl

nl (2.14)

Ta t×m nghiÖm d­íi d¹ng:

  constrrR s
nl . . (2.15)

Thay (2.15) vµo (2.14) ta ®­îc:

    0..1..1  constrllconstrss ss

hay lµ

   11  llss . (2.16)

Cã hai gi¸ trÞ cña s (s = l vµ s = - l -1) cïng tháa m·n ph­¬ng tr×nh trªn.Tuy

nhiªn gi¸ trÞ thø hai kh«ng tháa m·n ®iÒu kiÖn biªn v× nã dÉn tíi nghiÖm

  rRnl khi 0r . VËy ta cã   constrrR l
nl . khi 0r .

§èi víi tr­êng hîp r lín, ta xÐt chuyÓn ®éng cña ®iÖn tö lóc ch­a bÞ

i«n hãa trong nguyªn tö hi®r«, tøc lµ xÐt tr¹ng th¸i liªn kÕt cã n¨ng l­îng

©m En < 0.

Ta ®­a vµo biÕn sè míi
1/ 2

2

8 e nm
r

    
 

(2.17)

vµ
1/ 22

0(4 ) 2
e

n
n

Ze m
 

 
  

 
. (2.18)

Khi ®ã ph­¬ng tr×nh (1.25) trë thµnh:

    0
4

11
22

2












 




 nl
n u

ll

d

d (2.19)

Tr­êng hîp nµy ta xÐt víi r lín, tøc lµ víi  lín, khi ®ã ph­¬ng tr×nh

(2.19) gÇn ®óng lµ:

 
2

2

1
0.

4 nl

d
u

d



 

  
 

(2.20)

Gi¶i ph­¬ng tr×nh nµy ta t×m ®­îc hai nghiÖm ®éc lËp
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 
  2/

2/












eu

eu

nl

nl

NghiÖm   2/ eunl  kh«ng tháa m·n v× nã tiÕn tíi v« cïng khi  , vËy

ta chØ dïng ®­îc nghiÖm   2/  eunl , ®ã lµ d¹ng tiÖm cËn cña  nlR .

KÕt hîp víi phÇn trªn khi 0r th×   constR l
nl .  , ta cã thÓ t×m

nghiÖm khi r h÷u h¹n d­íi d¹ng:

    
nl

l
nl veR 2/ (2.21)

trong ®ã  nlv lµ hµm sè liªn kÕt Laguerre. Hµm nµy ph¶i h÷u h¹n khi

0r , vµ khi r th× dÉn tíi v« cïng chËm h¬n ®a thøc cña  .

Thay biÓu thøc trªn vµo ph­¬ng tr×nh (2.19) ta cã ph­¬ng tr×nh cho

 nlv :

          0122
2

2

 







 nln
nlnl vl
d

dv
l

d

vd
. (2.22)

Ta t×m nghiÖm cña ph­¬ng tr×nh (2.22) d­íi d¹ng chuçi:

  





0k

k
knl cv  , 00 c (2.23)

Thay (2.23) vµo (2.22) ta ®­îc:

      




 
0

11 01221
k

k
kn

k
k

k
k clkclckk 

hay

         0.1.1221
0

1 





k

k
knk cklcklkk  (2.24)

C¸c hÖ sè cña k ph¶i b»ng kh«ng, tõ ®ã ta suy ra c«ng thøc truy

to¸n ®èi víi c¸c hÖ sè ck cña chuçi (2.23)

   k
n

k c
lkk

lk
c

221

1
1 




 (2.25)

§Ó tháa m·n ®iÒu kiÖn giíi néi ®èi víi  nlv th× chuçi ph¶i ng¾t l¹i ë sè

h¹ng bËc p nµo ®ã, tøc lµ c¸c hÖ sè tõ cp+1 trë ®i ®Òu b»ng kh«ng:

01  nlp  .

trong ®ã p lµ mét sè nguyªn d­¬ng hoÆc b»ng kh«ng.
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Nh­ vËy n ph¶i lµ mét sè d­¬ng, ta kÝ hiÖu lµ n :

11  lplnn (2.26)

Tõ ®ã ta cã n¨ng l­îng cña ®iÖn tö trong nguyªn tö hi®r«:

 

2 4

2 2 2
02 4

e
n

m Z e

n



 


. (2.27)

trong ®ã n lµ sè nguyªn d­¬ng: ,...3,2,1n

Theo c«ng thøc (2.27) th× n¨ng l­îng gi¸n ®o¹n vµ tØ lÖ nghÞch víi

b×nh ph­¬ng c¸c sè nguyªn. TÝnh gi¸n ®o¹n cña n¨ng l­îng chÝnh lµ hÖ qu¶

cña yªu cÇu vÒ h÷u h¹n ®èi víi hµm sãng ë v« cùc.

2.3. C¸c sè l­îng tö

Ba sè nguyªn mln ,, x¸c ®Þnh mét hµm riªng   ,,rnlm duy nhÊt,

gäi lµ ba sè l­îng tö, trong ®ã n ®­îc gäi lµ sè l­îng tö chÝnh, nã cã gi¸ trÞ

nguyªn d­¬ng 1, 2, 3, ...vµ ®Æc tr­ng cho møc n¨ng l­îng. Gi¸ trÞ cña n¨ng

l­îng phô thuéc vµo n theo c«ng thøc (2.27). Sè l­îng tö l ®­îc gäi lµ sè

l­îng tö quü ®¹o, øng víi mét gi¸ trÞ ®· cho cña n th× l cã thÓ cã nh÷ng gi¸

trÞ 0, 1, 2, ..., n - 1 (nghÜa lµ cã 2n+1 gi¸ trÞ cña l). Sè l­îng tö quü ®¹o x¸c

®Þnh ®é lín cña m«men ®éng l­îng  1 llL . Sè l­îng tö m ®­îc gäi lµ

sè l­îng tö tõ, øng víi mét gi¸ trÞ ®· cho cña l th× m cã thÓ cã nh÷ng gi¸ trÞ

l­îng tö (nghÜa lµ cã 2l+1 gi¸ trÞ cña m). Sè l­îng tö tõ x¸c ®Þnh h×nh chiÕu

cña m«men ®éng l­îng lªn mét trôc l­îng tö (th­êng chän lµ trôc z):

mLz  .

Bé ba sè l­îng tö (n, l, m) x¸c ®Þnh tr¹ng th¸i cña hÖ. Tuy nhiªn,

trong phæ häc nguyªn tö ng­êi ta th­êng dïng l ®Ó ký hiÖu tr¹ng th¸i ®iÖn

tö t­¬ng øng víi c¸c ch÷ c¸i s, p, d. … nh­ sau:

gi¸ trÞ cña l : 0     1    2    3    4    5    6 7 ...

kÝ hiÖu tr¹ng th¸i s     p     d    f    g    h     i j  ...

cßn gi¸ trÞ cña n th× ®­îc viÕt tr­íc c¸c ký hiÖu tr¹ng th¸i, vÝ dô: 1s, 2p…
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Theo c«ng thøc (2.27) th× n¨ng l­îng chØ phô thuéc vµo n mµ kh«ng

phô thuéc vµo l vµ m nªn sÏ cã nhiÒu tr¹ng th¸i kh¸c nhau øng víi cïng

mét gi¸ trÞ n¨ng l­îng En, nghÜa lµ c¸c møc n¨ng l­îng bÞ suy biÕn. Ta h·y

tÝnh xem cã bao nhiªu tr¹ng th¸i øng víi cïng mét møc n¨ng l­îng En. Tøc

lµ tÝnh xem øng víi mét gi¸ trÞ n cña sè l­îng tö chÝnh  cã bao nhiªu bé gi¸

trÞ mln ,, kh¸c nhau.

Víi mét gi¸ trÞ cña l th× cã 12 l gi¸ trÞ kh¸c nhau cña m , tøc lµ cã

12 l tr¹ng th¸i kh¸c nhau. Víi nh÷ng gi¸ trÞ cña l tõ 0 ®Õn 1n th× sè

tr¹ng th¸i lµ:

  2
1

0

12 nl
n

l






VËy sè tr¹ng th¸i cã cïng mét gi¸ trÞ n¨ng l­îng En lµ 2n , tøc lµ suy

biÕn víi ®é béi lµ n2.

2.4. C¸c møc n¨ng l­îng

Thay c¸c gi¸ trÞ cña c¸c h»ng sè ,, me vµo c«ng thøc (2.27) ta cã

thÓ tÝnh ®­îc c¸c møc n¨ng l­îng cña hÖ:

 

2 4 2

2 22 2
02 4

n

mZ e Z
R

nn



   


, (2.28)

víi

 

4

2 2
02 4

em e
R





.

Chó ý r»ng c¸c tr¹ng th¸i cã cïng mét gi¸ trÞ cña n vµ cã l kh¸c

nhau th× cã chung gi¸ trÞ n¨ng l­îng (sù suy biÕn).

XÐt cho nguyªn tö hydro (Z =1), øng víi 1n n¨ng l­îng cã gi¸ trÞ

thÊp nhÊt:

E1 = - 13,6 eV.

-3,4 -

-15,1 -
- 0,85 -

0 -
E(eV)

2s 2p

3s 3p 3d

2

3
4

n


l =   0              1               2               3              4
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H×nh 2.1. S¬ ®å c¸c møc n¨ng l­îng cña nguyªn tö hi®r«.

Khi n cµng t¨ng th× kho¶ng c¸ch ë hai møc n¨ng l­îng c¹nh nhau cµng bÐ.

§Æc biÖt khi n th× 0nE . ë miÒn n¨ng l­îng E > 0 th× n¨ng l­îng

liªn tôc, ®ã lµ c¸c gi¸ trÞ n¨ng l­îng øng víi tr¹ng th¸i ®iÖn tö ë ngoµi

nguyªn tö (xa h¹t nh©n ®Õn møc n¨ng l­îng cña tr­êng lùc tÜnh ®iÖn kh«ng

®¸ng kÓ, ®iÖn tö chuyÓn ®éng tù do). Gi¸ trÞ tuyÖt ®èi cña møc n¨ng l­îng

thÊp nhÊt cho ta biÕt n¨ng l­îng i«n hãa I cña nguyªn tö hi®r«. N¨ng l­îng

nµy b»ng c«ng cÇn thiÕt ®Ó ®­a ®iÖn tö tõ tr¹ng th¸i liªn kÕt cã n¨ng l­îng

thÊp nhÊt E1 ra ngoµi nguyªn tö, tøc lµ ®Õn tr¹ng th¸i ion hãa (H×nh 2.1).

Khi nguyªn tö chuyÓn tõ tr¹ng th¸i cã n¨ng l­îng En vÒ tr¹ng th¸i cã

n¨ng l­îng En' thÊp h¬n th× nã ph¸t ra bøc x¹ cã tÇn sè gãc lµ  tháa m·n

hÖ thøc: 'n n    .

Dùa vµo biÓu thøc cña n¨ng l­îng (2.27) ta cã thÓ tÝnh ®­îc tÇn sè

gãc  cña bøc x¹:

' 2 2

1 1

'nn

R

n n
    

 
, ( nn ' ). (2.29)
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HoÆc d­íi d¹ng tÇn sè v cña bøc x¹:

2 2

1 1

2 2 '

R
v

n n


 

    
 

, (2.30)

trong ®ã
h

RR
R 

2
' ®­îc gäi lµ h»ng sè Rydberg.

D·y Lyman øng víi sù chuyÓn tõ c¸c møc cã 2n vÒ møc cã 1'n :







 

2

1
1

n

R


 , ,...3,2n

Trong d·y nµy v¹ch ®Çu tiªn (cã b­íc sãng dµi nhÊt) øng víi 2n :

0

68,1215
2

A
c





D·y Balmer øng víi sù chuyÓn tõ c¸c møc cã 3n vÒ møc cã 2'n :







 

2

1

4

1

n

R


 , ,...4,3n

C«ng thøc nµy do Balmer x¸c lËp n¨m 1885 b»ng thùc nghiÖm tr­íc

khi cã lý thuyÕt Bohr vµ c¬ häc l­îng tö.

D·y Paschen øng víi sù chuyÓn tõ c¸c møc cã 4n vÒ møc cã 3'n :







 

2

1

9

1

n

R


 , ,...5,4n

Víi c¸c nguyªn tö mét ®iÖn tö hoÆc ion t­¬ng tù hydro, c«ng thøc

(2.28) cho thÊy c¸c møc n¨ng l­îng còng ®­îc s¾p xÕp nh­ ®èi víi hydro

nh­ng c¸c v¹ch phæ dÞch chuyÓn sÏ bÞ dÞch vÒ miÒn cã b­íc sãng ng¾n h¬n

(v× n¨ng l­îng lín gÊp Z2 lÇn so víi hidro).

2.5. Hµm sãng vµ sù ph©n bè ®iÖn tö

Nh­ ®· tr×nh bµy trªn ®©y, hµm sãng cña hÖ ®­îc viÕt:

      ,,, m
lnlnlm rRr  , (2.31)

trong ®ã thµnh phÇn xuyªn t©m  rRnl ®­îc x¸c ®Þnh bëi c«ng thøc (2.21):

    
nl

l
nl veR 2/ ,

víi nlv lµ nghiÖm cña ph­¬ng tr×nh (2.22)- cßn gäi lµ ph­¬ng tr×nh tr×nh

Laguerre. NghiÖm nlv lµ c¸c ®a thøc Laguerre liªn ®íi, nã cã d¹ng:
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    12 
 l

lnnlnl LNv , (2.32)

trong ®ã  12 

l

lnL ®­îc cho bëi:

      
    !!12!

!
1

21

0

12

kklkn

ln
L

k

r

kn

k

l
ln

r 










  (2.33)

1 lnnr , nlN lµ hÖ sè chuÈn hãa.

Sö dông b¶ng tra cøu c¸c ®a thøc Laguerre liªn ®íi ta t×m ®­îc phÇn hµm

sãng phô thuéc b¸n kÝnh Rnl(r). Trong b¶ng 1 lµ mét sè hµm Rnl(r) ®Çu tiªn.

B¶ng 2.1. Mét sè hµm  rRnl ®Çu tiªn.

n l Hµm sãng  rRnl

1 0 xeN 
102

2 0  xeN x  12 20

2 1
xeN x

21
3

2

3 0






  2

30 3

2
212 xxeN x

3 1  xxeN x  22
3

2
31

3 2 2
32

103

4
xeN x

Hµm cÇu  ,m
l ®­îc x¸c ®Þnh dùa c¸c ph­¬ng tr×nh trÞ riªng :

      ,1,ˆ 22 m
l

m
l llL   (2.34)

    ,,ˆ m
l

m
lz mL   (2.35)

Tõ ph­¬ng tr×nh (2.35) ta cã:

     imm
l

m
l eK , (2.36)

Thay (2.36) vµo (2.34) ta cã:

  01
sin

sin
sin

1
2

2








 m
l

m
l

m
l KllK

m

d

dK

d

d





(2.37)

§Æt: cosx , ph­¬ng tr×nh (2.37) ®­îc ®­a vÒ:

    0
1

121
2

2

2

2
2 










 m
l

m
l

m
l K

x

m
ll

dx

dK
x

dx

Kd
x (2.38)
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Ph­¬ng tr×nh (2.38) lµ ph­¬ng tr×nh Legendre liªn kÕt. NghiÖm m
lK

chÝnh lµ ®a thøc liªn kÕt Legendre víi biÕn sè lµ cos .

   cosm
l

m
l PxK  , (2.39)

     imm
l

m
l ePconst cos.,  (2.40)

trong ®ã  cosm
lP lµ ®a thøc liªn kÕt Legendre:

     




m

l
m

mm
l d

Pd
P

cos

cos
cos1cos

2/2 .

Sö dông c«ng thøc cho ®a thøc Legendre ta cã thÓ t×m ®­îc hµm cÇu m« t¶

phÇn phô thuéc biÕn sè gãc cña hÖ. Mét sè hµm cÇu ®Çu tiªn ®­îc tr×nh bµy

ë b¶ng 2.2.

B¶ng 2.2: Mét sè gi¸ trÞ cña hµm cÇu  ,m
l

l m Gi¸ trÞ hµm cÇu  ,m
l

0 0
4

1

1 -1



ie.sin

8

3

1 0



cos

4

3

1 +1



ie.sin

8

3


2 -2



ie 22 .sin

32

15 

2 -1



ie.sincos

8

15

2 0  1cos3
16

5 2 


2 1



ie.sincos

8

15


2 2



ie22 .sin

32

15
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Víi c¸c hµm theo b¸n kÝnh vµ hµm cÇu ®· ®­îc x¸c ®Þnh ta thu ®­îc hµm

sãng toµn phÇn cña hÖ. Mét sè hµm sãng øng víi c¸c gi¸ trÞ ®Çu tiªn cña

c¸c sè l­îng tö (n, l, m) ®­îc tÝnh trªn b¶ng 2.3.

B¶ng 2.3: Mét sè gi¸ trÞ cña hµm sãng   ,,rnlm .

n l m Gi¸ trÞ hµm sãng   ,,rnlm

1 0 0
0/

2/3

0

1 aZre
a

Z 











2 0 0
02/

0

2/3

0

2
24

1 aZre
a

Zr

a

Z 




















2 1 0



cos

24

1
02/

0

2/3

0

aZre
a

Zr

a

Z 









2 1  1



iaZr ee

a

Zr

a

Z 








.sin

8

1
02/

0

2/3

0

Theo c¬ häc l­îng tö, sãng m« t¶ tr¹ng th¸i cña hÖ ta th«ng tin vÒ x¸c suÊt

t×m thÊy ®iÖn tö trong kh«ng gian theo c«ng thøc:

    2
,,,,  rrw nlm . (2.41)

V× vËy, x¸c suÊt ®Ó t×m thÊy ®iÖn tö trong phÇn tö thÓ tÝch cã täa ®é trong

kho¶ng[    , , ,( )r r dr d d          ] lµ:

    2 2, , , , sinnlmdw r r r dr d d       

    22 2 2 , sinm
nl nl lN R r r dr d d      . (2.42)

Tõ ®©y ta cã thÓ thÊy ph©n bè x¸c suÊt t×m thÊy ®iÖn tö trong kho¶ng c¸ch

tõ r ®Õn drr  lµ:

     
2

22 2 2

0 0

, sinm
nl nl ldw r N R r r dr d d

 

       . (2.43)

ë tr¹ng th¸i c¬ b¶n (øng víi 1, 0, 0n l m   ) th× ph©n bè x¸c suÊt nµy trë

thµnh:
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  drr
a

Zr

a

Z
rdw 2

0

3

0

2
exp4 

















 (2.44)

Gäi  r lµ mËt ®é x¸c suÊt, ta cã:

    2

0

3

0

2
exp4 r

a

Zr

a

Z

dr

rdw
r 

















 (2.45)

trong ®ã:

2

2
0

0

4

me
a




Hµm mËt ®é nµy cã gi¸ trÞ cùc ®¹i khi -8
o   0,529.10 cmr a  vµ cã d¹ng

nh­ trªn h×nh 2.2.

H×nh 2.3. Ph©n bè mËt ®é x¸c suÊt cña ®iÖn tö theo kho¶ng c¸ch ë tr¹ng th¸i ®iÖn

tö thÊp nhÊt (tr¹ng th¸i c¬ b¶n).

Víi kÕt qu¶ thu ®­îc ë trªn ta thÊy r»ng, khi nguyªn tö ë tr¹ng th¸i

c¬ b¶n th× b¸n kÝnh mµ ë ®ã x¸c suÊt t×m thÊy ®iÖn tö lín nhÊt trïng víi b¸n

kÝnh quü ®¹o Bohr quü ®¹o Bohr thø nhÊt. LËp luËn t­¬ng tù ta cã thÓ thÊy

sù phï hîp gi÷a kÕt qu¶ rót ra lý thuyÕt Bohr víi kÕt qu¶ thu ®­îc theo lý

thuyÕt Schrodinger cho c¸c tr¹ng th¸i s tiÕp theo (nghÜa lµ cho 2s, 3s, 4s...).

D¹ng cña c¸c hµm sãng nµy ®­îc m« t¶ nh­ trªn h×nh 2.3. §iÓm ®Æc biÖt

cña c¸c tr¹ng th¸i s nµy lµ ®iÖn tö ph©n bè ®èi xøng cÇu quanh h¹t nh©n.

 r

ao r
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Víi c¸c tr¹ng th¸i kh¸c th× sù ph©n bè ®iÖn tö trong kh«ng gian sÏ cã h×nh

d¹ng kh¸c. Trªn h×nh 2.4 lµ minh häa cho ph©n bè ®iÖn tö ë tr¹ng th¸i 2p.

H×nh 2.3. Sù ph©n bè ®iÖn tö ë c¸c tr¹ng th¸i 1s (a), 2s (b) vµ 3s (c) trong kh«ng gian.

H×nh 2.4. Sù ph©n bè ®iÖn tö ë c¸c tr¹ng th¸i 2p trong kh«ng gian theo: b¸n kÝnh (a),

trong mÆt ph¼ng xz, vµ trong kh«ng gian.

2.7. XÐt ®Õn chuyÓn ®éng cña khèi t©m
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Ta ®· xem nh­ h¹t nh©n cña nguyªn tö ®øng yªn, ®iÖn tö chuyÓn

®éng xung quanh d­íi t¸c dông cña lùc xuyªn t©m h­íng vÒ h¹t nh©n. Thùc

tÕ  th× h¹t nh©n vµ ®iÖn tö lµ mét hÖ hai h¹t t­¬ng t¸c. NÕu kh«ng cã ngo¹i

lùc t¸c dông lªn hÖ th× theo c¬ häc cæ ®iÓn, khèi t©m cña hÖ ®øng yªn (hoÆc

chuyÓn ®éng th¼ng ®Òu), ®iÖn tö vµ c¶ h¹t nh©n chuyÓn ®éng xung quanh

khèi t©m gièng nh­ mét h¹t cã khèi l­îng b»ng khèi l­îng rót gän cña c¶

hÖ. H¹t nµy chÞu t¸c dông cña lùc t­¬ng t¸c, vµ c¸ch khèi t©m mét ®o¹n

b»ng kho¶ng c¸ch gi÷a hai h¹t thùc mµ ta xÐt.

Ta sÏ chøng minh kÕt qu¶ t­¬ng tù trong c¬ häc l­îng tö. Gäi m1, x1,

y1, z1 lµ khèi l­îng vµ täa ®é cña h¹t thø nhÊt ; cßn m2, x2, y2, z2 lµ khèi

l­îng vµ täa ®é cña h¹t thø hai. ThÕ n¨ng t­¬ng t¸c gi÷a hai h¹t lµ  21, rrV


.

Hµm sè sãng cña hÖ hai h¹t  phô thuéc vµo täa ®é cña c¶ hai h¹t  21, rr
 .

To¸n tö n¨ng l­îng cña hÖ:

       21
2
2

2

2
2
1

1

2

21 ,
22

,ˆ rrV
mm

rr


 (2.47)

trong ®ã

  2
1

2

2
1

2

2
1

2
2
1 zyx 













  2
2

2

2
2

2

2
2

2
2
2 zyx 











 .

Ph­¬ng tr×nh trÞ riªng cña n¨ng l­îng lµ:

     212121 ,,,ˆ rrErrrr
   (2.48)

Gäi M lµ khèi l­îng cña hÖ,  ZYXR ,,


lµ vect¬ tõ gèc täa ®é ®Õn

khèi t©m cña hÖ,  zyxr ,,


lµ vect¬ tõ h¹t thø hai ®Õn h¹t thø nhÊt (coi nh­

chÊt ®iÓm). Ta sÏ cã:

21

2211

21

rrr

rmrmRM

mmM










Ta biÕn ®æi c¸c ®¹o hµm:
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XM

m

xXx

X

xx

x

x 






















 1

111

XM

m

xXx

X

xx

x

x 






















 2

222

vµ còng t­¬ng tù nh­ thÕ ®èi víi
2121

,,,
zzyy 











.

Tõ ®ã suy ra:

       
222

2
2

2
1

1

1111
Rr Mmm




(2.49)

trong ®ã  lµ khèi l­îng rót gän cña hÖ.

21

21

mm

mm




Ta cã thÓ biÓu diÔn hµm sãng theo c¸c biÕn sè míi:  Rr


,

Ph­¬ng tr×nh trÞ Schrodinger ®­îc viÕt thµnh:

         RrERrrV
M rR


,,

22
2

2
2

2















(2.50)

Sö dông ph­¬ng ph¸p t¸ch biÕn sè

     RgrfRr


, (2.51)

da ®­a ph­¬ng tr×nh (2.50) trë thµnh:

   
 

     

  













rf

rfrV

Rg

Rg
M

r
R







 2
2

2
2

22 
(2.52)

Sè h¹ng thø nhÊt ë vÕ tr¸i chØ phô thuéc R


, cßn sè h¹ng thø hai chØ

phô thuéc r
 . Muèn cho tæng cña chóng kh«ng ®æi (khi R


vµ r

 biÕn thiªn

®éc lËp) th× mçi sè h¹ng ph¶i lµ mét h»ng sè mµ ta kÝ hiÖu t­¬ng øng lµ E1

vµ E2. Khi ®ã ph­¬ng tr×nh trªn t¸ch ra thµnh hai ph­¬ng tr×nh:

     RgRg
M R


1

2
2

2
 (2.53)

       rfrfrVr


2

2
2

2












(2.54)

http://mientayvn.com/chat_box_li.html


Trao đổi trực tuyến tại: http://mientayvn.com/chat_box_li.html

32

Ph­¬ng tr×nh (2.53) chøng tá khèi t©m cña hÖ chuyÓn ®éng nh­ mét

h¹t tù do cã khèi l­îng M, cßn ph­¬ng tr×nh (2.54) t­¬ng ®­¬ng víi ph­¬ng

tr×nh Schrodinger cho mét h¹t cã khèi l­îng  chuyÓn ®éng d­íi t¸c dông

cña lùc cã thÕ n¨ng  rV
 . N¨ng l­îng E cña hÖ b»ng tæng n¨ng l­îng E1

cña chuyÓn ®éng cña khèi t©m vµ n¨ng l­îng E2 cña chuyÓn ®éng t­¬ng

®èi. Trong phæ häc ta th­êng chØ quan t©m tíi n¨ng l­îng E2 v× nã cho c¸c

th«ng tin vÒ vÞ trÝ t­¬ng ®èi gi÷a c¸c møc n¨ng l­îng ®iÖn tö trong nguyªn

tö. V× vËy, khi tÝnh ®Õn chuyÓn ®éng cña h¹t nh©n ta ph¶i thay me b»ng khèi

l­îng rót gän cña hÖ  :

e n

e n

m m

m m
 


, (2.55)

víi mn lµ khèi l­îng cña h¹t nh©n.

Khi ®ã gi¸ trÞ n¨ng l­îng ®­îc viÕt l¹i:
22

2 2
0

1

2 4n

Ze

n




 
   

  

  2

2

00

2

24 n

Z

ma

e 




  2

2

0

2

24 n

Z

a

e


 , (2.56)

trong ®ã 2

2
0

0

4

me
a


 lµ b¸n kÝnh Bohr thø nhÊt, cßn





ma

e
a 0

2

2
04




.

Chóng ta còng cã thÓ viÕt:

 2

2
2

1

2n

Z
c

n


   . (2.57)

Trong ®ã   c

e

0

2

4
  lµ h»ng sè cÊu tróc tinh tÕ.

2.8. C¸c gi¸ trÞ trung b×nh
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Sö dông c«ng thøc hµm sãng ®· chuÈn hãa  rnlm ta cã thÓ tÝnh ®­îc

gi¸ trÞ trung b×nh cña c¸c biÕn sè ®éng lùc theo ®Þnh nghÜa cña c¬ häc l­îng

tö. ë ®©y ta xÐt ®Õn gi¸ trÞ trung b×nh cña kho¶ng c¸ch r vµ c¸c lòy thõa cña

nã ë c¸c tr¹ng th¸i ®iÖn tö kh¸c nhau.

Khi nguyªn tö ë tr¹ng th¸i c¬ b¶n (n, l, m) = (1, 0, 0):

100 100100
r r  .

Nh­ ®· tr×nh bµy ë phÇn tr­íc, hµm sãng ë tr¹ng th¸i c¬ b¶n ®­îc viÕt:










 















a

Zr

a

Z
exp

2/1

3

3

100

Do ®ã:

    rdrrrr


100
*
100100



  2

100 r r dr 














 









2

000

3
3

3

.sin.
2

exp. dddr
a

Zr
r

a

Z

Z

a
r

2

3
100

 . (2.58)

Trong tr­êng hîp tæng qu¸t víi hµm sãng  rnlm

 gi¸ trÞ trung b×nh

cã thÓ tÝnh theo c«ng thøc:

    rdrrrr nlmnlmnlm

  *

  2 3
nlR r r dr  . (2.59)

Sö dông hµm phô thuéc r ®· chuÈn hãa  rRnl ta t×m ®­îc:

 












 


2

2
1

1
2

1
1

n

ll

Z

na
r

nlm

 . (2.60)

C«ng thøc (2.60) cã thÓ ®­îc sö dông ®Ó tÝnh "b¸n kÝnh" nlm
r cña nguyªn

tö ë tr¹ng th¸i bÊt kú. Ta nhËn thÊy r»ng kÝch th­íc cña hÖ nguyªn tö tØ lÖ

nghÞch víi Z vµ tØ lÖ thuËn víi n2.
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B»ng c¸ch t­¬ng tù ta tÝnh ®­îc gi¸ trÞ trung b×nh cho c¸c lòy thõa

quan träng cña r nh­ sau:

 












 


22

42
2 3/11

1
2

3
1

n

ll

Z

na
r

nlm

 (2.61)

       























  112

9

1
12

9

10

27

351
1

8

27
1

423

63
3 llll

n
ll

nZ

na
r

nlm

 (2.62)

2

1

na

Z

r nlm 

 . (2.63)

 2/1

1
32

2

2 


lna

Z

r nlm 

(2.64)

  12/1

1
33

3

3 


lllna

Z

r nlm 
(2.65)

Tõ (2.60) ®Õn (2.65) ta nhËn thÊy

k

nlm

k

Z

a
r 







 ~ . C¸c gi¸ trÞ trung

b×nh cña r cã sè mò d­¬ng (k > 0) ®­îc x¸c ®Þnh bëi c¸c sè l­îng tö chÝnh

n, trong khi ®ã c¸c sè mò nguyªn ©m t­¬ng øng cña r phô thuéc nhiÒu vµo

l víi k < -1. Do ®ã víi sè mò d­¬ng (k > 0) ta cã tÝch ph©n:

  drrrRr k
nlnlm

k 2

0

2 


 (2.66)

víi nh÷ng gi¸ trÞ lín cña r, trong ®ã 








 

na

Zr
rR n

nl exp~ 1 . MÆt kh¸c, víi sè

mò ©m k < -1 ta cã tÝch ph©n (2.66) víi r nhá, trong ®ã l
nl rR ~ .
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Ch­¬ng 3

CÊu tróc tinh tÕ cña nguyªn tö hi®r«

3.1. M«men tõ quü ®¹o

£lectr«n chuyÓn ®éng xung quanh h¹t nh©n cã m«men ®éng l­îng

biÓu diÔn bëi c¸c to¸n tö 2l̂


vµ ẑl . TrÞ riªng cña c¸c to¸n tö nµy lÇn l­ît lµ:

 2 21

z

l l l

l m

 







®ã lµ ®é lín cña b×nh ph­¬ng m«men ®éng l­îng vµ cña h×nh chiÕu m«men

®éng l­îng trªn trôc z.

Khi  nguyªn tö ®øng yªn th× m«men ®éng l­îng cña ®iÖn tö còng lµ

cña nguyªn tö, ta gäi lµ m«men quü ®¹o. Theo ®iÖn ®éng lùc häc ta thÊy

chuyÓn ®éng cña ®iÖn tö quanh h¹t nh©n t¹o nªn mét tõ tr­êng t­¬ng øng

víi m«men tõ quü ®¹o . Ta sö dông lý thuyÕt c¬ häc l­îng tö ®Ó x¸c ®Þnh

mèi liªn hÖ gi÷a c¸c m«men nµy.

Theo ®Þnh nghÜa, vect¬ mËt ®é dßng ®iÖn trong nguyªn tö ®­îc tÝnh

 * *

2e
e

ie
j

m
   

   
  

(3.1)

Trong täa ®é cÇu, to¸n tö nabla  cã ba thµnh phÇn:
























r

r

rr

1

sin

1

Tõ ®ã cã thÓ tÝnh ®­îc ba thµnh phÇn cña vect¬ mËt ®é dßng ®iÖn eJ

0
2

*
*

















rrm

ie
j

e
er



0ej
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    **

2 e
e m

ie
j


























*

*

sin

1

2 rm

ie

e



  *2
sin

1

2



im

rm

ie

e




(3.2)

XÐt dßng ®iÖn ch¹y qua mét phÇn tö diÖn tÝch d , c­êng ®é dßng ®iÖn lµ:

e edj j d 

Khi ®ã, h×nh chiÕu m«men tõ lªn trôc z lµ:

.. ee
z

j d Sdj S
d

c c
 

  

 dm
cm

er
d

e
z

2.sin 
 (3.3)

NÕu xÐt dßng ®iÖn ch¹y trong toµn bé nguyªn tö th× ta ph¶i lÊy tÝch

ph©n c«ng thøc (3.3). Nh­ vËy m«men tõ  (g©y nªn bëi chuyÓn ®éng cña

®iÖn tö) cña nguyªn tö cã h×nh chiÕu lªn trôc z lµ:

  d
cm

me

e
z

2
sin2

2


(3.4)

tÝch ph©n lÊy ®èi víi toµn bé kh«ng gian, biÓu thøc  dr sin2 chÝnh lµ thÓ

tÝch cña èng dßng cã tiÕt diÖn d . Tõ ®iÒu kiÖn chuÈn hãa cña hµm sãng:

1
2

 dV

ta suy ra:

cm

me

e
z 2


 (3.5)

§¹i l­îng:

cm

e

e
b 2


 (3.6)

gäi lµ manheton Bohr.

C«ng thøc (3.5) cã nghÜa lµ: m«men tõ quü ®¹o cña nguyªn tö mét

®iÖn tö cã h×nh chiÕu trªn trôc z b»ng mét sè nguyªn lÇn manheton Bohr.

http://mientayvn.com/chat_box_li.html


Trao đổi trực tuyến tại: http://mientayvn.com/chat_box_li.html

37

B©y giê ta t×m tØ sè gi÷a h×nh chiÕu m«men tõ z vµ h×nh chiÕu

m«men c¬ lz. Ta ®· biÕt:

zl m 

suy ra:

2
z

z e

e

l m c


 (3.7)

v× trôc z cã thÓ chän tïy ý nªn tØ sè nµy còng lµ tØ sè håi chuyÓn:

2 e

e

m cl





 (3.8)

3.2. Spin vµ m«men toµn phÇn cña ®iÖn tö

Theo lÝ thuyÕt th× møc n¨ng l­îng thÊp nhÊt 1s (n =1, l = 0, m =0) cã

®é béi suy biÕn b»ng 1 (kh«ng suy biÕn). Nh­ng dùa vµo kÕt qu¶ nghiªn

cøu thùc nghiÖm vÒ hiÖu øng Zeeman th× møc n¨ng l­îng Êy l¹i bÞ t¸ch lµm

®«i. NÕu sù t¸ch ®ã còng cïng mét nguån gèc vËt lÝ nh­ sù t¸ch møc n¨ng

l­îng cña nguyªn tö khi ®Æt trong tõ tr­êng th× nguyªn tö hi®r« ë tr¹ng th¸i

1s ph¶i cã m«men ®éng l­îng kh¸c kh«ng vµ ®­îc ®Æc tr­ng bëi sè l­îng

tö cã gi¸ trÞ b»ng 1

2
. §iÒu nµy chøng tá ngoµi m« men quü ®¹o th× ®iÖn tö

ph¶i cã mét m« men néi t¹i nµo ®ã ®Æc tr­ng cho tr¹ng th¸i néi t¹i cña ®iÖn

tö. Ng­êi ta gäi m« men néi t¹i nµy lµ spin (ký hiÖu bëi s
 ) vµ ®©y lµ mét

thuéc tÝnh cña c¸c h¹t c¬ b¶n. Mét c¸ch t­¬ng tù nh­ m« men quü ®¹o, spin

còng bÞ l­îng tö hãa theo biÓu thøc (minh häa nh­ trªn h×nh 3.1):

  1 1 3
1 1

2 2 2
s s s       

 


   , (3.9)

cßn h×nh chiÕu cña m«men nµy lªn mét trôc z cã gi¸ trÞ lµ:

z ss m  , víi








2

1
,

2

1
sm . (3.10)
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H×nh 3.1. Minh häa cho sù l­îng tö hãa kh«ng gian cña spin ®iÖn tö.

§Ó gi¶i thÝch ®Þnh l­îng c¸c kÕt qu¶ thùc nghiÖm vÒ ®é t¸ch cña c¸c

v¹ch phæ cña nguyªn tö (khi ®Æt trong tõ tr­êng) ng­êi ta thõa nhËn r»ng

®iÖn tö cã m«men tõ riªng s
 liªn hÖ víi spin bëi:

s
e

e
s

m c
 
 

. (3.11)

Tõ ®ã suy ra:

s

e

e

s m c






 . (3.12)

Nh­ vËy, víi sù thõa nhËn vÒ sù tån t¹i cña spin th× m« men toµn

phÇn j


cña ®iÖn tö sÏ lµ tæng cña m« men quü ®¹o céng víi spin:

j l s 
 

. (3.13)

V× m«men quü ®¹o l


trôc vµ thµnh phÇn h×nh chiÕu cña nã lªn trôc z còng

bÞ l­îng tö hãa t­¬ng øng víi cac sè l­îng tö l vµ m theo c¸c hÖ thøc:

 1l l l 


 (3.14)

zl m  (3.15)

vµ  spin còng bÞ l­îng tö hãa theo (3.9) vµ (3.10) nªn m«men cña ®iÖn tö

còng bÞ l­îng tö hãa bëi:

 1j j j 


 . (3.16)

Do sè l­îng tö h×nh chiÕu cña spin chØ cã thÓ lµ +1/2 hoÆc -1/2 nªn sè

l­îng tö toµn phÇn j sÏ nhËn c¸c gi¸ trÞ:

s

sz
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2

1
 lj vµ

2

1
 lj víi l = 0, 1, … n-1.

T­¬ng tù, thµnh phÇn h×nh chiÕu cña j


lªn trôc z còng bÞ l­îng tö hãa bëi:

z jj m  . (3.17)

víi mj = -j, -j + 1, ..., j.

M«men tõ toµn phÇn cña ®iÖn tö j
 sÏ b»ng tæng cña m«men tõ quü

®¹o vµ m«men tõ riªng:

. slj  
 . (3.18)

3.3. CÊu tróc tinh tÕ c¸c møc n¨ng l­îng cña nguyªn tö mét ®iÖn tö

3.3.1. Sù dÞch chuyÓn n¨ng l­îng

CÊu tróc tinh tÕ cña c¸c møc n¨ng l­îng cña nguyªn tö mét ®iÖn tö lµ

dùa trªn c¸c hiÖu øng t­¬ng ®èi tÝnh. V× vËy, ®Ó ph©n tÝch c¸c hiÖu øng nµy,

chóng ta cÇn mét ph­¬ng tr×nh sãng c¬ b¶n cho ®iÖn tö nh»m tháa m·n c¸c

®iÒu kiÖn cña lý thuyÕt t­¬ng ®èi hÑp còng nh­ cña c¬ häc l­îng tö. §ã

chÝnh lµ ph­¬ng tr×nh Dirac, lµ ph­¬ng tr×nh sãng t­¬ng ®èi chÝnh x¸c dµnh

cho c¸c ®iÖn tö.

Ph­¬ng ph¸p chÆt chÏ nhÊt ®Ó ®¹t ®­îc sù bæ chÝnh t­¬ng ®èi cho

c¸c møc n¨ng l­îng (Bohr) cña nh÷ng nguyªn tö mét ®iÖn tö lµ gi¶i ph­¬ng

tr×nh Dirac cho 1 ®iÖn tö trong tr­êng xuyªn t©m    r
Ze

rV
0

2

4
 . Ta sö

dông lÝ thuyÕt nhiÔu lo¹n ®Ó t¸ch hµm Hamiltonian thµnh hai phÇn, 0̂ lµ

phÇn kh«ng nhiÔu lo¹n vµ '̂ lµ phÇn nhiÔu lo¹n m« t¶ c¸c hiÖu øng t­¬ng

®èi tÝnh:

'ˆˆˆ
0  (3.19)

trong ®ã:

 r
Ze

m

p

0

22

0 42

ˆ
ˆ






(3.20)

321 'ˆ'ˆ'ˆ'ˆ  (3.21)

víi
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23

4

1 8

ˆ
'ˆ

cm

p


 (3.22)

SL
dr

dV

rcm


...

1
.

2

1
'ˆ

222  (3.23)

 r
Ze

cm

 













0

2

22

2

3 42
'ˆ (3.24)

H’1 lµ bæ chÝnh t­¬ng ®èi tÝnh cho ®éng n¨ng, H’2 lµ bæ chÝnh do

t­¬ng t¸c spin - quü ®¹o, vµ H’3 lµ sè h¹ng bæ chÝnh Darwin.

Tr­íc khi chóng ta tÝnh sù dÞch chuyÓn n¨ng l­îng bëi 3 phÇn tö nµy

b»ng viÖc sö dông lý thuyÕt nhiÔu lo¹n, chóng ta chó ý r»ng thuyÕt

Schrodinger kh«ng bao gåm spin cña ®iÖn tö. §Ó tÝnh ®­îc sù bæ chÝnh cña

to¸n tö spin, vÝ dô tõ H’2, chóng ta b¾t ®Çu tõ ph­¬ng tr×nh:

slsl mnlmnmnlm   0
ˆ (3.25)

trong ®ã En lµ trÞ riªng cña to¸n tö n¨ng l­îng 0̂ , vµ hµm sãng
sl mnlm ®·

söa ®æi (2 thµnh phÇn) hµm sãng Schrodinger (®­îc quy vÒ nh­ lµ hµm sãng

Pauli hoÆc spin quü ®¹o) cho bëi ph­¬ng tr×nh:

   
slsl mnlmmnlm rq ,2/1 

 (3.26)

trong ®ã q lµ kÝ hiÖu tËp hîp täa kh«ng gian vµ spin.

Sè l­îng tö lm cã thÓ nhËn c¸c gi¸ trÞ lll  ,...,1, chÝnh lµ sè

l­îng tö tõ ®· ®­îc kÝ hiÖu trong ch­¬ng tr­íc lµ m ,  r
lnlm lµ hµm sãng

cña ph­¬ng tr×nh Schrodinger cho nguyªn tö 1 ®iÖn tö:

   rr
ll nlmnnlm

   0
ˆ (3.27)

vµ
sm,2/1 lµ hµm riªng spin cho mét nöa spin (s = 1/2),

sm,2/1 lµ mét cÊu

tróc spin¬ 2 thµnh phÇn, vµ nh÷ng spin¬ ®· ®­îc chuÈn hãa t­¬ng øng víi

"spin up" 2/1sm vµ "spin down" 2/1sm ®­îc kÝ hiÖu:











0

1
 and 










1

0
 (3.28)
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ˆ oH kh«ng chøa biÕn spin trong hµm sãng 2 thµnh phÇn, chóng lµ riªng rÏ

vÒ mÆt kh«ng gian vµ biÕn spin. B©y giê chóng ta cã 4 sè l­îng tö

sl mmln ,,, ®Ó miªu t¶ nguyªn tö 1 ®iÖn tö, t¸c ®éng cña spin trong c¸c gi¶i

ph¸p "kh«ng nhiÔu lo¹n" sÏ lµm gi¶m sù suy biÕn ®i 2 lÇn. V× vËy, mçi møc

n¨ng l­îng Schrodinger En b©y giê lµ suy biÕn 2n2.

B©y giê chóng ta sÏ tÝnh to¸n c¸c bæ chÝnh n¨ng l­îng cho 3 sè h¹ng

(3.22)  (3.24), sö dông hµm sãng Pauli nh­ hµm sãng bËc kh«ng.

1. 23

4

1 8

ˆ
'ˆ

cm

p


 (bæ chÝnh t­¬ng ®èi tÝnh choi ®éng n¨ng)

Tõ møc n¨ng l­îng kh«ng suy biÕn En lµ suy biÕn 2n2, chóng ta nªn

sö dông lý thuyÕt nhiÔu lo¹n. Tuy nhiªn chóng ta ph¶i l­u ý r»ng, H’1

kh«ng chøa biÕn spin. Thªm vµo ®ã, nã giao ho¸n víi thµnh phÇn cña

m«men xung l­îng quü ®¹o. V× vËy, sù bæ chÝnh n¨ng l­îng 1 dùa trªn

H’1 ®­îc ®­a ra trong lÝ thuyÕt nhiÔu lo¹n bËc nhÊt:

SlSl mnlmmnlm cm

p 
23

4

1 8

̂



ll nlmnlm cm

p 
23

2

8

̂



ll nlmnlm T
mc

 2
2

ˆ
2

1
 (3.29)

trong ®ã
m

p
T

2

ˆ
ˆ

2

 lµ to¸n tö ®éng n¨ng. Tõ (3.20) ta cã:

 r
Ze

T
0

2

0 4
ˆˆ


 (3.30)

vµ do ®ã:

  ll nlmnlm r

Ze

mc





2

0

2

021 4
ˆ

2

1










    





























ll nlmnlm
nn r

Ze

r

Ze

mc 2

2

0

2

0

2
2

2

1

4

1

4
2

2

1


(3.31)
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ë ®©y chóng ta sö dông c«ng thøc (3.27). Tõ c¸c c«ng thøc (2.57), (2.63) vµ

(2.64) (víi m ) ta ®­îc:

   

























2
0

2

22

0

2
2

2

22

21 24
2

22

1

na

Z

n

ZmcZe

n

Zmc

mc






 














2/14 32
0

22

0

2

lna

ZZe



   









2/14

3

2

1
2

2

2

2
2

l

n

n

Z

n

Z
mc



 









2/14

3
2

2

l

n

n

Z
n


(3.32)

2. SL
dr

dV

rcm


...

1
.

2

1
'ˆ

222  (bæ chÝnh do t­¬ng t¸c spin - quü ®¹o)

Chóng ta viÕt l¹i phÇn tö nµy d­íi d¹ng ®¬n gi¶n h¬n:

 2
ˆ ' r LS 


, (3.33)

ë ®©y chóng ta ®­a vµo ®¹i l­îng:

 
dr

dV

rcm
r

1

2

1
22

 . (3.34)

Trong tr­êng hîp    r
Ze

rV
0

2

4
 ta cã:

 
3

0

2

22

1

42

1

r

Ze

cm
r


  . (3.35)

V× to¸n tö 2L̂ kh«ng chøa b¸n kÝnh r mµ còng kh«ng chøa biÕn spin,

vµ giao ho¸n víi c¸c thµnh phÇn cña L̂ , tõ (3.33) ta thÊy r»ng 2L̂ giao ho¸n

víi 2'̂ . Thªm vµo ®ã sù nhiÔu lo¹n 2'̂ kh«ng liªn kÕt tr¹ng th¸i víi nh÷ng

gi¸ trÞ kh¸c nhau cña m«men xung l­îng quü ®¹o l . ®èi víi 1 gi¸ trÞ cña n

vµ l cã  122 l tr¹ng th¸i riªng suy biÕn cña ( )ˆ oH (hÖ sè cña 2 lÇn xuÊt

hiÖn tõ 2 tr¹ng th¸i spin), ®Ó tÝnh to¸n sù dÞch chuyÓn n¨ng l­îng do 2'̂

cÇn sù chÐo hãa cña ma trËn    122122  ll .
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Sù chÐo hãa nµy ®­îc ®¬n gi¶n tuyÖt ®èi bëi nh÷ng hµm sãng bËc

kh«ng nh­ 1 phÐp biÓu diÔn trong ®ã LS


lµ chÐo. Mét ®iÒu râ rµng r»ng

hµm
Sl mnlm ®­îc ®­a ra trong ph­¬ng tr×nh (3.26) lµ nh÷ng hµm riªng ®ång

thêi cña to¸n tö zz SLSL ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ 22
0


 lµ ch­a phï hîp bëi v× SL ˆ.ˆ 

kh«ng giao

ho¸n víi zL̂ hoÆc zŜ . Tuy nhiªn, b©y giê chóng ta sÏ chØ ra ®iÒu tháa m·n

hµm sãng bËc kh«ng thu ®­îc b»ng viÖc ®Þnh d¹ng c¸c tæ hîp tuyÕn tÝnh

nhÊt ®Þnh cña hµm sãng
sl mnlm . Ta cã m«men xung l­îng toµn phÇn cña

electron:

SLJ


 (3.36)

Chó ý r»ng:

222 .2 SSLLJ


 (3.37)

Do ®ã:

 222

2

1
. SLJSL


 (3.38)

B©y giê h·y xem xÐt hµm sãng
jnljm lµ hµm riªng cña c¸c to¸n tö

zfJSL ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ 222
0


 t­¬ng øng víi nh÷ng trÞ riªng En,   21 ll ,   21 ss ,

  21 jj vµ jm . Trong tr­êng hîp ®Æc biÖt nµy ta cã s = 1/2 vµ do ®ã:

0,
2

1
 llj

víi 0l th×
2

1
j (3.39)

vµ

jjjm j  ,...,1, . (3.40)

Ta cã thÓ thiÕt lËp hµm sãng
jnljm tõ nh÷ng tæ hîp tuyÕn tÝnh cña hµm

sãng
sl mnlm . V× SL


. giao ho¸n víi




ZfJSL ,,,
222

nªn
jlnljm lµ c¸c hµm sãng

bËc kh«ng biÓu kiÕn t¹o thµnh mét tËp hîp c¬ së tháa m·n to¸n tö SL


. (vµ
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do ®ã cã sù nhiÔu lo¹n 2'̂ ) lµ chÐo hãa. Sö dông (3.33) vµ (3.38), ta thÊy

r»ng víi 0l sù dÞch chuyÓn n¨ng l­îng dùa trªn 2'̂ cho bëi:

  
jj nljmnljm SLJr  222

2 2

1 


      



 

4

3
11

2

2

lljjr
, (3.41)

trong ®ã  r lµ gi¸ trÞ trung b×nh cña  r cña tr¹ng th¸i
jnljm . Tõ

ph­¬ng tr×nh (3.34) vµ (2.65) ta cã:

 
3

0

2

22

1

42

1

r

Ze

cm
r 











   12/142

1
33

0

3

0

2

22 









lllna

ZZe

cm 
. (3.42)

Nh­ vËy, víi 0l ta thu ®­îc tõ (3.41) vµ (3.42) lµ:

 
   











2/1,1

2/1,

12/14 3

42

2 ljl

ljl

llln

Zmc 

 
   











2/1,1

2/1,

12/12

2

ljl

ljl

llnl

Z
En


(3.43)

Víi l = 0 sù t­¬ng t¸c spin quü ®¹o (3.33) bÞ triÖt tiªu nªn 02  .

3.  r
Ze

cm

 













0

2

22

2

3 42
'ˆ (sè h¹ng bæ chÝnh Darwin) :

PhÇn tö nµy kh«ng chøa biÕn spin, lµ chÐo hãa trong sl mml ,, vµ chØ

¸p dông trong tr­êng hîp 0l . Gäi 3 t­¬ng øng lµ sù bæ chÝnh n¨ng

l­îng ta cã:

  0000
0

2

22

2

3 42 nn r
Ze

cm



 



  2

00
0

2

22

2

0
42 n

Ze

cm







     2 2 2

2
2

1

2 n

Z Z Z
mc

n n n

  
   , 0l . (3.44)
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B©y giê ta cã thÓ kÕt hîp nh÷ng ®ãng gãp cña 1'̂ , 2'̂ , 3'̂ ®Ó thu

®­îc sù dÞch chuyÓn n¨ng l­îng toµn phÇn 321  do nh÷ng

bæ chÝnh t­¬ng ®èi. Tõ (3.32), (3.43), (3.44) ta cã víi mäi gi¸ trÞ cña l :

   













4

3

2/12

1
2

2

2

2
2

j

n

n

Z

n

Z
mcnj



 













4

3

2/12

2

j

n

n

Z
En


(3.45)

trong ®ã chØ sè d­íi nj cho biÕt sù bæ chÝnh phô thuéc vµo c¶ 2 sè l­îng tö

chÝnh n vµ sè l­îng tö m«men xung l­îng toµn phÇn j , víi

1/2-n3/2,...,1/2,j  . Mçi gi¸ trÞ cña j t­¬ng øng víi 2 gi¸ trÞ cã thÓ cã cña

l ,
2

1
 jl , ngo¹i trõ tr­êng hîp

2

1
 nj th× l chØ cã mét gi¸ trÞ

1
2

1
 njl . Khi xÐt ®Õn cÊu tróc tinh tÕ, tr¹ng th¸i ®iÖn tö sÏ ®­îc ký

hiÖu bëi nlj. VÝ dô, tr¹ng th¸i ®iÖn tö øng víi n = 2, l =1 vµ j = 1/2 th× ®­îc

viÕt lµ 2p1/2.

ViÖc thªm sù bæ chÝnh t­¬ng ®èi nj cho c¸c møc n¨ng l­îng

kh«ng t­¬ng ®èi tÝnh En, ta thÊy r»ng c¸c møc n¨ng l­îng cña nguyªn tö

mét ®iÖn tö ®­îc ®­a ra bëi ph­¬ng tr×nh:

 





















4

3

2/1
1

2

2

j

n

n

Z
Ennj


. (3.46)

V× vËy, møc n¨ng l­îng nj cña electron sÏ t¨ng dÇn t­¬ng øng víi

gi¸ trÞ kh«ng t­¬ng ®èi tÝnh n , gi¸ trÞ tuyÖt ®èi nj cña sù dÞch chuyÓn

n¨ng l­îng nhá dÇn khi n hoÆc j t¨ng lªn, vµ lín dÇn khi Z t¨ng. C«ng thøc

(3.46) ®­îc ®­a ra dÔ dµng ®Ó ®ång ý th«ng qua  2Z víi kÕt qu¶:

nj
   


















































1
2/12/1

1

2/12

2/1222

2





Zjjn

Z
mc (3.47)

chÝnh x¸c
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thu ®­îc tõ nghiÖm cña ph­¬ng tr×nh Dirac víi ®iÖn thÕ    r
Ze

rV
0

2

4
 .

3.3.2. Sù t¸ch c¸c møc n¨ng l­îng

B¾t ®Çu tõ nh÷ng møc n¨ng l­îng kh«ng t­¬ng ®èi tÝnh En víi sù suy

biÕn theo thêi gian lµ 2n2 (hÖ sè cña 2 lÇn xuÊt hiÖn cña spin) chóng ta thÊy

r»ng trong thuyÕt Dirac sù suy biÕn nµy ®­îc lo¹i trõ 1 phÇn. ThËt ra, 1 møc

n¨ng l­îng kh«ng t­¬ng ®èi tÝnh En chØ phô thuéc sè l­îng tö chÝnh n t¸ch

ra thµnh n møc kh¸c nhau trong lý thuyÕt Dirac, øng víi mçi gi¸ trÞ j = 1/2,

3/2, ..., n-1/2 cña sè l­îng tö m«men xung l­îng toµn phÇn j. Sù t¸ch nµy

®­îc gäi lµ sù t¸ch cÊu tróc tinh tÕ, vµ n gi¸ trÞ j = 1/2, 3/2, ..., n - 1/2 lµ mét

v¹ch béi cña cÊu tróc tinh tÕ. Sù t¸ch cÊu tróc tinh tÕ cña c¸c møc n¨ng

l­îng t­¬ng øng víi n = 1, 2, 3 ®­îc minh häa trong h×nh 3.2 vµ 3.3.

H×nh 3.2. C¸c møc n¨ng l­îng khi kh«ng tÝnh ®Õn c¸c sè h¹ng bæ chÝnh (a)

vµ khi tÝnh ®Õn c¸c sè h¹ng bæ chÝnh (b).

n = 1

n = 2

n = 3

1,46cm-1

0,365cm-1

0,108cm-1

0,036cm-1

0,018cm-1

(b)(a)

 0,2/11 2/1  ljs

   1,2/12;0,2/12 2/12/1  ljpljs

 1,2/32 2/3  ljp

   1,2/13;0,2/13 2/12/1  ljpljs

   2,2/33;1,2/33 2/32/3  ljdljp
 2,2/53 2/5  ljd

0,091cm-1
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H×nh 3.3. CÊu tróc tinh tÕ mét sè møc n¨ng l­îng ®Çu tiªn cña nguyªn tö

Hydro. §­êng chÊm chÊm biÓu thÞ møc n¨ng l­îng ®­îc tÝnh theo

ph­¬ng tr×nh Schrodinger, cßn ®­êng liÒn nÐt biÓu thÞ møc n¨ng l­îng

sau khi ®­îc bæ chÝnh.

Chóng ta ®· sö dông h×nh vÏ ë trªn ®Ó kÝ hiÖu tr¹ng th¸i ®iÖn tö jnl

(víi sù kÕt hîp cña nh÷ng ch÷ s, p, d, ... víi nh÷ng gi¸ trÞ ,...2,1,0l vµ c¸c

chØ sè d­íi bæ sung cho gi¸ trÞ cña j ) ®Ó ph©n biÖt víi nhiÒu thuËt ng÷

quang phæ t­¬ng øng kh¸c trong lý thuyÕt Dirac.

§iÒu ®ã quan träng ®Ó nhÊn m¹nh r»ng trong lý thuyÕt Dirac cã 2

tr¹ng th¸i cã gi¸ trÞ gièng nhau cña sè l­îng tö n vµ j nh­ng víi gi¸ trÞ cña
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l sao cho
2

1
 jl th× cã n¨ng l­îng gièng nhau. TÝnh ch½n lÎ cña nghiÖm

®­îc cho bëi  l . Nh­ vËy víi mçi gi¸ trÞ cña j t­¬ng øng víi 2 d·y cña

)12( j nghiÖm, trõ tr­êng hîp
2

1
 nj chØ cã 1 d·y nghiÖm (-)n-1. Nã

còng cã gi¸ trÞ nhËn xÐt r»ng 3 thµnh phÇn 1 , 2 vµ 3 phô thuéc vµo

l , sù dÞch chuyÓn n¨ng l­îng toµn phÇn nj kh«ng tån t¹i. Trong minh

häa 3.4, chóng ta biÓu diÔn sù t¸ch cña møc 2n  cña nguyªn tö hi®r«

t­¬ng øng víi 3 sè h¹ng H'1, H'2 vµ H'3, lµ kÕt qu¶ cña sù suy biÕn c¸c møc

2s1/2 vµ 2p1/2.

H×nh 3.4. C¸c thµnh phÇn 1 , 2 vµ 3 trong sù t¸ch

n¨ng l­îng ë møc n = 2 cña nguyªn tö hi®r«.

§iÓm thó vÞ kh¸c lµ 3 dÞch chuyÓn n¨ng l­îng t­¬ng ®èi 1 , 2

vµ 3 thu ®­îc ë trªn cã ®é lín gièng nhau, do ®ã ph¶i ®­îc xñ lÝ cïng

nhau. §©y lµ mét ®Æc ®iÓm ®Æc biÖt cña nguyªn tö hi®r«. Víi nh÷ng nguyªn

tö nhiÒu ®iÖn tö (vµ ®Æc biÖt víi nh÷ng nguyªn tö kiÒm) th× hiÖu øng spin

quü ®¹o lµ nguyªn nh©n chñ yÕu cña sù ph©n t¸ch cÊu tróc tinh tÕ.

Theo (3.45) víi mäi Z vµ 1n , sù kh¸c nhau vÒ n¨ng l­îng gi÷a 2

thµnh phÇn cùc trÞ cña 1 v¹ch béi cña cÊu tróc tinh tÕ (t­¬ng øng víi lÇn

l­ît c¸c gi¸ trÞ
2

1
1  nj vµ

2

1
2 j ) ®­îc cho bëi:

 
2

2
21

1

2

1
,

2

1

n

n
ZEjnj n









    

4

42

2

1

n

nZ 

 , 1n (3.48)
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Chóng ta còng cã thÓ sö dông (3.45) ®Ó thu ®­îc víi mäi Z, 1n vµ

0l sù t¸ch n¨ng l­îng gi÷a hai møc t­¬ng øng lÇn l­ît lµ
2

1
1  lj vµ

2

1
2  lj , kÕt qu¶ lµ:

 
 12

1
,

2

1 2

21 







 

lnl

Z
Eljlj n

  12 3

42




lln

Z
(3.49)

VÝ dô trong tr­êng hîp cña nguyªn tö hi®r« sù ph©n t¸ch cña møc

2/3j vµ 2/1j víi 2n  vµ 3n  lÇn l­ît lµ

 eVcm 51 1052,4365,0   vµ  eVcm 51 1034,1108,0   , trong khi sù ph©n

t¸ch cña møc 2/5j vµ 2/3j víi n = 3 lµ  eVcm 61 1048,4036,0  

®­îc biÓu diÔn ë h×nh 3.2.

3.3.3. CÊu tróc tinh tÕ cña v¹ch phæ

TËp hîp cña nh÷ng v¹ch quang phæ øng víi nh÷ng chuyÓn tiÕp

''' jlnnlj  gi÷a thµnh phÇn cÊu tróc tinh tÕ cña møc nl vµ ''ln ®­îc biÕt ®Õn

nh­ mét v¹ch béi cña v¹ch phæ.

Tõ to¸n tö l­ìng cùc ®iÖn reD


ˆ
kh«ng phô thuéc vµo spin, quy

t¾c läc lùa cho sè l­îng tö l (trong sù xÊp xØ l­ìng cùc) lµ:

1l (3.50)

Tõ ®ã suy ra quy t¾c läc lùa ®èi víi sè l­îng tö j lµ:

1,0 j (3.51)

Sö dông (3.50) vµ (3.51), ta cã thÓ thiÕt lËp nh÷ng ®Æc tÝnh cña sù

ph©n tÇng cÊu tróc tinh tÕ cña quang phæ nguyªn tö hi®r«. VÝ dô, trong h×nh

3.5 ta thÊy v¹ch béi np - n's cã 2 thµnh phÇn.
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H×nh 3.5. Sù chuyÓn ®­îc phÐp trong v¹ch béi np - n's (a) vµ nd - n'p (b)

Nh­ vËy, mçi v¹ch trong d·y Lyman (tr¹ng th¸i d­íi n = 1) bÞ ph©n

t¸ch bëi cÊu tróc tinh tÕ thµnh 1 cÆp v¹ch ®­îc gäi lµ v¹ch ®«i, t­¬ng øng

víi sù chuyÓn tiÕp np1/2 - ls1/2, np3/2 - ls1/2, ®­îc minh häa trong h×nh 3.6 cho

d·y Lyman v¹ch  (tr¹ng th¸i trªn n = 2).

H×nh 3.6. Nh÷ng sù chuyÓn ®­îc phÐp gi÷a 2 møc n = 2 vµ n = 1 cña

nguyªn tö hi®r« sinh ra v¹ch ®«i  Lyman  L

Liªn hÖ víi h×nh 3.6, ta thÊy r»ng v¹ch béi np - n's cã 2 thµnh phÇn,

trong khi v¹ch béi nd - n'p cã 3 thµnh phÇn. Do ®ã, trong tr­êng hîp cña

d·y Balmer (tr¹ng th¸i d­íi n = 2) cã 7 chuyÓn tiÕp ®­îc phÐp lµ:
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,2 2/12/1 snp  2/12/3 2snp 

,2 2/12/1 pns  2/32/1 2 pns 

,2 2/12/1 pnd  2/32/3 2 pnd 

2/32/5 2 pnd 

C¸c møc ns1/2 vµ np1/2 trïng nhau, còng nh­ møc np3/2 vµ nd3/2. Mçi

v¹ch Balmer chØ chøa 5 thµnh phÇn riªng biÖt. Minh häa  trong h×nh vÏ 3.7

cho tr­êng hîp v¹ch H cña cÊu tróc tinh tÕ, nghÜa lµ v¹ch ®á cña d·y

balmer t¹i
o

6563 , t­¬ng øng víi sù dÞch chuyÓn gi÷a tr¹ng th¸i trªn n = 3

vµ tr¹ng th¸i d­íi n = 2.

Sù kh¸c nhau vÒ n¨ng l­îng (3.48) hay (3.49) nhanh chãng gi¶m

dÇn khi n t¨ng, sù ph©n t¸ch cÊu tróc tinh tÕ cña 1 v¹ch quang phæ t­¬ng

øng víi sù dÞch chuyÓn gi÷a 2 møc kh¸c nhau cña n, phÇn lín ®óng víi cÊu

tróc tinh tÕ cña møc n¨ng l­îng thÊp h¬n, ë møc cao h¬n th× sù ph©n t¸ch

cµng nhá h¬n. VÝ dô, mçi v¹ch trong d·y balme thùc chÊt gåm cã 1 v¹ch

®«i, hay chÝnh x¸c h¬n lµ 2 v¹ch rÊt xÝt nhau. Kho¶ng c¸ch gi÷a hai v¹ch

nµy rÊt gÇn nhau ®­îc t¹o ra bëi sù ph©n t¸ch cÊu tróc tinh tÕ cña møc d­íi

(n = 2) (kho¶ng 0.365 cm-1) vµ kho¶ng c¸ch nµy lµ h»ng sè cho mäi v¹ch

trong d·y. T­¬ng tù mçi v¹ch trong d·y paschen (tr¹ng th¸i d­íi n = 3)

gåm cã 3 v¹ch rÊt xÝt nhau. Ta thÊy r»ng sù ph©n t¸ch cÊu tróc tinh tÕ ®èi

víi c¸c ion hi®ro lµ quan träng h¬n cho hi®ro tõ sù dÞch chuyÓn n¨ng l­îng

nlE cho bëi (3.54) tØ lÖ thuËn víi Z4.
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H×nh 3.7

(a) Sù dÞch chuyÓn tr¹ng th¸i cña v¹ch  balmer   gi÷a 2

møc n = 3 vµ n = 2 cña nguyªn tö hi®r«.

(b) C­êng ®é t­¬ng ®èi cña c¸c v¹ch (a) ®Õn (g). Chó ý r»ng

(b) vµ (g) cã møc trªn gièng nhau. V× thÕ sè sãng kh¸c nhau gi÷a

c¸c v¹ch ®­îc x¸c ®Þnh bëi c¸c møc n¨ng l­îng kh¸c nhau 2p1/2

vµ 2p3/2 lµ 0,36 cm-1. T­¬ng tù sè sãng gi÷a v¹ch (a) vµ (e) còng lµ

0,36 cm-1. Chó ý r»ng v¹ch (d) vµ (e) ph¶i phï hîp víi lÝ thuyÕt

Dirac, còng nh­ v¹ch (f) vµ (g).
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KÕt luËn

LuËn v¨n ®· tr×nh bµy c¬ së lý thuyÕt phæ cña c¸c nguyªn tö mét

®iÖn tö ®Ó hiÓu ®­îc b¶n chÊt cña c¸c v¹ch phæ vµ mèi liªn hÖ víi cÊu tróc

®iÖn tö. Nh÷ng kÕt qu¶ nµy lµ c¬ së cho viÖc nghiªn cøu cÊu tróc cña c¸c

ph©n tö nhiÒu ®iÖn tö. VÝ dô nghiªn cøu phæ cña nguyªn tö kim lo¹i kiÒm

lµ c¬ së trong viÖc lµm l¹nh nguyªn tö vµ ph©n tö b»ng laser, mét trong

nh÷ng chuyªn ngµnh cã øng dông lín trong c¸c ngµnh khoa häc kÜ thuËt

hiÖn ®¹i.

Néi dung cña luËn v¨n ®· nªu lªn ®­îc nh÷ng thµnh c«ng trong m«

h×nh nguyªn tö Bohr vµ nh÷ng h¹n chÕ cña nã. M« h×nh nµy ®· gi¶i thÝch

®­îc sù tån t¹i cña nguyªn tö vµ sù t¹o thµnh quang phæ v¹ch cña nguyªn tö

hi®r«, kh¾c phôc ®­îc nh÷ng m©u thuÉn cña mÉu hµnh tinh nguyªn tö cña

Rutherford. ViÖc gi¶i quyÕt nh÷ng m©u thuÉn vµ h¹n chÕ cña mÉu nguyªn

tö Bohr lµ tiÒn ®Ò cho sù ra ®êi cña c¬ häc l­îng tö.

PhÇn träng t©m cña luËn v¨n lµ tr×nh bµy vÒ cÊu tróc phæ cña c¸c

nguyªn tö mét ®iÖn tö theo quan ®iÓm l­îng tö. Chóng t«i sö dông ph­¬ng

tr×nh Schrödinger phi t­¬ng ®èi tÝnh cho nguyªn tö mét ®iÖn tö. Tõ ®ã tÝnh

®­îc hµm sãng vµ n¨ng l­îng cña chóng, tÝnh ®­îc gi¸ trÞ trung b×nh cña

kho¶ng c¸ch gi÷a ®iÖn tö vµ h¹t nh©n. KÕt qu¶ thu ®­îc chóng t«i xem nh­

lµ gÇn ®óng cÊp kh«ng ®Ó xÐt ¶nh h­ëng cña c¸c hiÖu øng t­¬ng ®èi tÝnh

b»ng c¸ch sö dông lý thuyÕt nhiÔu lo¹n. §iÒu nµy lµ hoµn toµn chÊp nhËn

®­îc v× c¸c sè h¹ng bæ chÝnh nµy cã gi¸ trÞ rÊt bÐ so víi n¨ng l­îng trong

gÇn ®óng cÊp kh«ng. B»ng c¸ch nµy, c¸c bæ chÝnh n¨ng l­îng cã thÓ ®­îc

tÝnh to¸n dÏ dµng h¬n so víi viÖc gi¶i ph­¬ng tr×nh Dirac. Khi ®ã, møc

n¨ng l­îng trong gÇn ®óng cÊp kh«ng sÏ bÞ dÞch hoÆc bÞ t¸ch thµnh mét sè

møc con. §iÒu nµy cã nghÜa lµ mçi v¹ch phæ trong lý thuyÕt Bohr sÏ gåm

mét sè c¸c v¹ch con.
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