2. Az emisszio és abszorpcio kvantumos leirasa.

Egy reélis gaz atomjai nem klasszikus oszcillatorként kezelendok, hanem konkrét
energianivokkal irhatok le.

2.1. Az Einstein-féle koefficiensek

Tekintsiik egy atom 1 és j allapotait a hozzajuk tartozo E;, E; energiaszintekkel,
melyek kozti atmenetkor egy

. . Ej_Ei . Ej_Ei
(i—=)) v;= m illetve o, = - (2.1)

frekvencidju foton nyelddik el vagy sugarzodik ki.

Az adott allapot atmeneteihez tartozo fizikai mennyiségek kvantalasat' az G.n. £
abszorpcios oszcillatorerdsség bevezetésével végezziik el, amely megadja egy atomra esd
olyan klasszikus oszcillatorok szamat, melyek w;; karakterisztikus frekvenciaval birnak. Az

crer

fii N, = az [i> allapotban 1év0 klasszikus oszcillatorok szama.
A polarizalhatésag illetve az azt megado szuszceptibilitas kvantalt alakja igy

2
, 1
X:Nle £, — —, (2.2)
gm o) -0 +iyo

a kolcsonhatas hataskeresztmetszete

2
€

¥
o=— f , (23)
4¢,mc " (O)ji —03)2 +(y/2)
a torésmutatd valds része hasonloképpen
e 0 -0
=1+ ;\Ile oA (2.4)
€om - (o)ji ) ) +(y0))
¢s igy az elnyelt teljesitmény pedig
dW  me® _—
= £.N. 2.5
it 2em iPo (2.5)

alakban irhat6 fel, ahol N, az [i> llapotban 1évé atomok szdma.

Spontdn emisszio
Legyen N ; atom a gerjesztett allapotban, mely energidja E;. Az alapallapot energigja
E;, igy a gerjesztés teljes energidja
W = N, (E;-E)). (2.6)
A sugarzas kibocsatasa miatt lattuk, hogy
W=W(t), (2.7)

azaz

' Az egyenletekben a klasszikus irasmodbol atvett o-fiiggés igaz, annak hosszadalmas bizonyitasatol
eltekintiink.



dW  d =
—— =——|N.|E. —-E. 2.8
dt dt [ J( J 1 )] ( )

Klasszikus nézépontbdl (2.8) azt jelenti, hogy az adott allapotban 1év6 részecskék szama N i
allando, az oszcillatorok energidja csokken, azaz

dW — d —=

?:Nja(Ej_Ei):'yNj(Ej_Ei) (2.9)
Kvantumos nézdépontbol (2.8) viszont azt mondja, hogy az energiakiilonbség allandd, a
gerjesztett allapotban 1évd atomok szama csokken:

dN.
w = (E - Ei) :
dt ! dt
Egy-egy atmenetet — az alland6 energiakiilonbség miatt — tehat az adott allapotban 1évo

részecske-valtozassal tudunk egyértelmiien jellemezni.
Az eldbbiek szerint a |[>—|i> atmenetet végrehajtd részecskék szamanak valtozasa

(2.10)

aranyos a gerjesztett dllapotban 1év6 atomok szamaval (N i)

N,
" =-A;N; (2.11)

ahol Aj olyan ardnyossagi tényezd, mely az iddegységre esé atmeneti valdszinliséget adja
meg. Tobbszintes rendszerek esetén természetesen, ha a |j> az [i> folott nem kozvetleniil
fekszik, akkor az atmeneti valdsziniiségeket 6sszegezni kell:

2 Ay

igy altalanosan a [j> allapot 4tlagos élettartama’

1
—;Z A (2.12)
] 1

T

Az emisszi6 spontan folyamat: alapvetden a gerjesztett allapoti atom ¢és a kvantalt

crer

meghatdrozasa csak a kvantumtérelmélettel lehetséges.

Emisszio és abszorpcio

A spontan emisszidval szemben az abszorpcid szemiklasszikusan is targyalhato,
melyben az atom elektronjait kvantummechanikai-, az elektromos mez6t klasszikus
rendszerként kezeljiik®. Az abszorpcié és emisszid kapcsolatat Einstein gondolatmenete
alapjan targyaljuk, amivel levezette a Planck-formulat.

A vizsgalt atomi rendszer legyen tehat termodinamikai egyensulyban. A Maxwell-
Boltzmann-eloszlas szerint

N, N N, E,
lexp(ij =—lexp|—= (2.13)
g kT g kT

ahol g, g a degeneracids faktor: az adott E; energiadllapothoz tartozé kvantumallapotok
szama’, azaz

' Pontosabban: 1; a sugdrzdsi Atmenethez tartozo élettartam.
A szigoru kvantumtérelmélet is ugyanezen eredményekre vezet.
3 példaul g=2J+1, ahol J a teljes impulzusmyomaték kvantumszama.
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N. ) ho..
IR e (2.14)
N, g kT

1 1

A két energiaszint kozt lejatsz6dd elemi folyamatokat a kovetkezdképpen
jellemezhetjiik. A (2.11) egyenlethez vezetd gondolatmenettel megkaptuk a spontan emissziot

dN;
dt

=—A;N; . (2.15)
sp

Az abszorpcio:
Ugyanazon allapotok kozotti &tmenet ardnyos a kiils6 tér spektralis stiriségével (pg)

¢s az alapallapotban 1év6 atomok szamaval (Nj)
_dN, — dN i

at |, iPe =g

(2.16)

abs abs

Indukalt emisszio:
Ahogyan a kiilsé tér az abszorpcidt, azaz a |[i>—|j> atmenetet eldidézi, ugy a [[>—|i>
atmenet is létrejohet:

dN;

N pxp - N
dt

nmjro dt

(2.17)

st st
Az abszorpcioval szemben itt az a kiillonbség, hogy ezen atmenetnél a kibocsatott foton a
kiilso térrel koherens: azonos frekvencia azonos fazis azonos irdny €s polarizacio, ha ezek
nem teljesiilnének, a termodinamika toérvényei sériilnének.

Fontos latnunk, hogy az Aj;, Bj, és Bj koefficiensek jelentése nem atmeneti
valészinliség, hanem az dtmeneti valdsziniiség idéegységre esd valtozasa!

Mivel a rendszer termodinamikai egyensulyban van, ezért

(' spontan + indukalt ) emisszié = abszorpcio ,
azaz

dN| +de| :de| 2.18)
dt| - dt|  dt| '

sp st abs

Amennyiben nem-sugdrzasos atmeneteket (azaz csillapitast) nem engediink meg, akkor
folyamatban részt vevo a spektralis energiasiiriség sem valtozhat, tehat

(Bjip + Aji) N; =B;;pN;

vagyis
N. B.
A I (2.19)
N, A;+Byp
A spektralis energiastiriiségre (2.13) felhasznalaséval kapjuk
A 1
p=— ; (2.20)
B, Bjg; ho;,
! - eXp -1
B;g; kT

amit a
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ho’ 1

= . 2.21
p 75203 (h(’)j ( )
exp| — |—1
kT
Planck-formulaval valo 6sszevetve a
giBji = gi Bij (2.22)
és
A ho 3
Aji oy _ 8rhvy, (2.23)

2.3 3
B, nc c

adodik. Lathato tehat, hogy a harom elemi folyamatot leiré dtmeneti valosziniiség-valtozasok
egymastol nem fiiggetlenek! S6t, az adott rendszerre vonatkozo egyik koefficiens ismeretébol
(2.20) illetve (2.23) alapjan a masik kettd szamithato!

2.2.Az oszcillatorer6sség és diszperzios formula

Egy atomhalmaz altal elnyelt sugdrzasi energia (2.5) szerint

2
_4W _ me .£,Np,, (2.24)
dt 2em
Masrészt figyelembe véve (2.10) és (2.15) —t:
daw  _ —
Y _BN. 2.25
i@t iNiPo (2.25)
igy
2e,m
f, ==—"—hw,B, (2.26)
e
vagy
= 20 2 5 = 499210™ 22 ElA (2.27)
2me g; g;

ahol a hulldmhossz dimenzi6ja nm, és [A;] = s,

Fontos kovetkezmény tehat, hogy nem csak a koefficiensek fejezhetok ki egymas
segitségével, hanem az oszcillatorerésség is, eképpen a teljes kolcsonhatasi folyamat
leirdsdhoz elegendo egyetlen paraméter mérése!

Egy tovabbi hasznos kifejezés:

Aj=3y -5t £ (2.28)
i
Példa.

Az 1.1 fejezetben (4.0.) emlitett Na-dublettnél azért olyan jo a klasszikus Giton szamolt és a mért
eredmények kozti egyeztetés, mert £=0.982 =1, azaz valdban klasszikus oszcilldtornak tekinthetd.

Térjiink most vissza a (2.4) diszperzidés formuldhoz! Tegyiik fel, hogy messze
vagyunk a rezonancia-frekvenciatol (illetve a y csillapito tényezd kicsi), ekkor

N e? f..
= i 2.29
8n’g,m ; Vi -V (2.29)
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ahol [i> jeldli az atom alapallapotat.

Forrd gazokban illetve plazmédkban a [j> gerjesztett allapotok is szignifikdnsan
betdltottek lehetnek, igy a stimuldlt emisszidt is figyelembe kell venni. Ezt a Kramers &
Heisenberg-féle formula adja meg:

2
el YNy Sy i (2.30)

2 2 2
8n g m 5 Vi~V T VL -V

ahol az allapotok energiaszintjeire Ex>E>E;, az abszorpcios illetve emisszids oszcillator
erdsség fi illetve fj;, és
f}i=-&fﬁ : (2.31)
gj
A Bohr-féle megfeleltetési elv szerint (Correspondence principle) a y — oo eset a
klasszikus kifejezéshez (1.28) kell hogy kozelitsen, azaz
e’ NZ

=1+ 2
dng,m v, -V

(2.32)

2

ahol a térfogategységre esO teljes atomszdm N=XN; és Z az atomkénti elektronszam
(semleges atomokra Z= atomszam).

A v—oo hatéresetben (2.30) és (2.32)-ben i, v;i, Yo elhanyagolhato, igy a korrespondencia-elv
szerint akét formulat 6sszevetve

Z N{z £y +Z fji} =NZ (2.33)

Vegyiik észre, hogy a fenti (2.33) egyenlet nem fiigghet a konkrét N; eloszlastol, azaz annak
barmilyen értékére fenn kell allnia. Legyen példaul minden atom a [j>allapotban, és egy sem
barmely mas allapotban, azaz Nj=N, igy

2 f+2 =2 (2.34)
k i
az u.n. ,, f-0sszegzési” szabaly.

A diszperzios formulék jelentdsége tehat:
* A diszperzios formulak segitségével az fj; oszc. er0sségek meghatarozhatoak.
* Egy(néhany) atmenetre ismert fj;-kbol tovabbi atmenetekhez tartozo f-ek (2.34)-bol
meghatarozhatok
» Az f-ekbdl az dtmeneti valosziniiségvaltozasok (A, B-k) meghatarozhatok.

Példa.
Kis stiriiségli gazokban illetve nem tul forrd plazmakban az anomalis diszperzidé (azaz az
abszorpcio) kozelében mért térésmutatobol (2.4) segitségével lehet f; -t meghatarozni.

2

Eddig targyalasunk alapjan egy atomi rendszer viselkedése jol ,leirtnak” illetve
jellemzettnek tlinik: a kisérletek (vonalak, diszperziés formula) eredményeit a vizsgalt
rendszerhez tudjuk rendelni. Ami hianyzik: a spektrumvonalak intenzitdsa és alakja. Az
intenzitas az eddigiek szerint aranyos az Einstein-féle egylitthatokkal, melyek koziil, tudjuk,
elegendd egyet kiszamolnunk. Ezt tesszilk meg a 2.3 fejezetben. A spektrumvonalak
alakjaval viszont a 3. fejezetben fogunk részletesebben foglalkozni.
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2.3. A B atmeneti valosziniiségek meghatarozdsa

B atmeneti valosziniiséget szemiklasszikusan szamitjuk, azaz az atomot kvantumos
(diszkrét) idofliggd rendszerként, a kiilsé elektromos teret viszont klasszikus (folytonos)
allapotjelzdkkel irjuk le.

Az atom W(r,t) 1d6- és térfliggd hullamfiiggvénye kielégiti a

iy =in oY (2.35)
ot

idéfiiggd Schrodiger-egyenletet. Amennyiben az atom izolalt', akkor kiilsé (iranyt kijel51d)
elektromagneses tér hidnyaban az id6- és térkoordinatak szeparacidja engedett, azaz

_ _ iE.
P,(1,t) = (1) exp(— 7J tj

ahol a legalabb két energia sajatallapottal (E;, E,) rendelkez6 atom térkoordinataktol fiiggd
®@;, sajatallapotait a Hy idofiiggetlen Hamilton operator irja le
HOCDj:EjCDj, j:1,2.

Hasson az atomra egy o frekvencidju kiilsé elektromagneses tér, melyre w=w,; (lasd
(2.1). Legyen az elektromagneses tér olyan gyenge, hogy hatdsat az atom csak mint
perturbaciot érezze, azaz az atom mozgasat a H’” kdlcsonhatés operator segitségével a

H=H,+H’ (2.36)

alakban adhatjuk meg. Mivel H’ tér- és idofiiggd, igy az atom nem lehet tobbé stacionarius

allapotban azonban a megfeleld megoldast egzaktul meg Ilehet adni stacionarius
sajatfiiggvények soraval. A megoldast tehat

¥(r,t)= Cl(t)d)l(f)exp[—i%tj+C2 (t)®2(f)exp(—i%tj (2.37)

alakban keressiik, ahol a C, és C, egyiitthatok idofiiggoek.

Mivel a @; sajatallapot-fliggvények ortogonalisak és normaltak, ezért W
normaltsaganak feltételébol

<YP>=|CP+|Cl=1 (2.38)

adodik. Ezen egyenlet alapjan a Cj(t) egyiitthatok szemléletes fizikai tartalmat is nyernek,
hiszen <¥W|¥>(=1) annak a valoszinlisége, hogy az atom a ¥ “keverék”™ allapotban van. Azaz
|Cj(t)|2(£1) a valdszintisége annak, hogy az atom a t iddpillanatban a [}> allapotban van.

A ¥ hullamfiiggvény (2.37) alakjat a (2.36) Hamilton operatorral felirt (2.35)
1do6fiiggd Scrodinger egyenletbe helyettesitve kapjuk

H(C,\¥+CoW,)=in (C ¥, + C,¥,). (2.39)
Tegyiik fel, hogy H’ idoéfliggése egy idofliggd szorzd tagon keresztiil érvényesiil (nem
példaul 1d6 szerinti derivalason keresztiil). Mivel igy H’ nem ,,miikddik” C;, C,-n, ezért a
(2.39) egyenletet bal oldalrol <W¥,| -vel szorozva a

CI<Yy | H |[¥>+ C< W, |H’ | W, >=ih C . (2.40.a)
valamint szintén balrol a <V’ | szorzassal a
C<Y, |H |¥,>+C,<V¥, |H | ¥, >=ihC, (2.40.b)

egyeneleteket kapjuk. A H’ id6fiiggd jellegére tett fenti feltételiink egyuttal azt is jelenti,
hogy

" Ez a feltétel kis nyomast gazokban gyakorlatilag megvalosul.
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<V |H’|¥Y >=<O,|H’|®> ¢s <V ||H’|¥r>=exp[-imyt]<D;H’|Dy>. (2.41)
A kolcsonhatas matrix eleme igy
Wij:% <CDi|H’|CDj>, i,j:1,2 (242)

amivel a (2.40) egyenletrendszer a
iC, =C,W,; +C, W, exp(—im21t) (2.43)
iC, = C,W,, explio, t)+ C,W,,

alakban irhato fel.

A tovéabbiakhoz sziikséges a kolcsonhatas jellegének, azaz a H’ operator konkrét
alakjanak megadasa. Tegyiik fel, hogy az atom mérete joval kisebb, mint az elektromégneses
sugarzas hullamhossza', azaz az elektromagneses tér atom kozelében vett térbeli véltozasa
elhanyagolhat6. Tételezziik fel tovabba, hogy a magneses tér hatasa elhanyagolhato®. A kiilsé
tér elektromos térerdsségét igy

F(t) = F, cos(wt). (2.44)

alakban vehetjiik fel.

Az altaldnossag kedvéért tegylik fel, hogy a kolcsonhatasban részt vevd atom N
(szabad) elektronnal rendelkezik, melyekhez egyenként az ry helyvektorok mutatnak. Az
atomnak az elektronoktol szarmazoé dipdlusnyomatéka

N
M=-¢) f =—¢D, (2.45)
k=1

¢s igy az atom elektromos térbeli vett energidja
H'= F-M = —eDF, cos(mt) (2.46)

A kolcsonhatds matrix elemeinek kiszdmolasa igy mar elvégezhetd. Vegylik észre,
hogy a (2.46)-tal megadott H’ operator paratlan volta miatt W;;=0 és W,,=0, valamint W ,#0
akkor, ha @, és @, ellentétes paritasuak. Mivel H’ valos, igy a

W= W,
egyenldség is fennall.
Tekintsiik eldszor a kiilso elektromos tér x tengely iranyaba esé komponensét. Ekkor

W, = %eFO (@ | Dy | D, )cos(wt) =V}, cos(ot), (2.47)

vagyis a megoldand6 egyenletrendszer
i€, = C,Vppe @2 cos(t)
iC, = C,Vi5e " cos(t) .
Legyen az atom kezdetben az 1 allapotban. A C; egyiitthatok fentebb emlitett
jelentésébdl kdvetkezden ez a
Ci(0)=1, C,(0)=0 (2.49)
kezdeti feltételeket jelenti.

(2.48)

" Ez a lathat6 (VIS) és ultraibolya (UV) tartomanyokba esé fényre altalaban teljesiil.
% Ez kis sebességii (termalis) elektronok esetén mindig teljesiil.
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Sajnos a (2.48) egyenletrendszer egzakt megolddsa nem lehetséges (legalabbis eddig
nem ismeretes), ezért a megoldast iterativ mdédon, Vi, illetve V,* hatvanysoraként keresstik.
Az egyenletrendszer elsd tagjanak a (2.49) kezdeti feltételek melletti trivialis megoldésa

Ci(t)=1¢s Cy(t)=0. (2.50)
Az igy nyert C;(t)-t irjuk be a (2.48.b) egyenletbe, amibdl kapjuk

V* 1_ ei(0)21+(1))t 1_ ei(Q)ZI_Q))
12 +

t
Co (1) = =iV} [ cos(wt )e 2" dt' = (2.51)
0

2 (O] +® Wy —O®
Itt V|, magasabb hatvanyait, melyek a nemlinearis optikai jelenségek leirasahoz vezetnek,
elhagytuk. Mivel az optikai frekvencidk tartomanyéaban w,;+®>>1, igy
V1*2 l_ei((OZI—(O)t

Cy(t)= Y o o
21—

(2.52)

és

2 sin? (0 — o)t

Co (0] =[ Vi (2.53)

2

(0;) ~®)

A tovéabbi szadmitasokhoz figyelembe kell venniink a kiilsé elektromos tér véges

savszélességét. Ezt ugy tehetjik meg legegyszeriibben, ha [Co(t)*-t a p, spektrais
energiaslirliség segitségével atlagoljuk a teljes spektralis tartomanyra, azaz

“sin? (709212—09 t)

2 (0 —0)
[ee]

[podo
0

2 p(})d(’o

C (0] =[Via| (2.54)

A nevez8ben 1év6 integral nem mas, mint a kiilsé elektromos mez6 teljes energiastiriisége’
o0
1 2
J-pmd(oz —goky (2.55)
5 2

mig az integranduszban a Dirac-delta egy felirasi modjat ismerhetjiik fel (>0 esetben).
Elegendden nagy t-re igy irhatjuk

2 o9
Co0f == (@I, 1@, t[ pd(0 ~0)do (2.56)
0 0
vagyis
_ 2
C5 () = 2: ) (@D, |c1>2>\2 Po (@)t (2.57)
0

Eredményiinkbdl leolvashatd, hogy az atom [2> gerjesztett allapotban taldldsanak
valdszinlisége az eltelt id6vel egyenes ardnyban ndvekszik. Az alkalmazott iteracids eljaras
egy sajatossaga, hogy az eredményiil kapott (2.51) és a Ci(t)=1 kezdeti feltétel ellentétben
van egymassal. Ezt természetesen gy oldhatjuk fel, ha most a (2.51) kifejezéssel nyert Cy(t)
visszahelyetesitjiik a (2.48.a) egyenletbe, és ugy szamoljuk ki az 0j C,(t)-t, és igy tovabb. Az

! Még pontosabban ez a kiils6 elektromagneses tér egy periddusra atlagolt energia-striisége, azaz <S> - lasd 1.1
fejezet.
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iteraciot addig folytathatjuk, ameddig az el6zd 1épésben kapott Ci(t) fiiggvények szolgaltatta
értekek egymastol csak kevéssé kiilonboznek.

Mostani targyaldsunkban megallunk ezen elsé kozelitésnél és azt mondjuk, a
rendszert a kolcsonhatds kezdete utdn csak annyi ideig vizsgéljuk, ameddig C;(t)=1 igaz
marad. Emlékezve a Ci(t) egyiitthatok fizikai jelentésére, a kiilsd elektromagneses tér
kovetkeztében a gerjesztett dllapotban 1évé atomok szama

= = 2
N, o Nj|Co (D), (2.58)
azaz
dN, — d 5
NG, P 2.59
it ldt| 2 | (2.59)

Ezt Osszevetve az abszorpciora felirt (2.16) Einstein-egyenlettel, valamint (2.57)
behelyettesitésével az abszorpcid B dtmeneti valoszintiségére rogton adodik

2.2
By, = 287;}162 ‘<CI)1|DX|CD2>‘2. (2.60)

Feltételezésiink szerint az abszorbedld anyag kis stiriségti gaz. Ebben az esetben viszont az
indukalt dipélmumentum atomrdl atomra statisztikusan valtozik, igy az x tengellyel bezart ®
szogre atlagolnunk kell. Vagyis

<@ [Dy|®@; >*=|<®,| D |®,>[cos’® (2.61)
és
2n%e? 2
B, = e ‘DIZ‘ (2.62)

ahol az atmenet matrixeleme
D12:<CD1|B |CI)2> . (263)

Felhasznalva a (2.23) ¢és (2.26) Osszefliggéseket, az A koefficiensre illetve az
oszcillatorerdsségre kapjuk

2.3 323
g eo 2 gy léme’v 2

Ap ==t IDp,|” ==L———|Dy,| (2.64)

g, 3mephc g, 3gohe

és
2mo 2

fi,=——D . 2.65
1255 Dy, (2.65)

Altalanositas tobbszintes rendszerekre — a vonalerdsség

Az eddig kapott Osszefliggéseink érvényesek egy atom két (al)allapota kozti
atmenetre. ToObbszintes, tetszOleges degeneracidoval rendelkezd rendszerek esetére a
formuldinkat altaldnositanunk kell.

Legyen J egy atom teljes impulzusnyomatéka. A |[JM> alallapotban a degeneracio
foka g=(2J+1). Tekintsiik el6szor a |J,My>—|J;M > aléllapotok kozti (spontan emisszios)
atmenetet. A fentebbi targyalasunk szerint a ()-() formuldk két ilyen magneses aldllapot kozti,
degeneracio nélkiili atmenetre utalnak, melyeknél g;= g,=1, a matrix elem

D’12=D12(J1,M1,12,M>) , (2.66)
¢s az dtmeneti valdszintiség

17



v e o
Aj) :—‘DIZ

203 ' ‘2
3n80hc3

(2.67)
A ‘2> allapot egy rogzitett |J2M2> alallapotabol torténd Osszes —>|J1M1> allapotokba
torténd atmenet kiszamolasdhoz nyilvan 0sszegezniink kell az M, allapotokra, azaz
2.3
0] 2
Ay=——3 Z‘Du‘

Ha a rendszer egy tetszdleges |J 2M2> allapotbol indul, akkor az dsszesre atlagolni kell

:Z::Z:P>1z‘ . (2.69)
Ezt az egyetlen atmenetre vonatkozo6 () formuléval Osszevetve a

PP =3 YDy (2.70)

g1 M, M,

(2.68)

A
2" 3nsohc 2 M

eredményt kapjuk. Fontos megkiilonboztetniink a kétféle matrix elem jelentését. A D'y, irja le
két egyedi alallapot kozotti, mig Dy, két J allapot kozotti atmenetet.

Az A koefficienshez hasonldan altalanosithatunk az abszorpcid (illetve indukalt
emisszio) eseteire is, ami alapjan (2.62) “kiegészitése”

2n?e? 1
Bpy=— :E::E:‘I)lz‘ . 2.71)
380h g1 M, M,

Az A és B Einstein-koefficiensek altaldnos (2.69) és (2.71) alakjait tekintve célszertinek tlinik
egy, az |1> és |2> allapotokra szimmetrikus mennyiséget definidlni. Az

2
2 1
Sip=Sy =e¢ ZZ‘DIZ‘ (2.72)
M; M,
vonalerosség két J allapot kozti atmenetre vonatkozd, fizikai jelentését tekintve az
oszcillatorerésséghez hasonld fizikai mennyiség. A két egyedi alallapot kozti atmenetel
kapcsolatos oszcillatorerdsséget a vonalerdsséggel ki tudjuk fejezni:

1 2mow

g, 3he’

f12 = 812 . (273)

Osszefoglalasul megallapithatjuk tehat, hogy az adott atmenet teljesen jellemezhetd a
D, méatrixelemek kiszamitdsabol. A kés6bbiekben ezeket kblcsénhatasi integraloknak fogjuk
nevezni.

A megfigyelt spektrumokban altaldban kevesebb vonal latszik, mint amit az eddigi
kozelitésekbdl varhatunk. Ennek oka, hogy bizonyos atmenetek ,,tiltottak™ lehetnek, azaz az
alkalmazott kozelitésben (ami most a dipdlkozelités volt) a Dj,-ben szerepld integralok
valamelyike zérus'. Eléfordulhat az is, hogy az atmenet ugyan nem tiltott, de a matrixelem
értéke olyan kicsiny, hogy a vonal megfelelden érzékeny detektor hidnyaban nem észlelhetd.

A konkrét kivalasztasi szabalyokat, &tmeneteket €s spektrumokat az egyes atomoknal,
atomcsoportoknal illetve molekuldknal nézziik majd.

" Egy adott 4tmenet tiltottsdganak mértéke joszerivel a kozelités mértékétdl fiigg: dipodlus dtmenetben lehet
LHiltott”, de ,.kvadrupolus™ atmenete 1étezhet — bar ez utdbbi erdssége nyilvan joval kisebb lesz.
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