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30 Atom�ara spektra

Som sades tidigare s�a emitterar/absorberar
atomer ljus med karakteristiska v�agl�angder som
�overensst�ammer med �overg�angar mellan olika
kvanttillst�and i atomen. Vi har tidigare bara
diskuterat tillst�and d�ar huvudkvanttalet n skil-
jer sig. Vi har i �g. 42.14 en del av v�ates
niv�aschema, och kan se att det �nns tillst�and med
` = 0; 1; 2. F�or s�a kallade till�atna �overg�angar g�aller
urvalsregeln:

�` = �1
�m` = 0;�1

Andra �overg�angar kallas f�orbjudna vilket inte in-
neb�ar att de inte existerar, men sannolikheten f�or
dessa �ar marginell j�amf�ort med de till�atna.
D�a banimpulsmomentet �andras vid �overg�angen

kr�aver detta att fotonen m�aste medf�ora banim-
pulsmoment. Detta sker p�a ett s�att som �ar
�overensst�ammande med att fotonen har spinnet 1.
Fig. 42.15 visar jonisationsenergin som en funk-

tion av Z, vi kan se hur den stiger kraftigt vid fyllda
skal (�adelgaser).

30.1 Flerelektronatomer

Vi hade tidigare f�or v�ateliknande system att en-
ergierna �okade med Coulombv�axelverkan:

En = �13:6Z
2

n2
eV (1)

Detta �ar endast korrekt d�a vi har endast en elek-
tron som �ar bunden till atomen, d�a det �ar era
s�a kommer de inre elektronskalen att sk�arma av
k�arnans laddning fr�an de yttre elektronerna och vi
f�ar en e�ektiv laddning Zeff som beror av n och `
vilket ger

En = �
13:6Z2

eff

n2
eV (2)

31 R�ontgenstr�alning

R�ontgenstr�alning �ar fotoner som emitteras vid
de-excitation av atomen efter att en av elek-
tronerna i ett inre skal har slagits ut. Typiskt
sker detta genom att en metall bombarderas med
h�ogenergetiska elektroner som kolliderar med de
atom�ara elektronerna. Man f�ar d�a ut fotonen-
ergier som �ar > 10000eV , med v�agl�angder mel-
lan 0:001nm och 0:1nm. R�ontgenstr�alning �ar
ett exempel p�a joniserande str�alning, str�alning
som har tillr�ackligt h�og energi f�or att sl�a ut elek-
troner fr�an en atom och p�a s�a s�att jonisera denna.
Ett r�ontgenspektrum visas i �g. 42.16 med de
karakteristiska K�- och K�-topparna. Dessa
h�arr�or fr�an �overg�angar till grundtillst�andet (K-
skalet) fr�an L- respektive M -skalet, i det senare
fallet f�ar vi allts�a kortare v�agl�angd - h�ogre fotonen-
ergi. Det \h�al" som skapas av den utslagna elek-
tronen kommer genom succesiv fotonemission att
\vandra" upp�at i tillst�anden.
Man kan approximativt studera hur energin hos

K�-fotonerna varierar med atomnumret genom att
anv�anda (2). Det ryms tv�a elektroner i K-skalet
och dessa sk�armar delvis varandra fr�an k�arnans
laddning s�a vi kan anta att Zeff = (Z � 1)e. D�a
blir elektronens energi i K-skalet enligt (2):

EK = �13:6(Z � 1)2 (3)

F�or L-skalet kan vi anta att sk�armning endast
sker fr�an den elektron som be�nner sig i K-skalet,
vilket ocks�a ger Zeff = (Z � 1)e med energin:

EL = �13:6(Z � 1)2

4
(4)

1



F�or en K�-foton f�as d�a energin:

EK� = EL�EK = 13:6(Z�1)2(1�1

4
) = C((Z�1)2

(5)
Man kan d�a g�ora en Moseley-plot av

p
1=�K� ,

vilket �ar proportionellt mot EK� , som en funktion
av Z varvid man f�ar en r�at linje enligt

p
1=�K� = D(Z � 1) (6)

Se �g. 42.17. Moseley kunde anv�anda denna plot
f�or att f�oruts�aga atomnumret f�or ett antal tidigare
ok�anda grund�amnen.

32 Atom�ara �overg�angar -

LASER

R�ontgenstr�alning var ett specialfall av atom�ara

�overg�angar, vi ska nu titta p�a dessa mer generellt.
Atom�ara �overg�angar sker normalt genom att en
foton emitteras eller absorberas. Fig. 42.19 visar
stimulerad absorbtion av en foton som har ener-
gin hf = �E d�ar �E �ar energiskillnaden mellan de
atom�ara initial- och �naltillst�anden. Efter absorb-
tionen �ar atomen i ett exciterat tillst�and. Ett ex-
citerat tillst�and kommer normalt att mycket snabbt
desexciteras (typiskt efter ett f�atal nanosekunder)
genom att skicka ut en foton samtidigt som elektro-
nen \faller ner" till grundtillst�andet igen . Detta
kallas spontan emission och visas i �g. 42.20.
En tredje process �ar stimulerad emission, d�ar

vi har en atom i ett exciterat tillst�andE� = E2�E1

och en inkommande foton med energin hf = E�,
se �g. 42.21. D�a �okar den inkommande fotonens
elektromatiska f�alt sannolikheten f�or att den excit-
erade atomen ska desexciteras, och vi har d�arefter
tv�a fotoner med samma energi i fas med varan-
dra. Vanligtvis be�nner sig l�angt er atomer i
det l�agre energitillst�andet �an i det h�ogre (Bolz-
mannf�ordelningen), s�a sannolikheten f�or att en fo-
ton ska stimulera en desexcitation �ar l�angt min-
dre �an att fotonen absorberas. Om vi ska kunna
f�a n�agon typ av \kedjereaktion" som i en LASER
(Light Ampli�cation by StimulatedEmission of Ra-
diation) kr�avs det att vi �andrar f�oruts�attningarna:

I det kr�avs att vi har er atomer i tillst�andet
med h�ogre �an i tillst�andet med l�agre energi,
s�a kallad inverterad population

II det exciterade tillst�andet m�aste vara relativt
l�anglivat, metastabilt, s�a att stimulerad
emission �ar vanligare �an spontan emission

III de emitterade fotonerna m�aste hinna stimulera
ytterligare emission innan de f�orsvinner ut ur
systemett s�a att en kedjereaktion �ar m�ojlig

F�or att uppfylla villkor I kr�avs det att vi ex-
citerar det aktiva mediet genom exempelvis optisk
pumpning med en blixtlampa eller genom att ener-
getiska elektroner sl�ar ut atom�ara elektroner.
Att tillfredsst�alla villkor II kr�aver ett nog-

grant val av �overg�ang, vanligtvis �ar det l�agre
av tillst�anden i den �overg�ang som anv�ands inte
grundtillst�andet. Om vi d�a, som i exempelvis He-
Ne-lasern (�g. 42.23) genom yttre energitillf�orsel (i
He-Ne-lasern sker detta genom att man exciterar
He med elektronst�otar, denna desexciteras genom
kollisioner med Ne-atomerna) har exciterat som-
liga atomer till E3, s�a kommer dessa att desexcit-
eras genom tv�a konsekutiva fotoner med energierna
E3 � E2 och E2 � E1. Om den f�orsta av dessa
�overg�angar �ar den som ger oss laserljus, och om
niv�an med energin E3 har l�angre livsl�angd �an niv�an
med energin E2 s�a kommer er atomer att be�nna
sig i den f�orra, allts�a �ar villkor II uppfyllt.
Villkor III kan man uppfylla genom att st�anga

in det lasrande mediet i en kavitet med en totalre-
ekterande spegel p�a ena sidan och en med mycket
liten transmission p�a andra (ca. 99% reektion), se
�g 42.22.

32.1 Till�ampningar

Serway tar upp ett antal anv�andningsomr�aden
f�or lasrar, exempelvis m�attekniska, kirurgiska
och hologram. Andra anv�andningsomr�aden �ar
v�alk�anda, som tex. CD-spelare och \laserpekpin-
nar".
Inom forskning i atomfysik idag anv�ands my-

cket ofta f�arg�amneslasrar som fungerar i tv�a steg;
en kraftig laser anv�ands f�or att optiskt pumpa
en kavitet med ett organiskt f�arg�amne, genom att
ers�atta den totalreekterande spegeln med ett git-
ter och variera gittrets lutningsvinkel kan man v�alja
vilken v�agl�angd man vill ha. Att p�a detta s�att
kunna f�a koherent laserljus med valfri v�agl�angd g�or
att m�anga anv�andningsomr�aden �oppnar sig, exem-
pelvis kan man studera katalytiska reaktioner i re-
altid.
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Laserljus kan �aven anv�andas f�or att kyla atomer
i en str�ale, exempelvis i en lagringsring, eller sta-
tion�ara atomer i en laserf�alla.

33 Molekyler

Efter att ha studerat atomer, s�a kommer n�asta
steg relativt naturligt; hur s�atts atomerna ihop till
molekyler och fasta �amnen?

33.1 Molekyl�ar bindning

F�or att tv�a atomer ska bilda en molekyl m�aste
detta vara energetiskt f�ordelaktigt. Bindningen
mellan tv�a atomer har tv�a komponenter, en attrak-
tiv och en repulsiv del. Den attraktiva verkar p�a
l�anga intranukle�ara avst�and, medan den repulsiva
dominerar f�or sm�a avst�and, detta kan approxima-
tivt beskrivas med hj�alp av en potential enligt:

U = � A

rn
+

B

rm
(7)

Se �g. 43.1. Potentialens minimum ger d�a den
separation d�ar molekylen �ar i ekvilibrium, och dju-
pet hur stor bindningsenergin �ar. Vi behandlar h�ar
fyra typer av molekyl�ar bindning:

Jonbindning beror p�a Coulombv�axelverkan mel-
lan joner med olika laddning. Det mest k�anda
exemplet �ar NaCl, vanligt bordssalt, d�ar Na
har en elektron utanf�or ett fyllt skal och
d�arf�or �ar l�att att jonisera, med endast 5:1eV
jonisationsenergi. Cl saknar en elektron f�or
att f�a ett fyllt skal och d�arf�or �ar Cl�-jonen
ett stabilare system. Cl har en elektron-

a�nitet p�a 3:6eV , detta �ar den energi som
frig�ors d�a en elektron binds till kloratomen.
Molekylen NaCl har en bindningsenergi p�a
�4:2eV , detta inneb�ar att totalt frig�ors 3:6�
5:1+ 4:2 = 2:7eV n�ar den bildas fr�an Na- och
Cl-atomer. F�or sm�a avst�and stiger repulsionen
kraftigt d�a de fyllda skalen b�orjar �overlappa
varandra. Detta �ar en e�ekt av Pauliprincipen.

Kovalent bindning �ar vanlig i diatomiska
molekyler. Det inneb�ar att de b�ada
molekylerna delar p�a elektronerna som
be�nner sig i en molekyl�ar orbital. H2

�ar en typiskt kovalent bunden molekyl. Mer
komplicerade kovalenta bindningar �nns i

f�oreningar som H2O;CO2 och CH4. Se
�g. 43.4.

Van der Waals bindning �ar en svag e�ekt som
binder �aven atomer som inte bildar jon- eller
kovalenta bindningar, exempelvis �adelgaser
som f�orv�atskas vid l�aga temperaturer. Den at-
traktiva kraften kommer fr�an uktuationer hos
dipolmomentet hos molekylerna.

V�atebindning �ar viktig i biologiska molekyler,
till skillnad fr�an kovalent bindning binds
v�ateatomen till tv�a molekyler. Dessa binds p�a
ett s�att liknande kovalent bindning till varan-
dra genom att dela p�a protonen i v�ate.

33.2 Molekyl�ara energispektra

Vi s�ag i termodynamikdelen av kursen hur gasers
speci�ka v�arme kunde relateras till de excitations-
moder som var m�ojliga. Vi ska h�ar titta p�a detta
igen med ett kvantmekaniskt syns�att. En molekyls
totala energi kan skrivas:

E = Eel + Etrans +Erot + Evib

d�ar termerna betecknar elektrisk, translation-,
rotations- och vibrationsenergi. Vi ska h�ar be-
handla de tre sista termerna.

33.2.1 Rotation

Vi n�amnde tidigare att en diatomisk molekyl bara
har tv�a rotationsfrihetsgrader, b�ada vinkelr�ata mot
symmetriaxeln. Se �g. 43.6. F�or rotationsenergin
g�aller d�a:

Erot =
1

2
I!2 (8)

d�ar I �ar tr�oghetsmomentet som ges av

I = (
m1m2

m1 +m2

)r2 = �r2 (9)

d�ar m1 och m2 �ar molekylmassorna och � den
reducerade massan enligt

� =
m1m2

m1 +m2

R�orelsem�angdsmomentet, I! �ar emellertid
kvantiserat och kan bara anta v�ardena

I! =
p
J(J + 1)�h; J = 0; 1; 2; : : : (10)
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d�ar J �ar rotationskvanttalet. (10) i (8) ger de
till�atna rotationsenergierna:

Erot =

=
1

2
I!2

=
1

2I
(I!)2

=
(
p
J(J + 1)�h)2

2I

=
�h2

2I
J(J + 1)

Dessa ligger vanligtvis i mikrov�agsomr�adet. F�or
�overg�angar mellan olika rotationstillst�and g�aller ur-
valsregeln:

�J = �1 (11)

Detta ger f�or energierna vid transitioner mellan
J och J � 1:

�E =

= EJ � EJ�1

=
�h2

2I
[J(J + 1)� (J � 1)J ]

=
�h2

I
J

=
h2

4�2I
J

Vi har dessutom att �E = hf f�or den emit-
terade/absorberade fotonen. F�or transitionen J =
0 ! J = 1 g�aller d�a att f1 = h2=(4�I), f�or n�asta
�ar f2 = h2=(2�I) = 2f1 osv. Vi f�ar allts�a ett ab-
sorbtionsspektrum med ekvidistanta toppar.

33.2.2 Vibration

Atomerna i en diatomisk molekyl kan ses som sam-
manl�ankade av en fj�ader vilket g�or det l�att att
f�orest�alla sig att de kan vibrera relativt varan-
dra. Fig. 43.7b visar hur potentialen ser ut
som en funktion av det relativa avst�andet mellan
atomerna, f�or sm�a vibrationer kring j�amviktsl�aget
kan vi approximera potentialen med en parabel
och behandla problemet som den harmoniska os-
cillatorn, den kvantmekaniska motsvarigheten till
fj�adersv�angning. L�osningarna till detta har be-
handlats tidigare och �ar av formen

Evib = (n +
1

2
)�h!; n = 0; 1; 2; : : : (12)

eller, med Serways beteckningar

Evib = (v +
1

2
)hf; v = 0; 1; 2; : : : (13)

d�ar ! = 2�f =
p
k=� och � �ar den reducer-

ade massan. k f�as fr�an potentialen U genom att
ber�akna

k =
d2U

dr2
(r0) (14)

�Aven h�ar �nns urvalsregeln

�v = �1 (15)

och p�a samma s�att som i harmoniska oscillatorn
ser vi att tillst�anden �nns p�a ekvidistanta energi-
intervall med

�Evib = hf (16)

Avst�anden mellan vibrationstillst�anden �ar stort
j�amf�ort med kBT , s�a de esta molekyler be�nner
sig i v = 0 tillst�and. �Overg�angarna ligger i det
infrar�oda omr�adet.

33.2.3 Molekyl�ara spektra

Vi har behandlat rotationstillst�and och vibra-

tionstillst�and hos diatomiska molekyler. Dessa
kan approximativt behandlas var f�or sig, s�a den
totala energin hos en molekyl kan skrivas som en
summa av (11) och (13):

E =
�h2

2I
[J(J + 1)] + (v +

1

2
)hf (17)

D�a energiintervallen mellan vibrationstillst�and
�ar st�orre �an mellan rotationstillst�and kommer
niv�aschemat att se ut som i �g. 43.9. Vid ab-
sorbtion kan endast �overg�angar som f�oljer urval-
sreglerna (11) och (15) f�orekomma, i �guren har
alla �overg�angar �v = 1 och �ar grupperade efter
�J = �1 respektive �J = 1. Om J betecknar det
initiala v�ardet, s�a kommer absorbtionsenergierna
att bli f�or de b�ada fallen:

�E = hf + �h2

I
(J + 1) J = 0; 1; 2; : : :(�J = 1)

�E = hf � �h2

I
J J = 1; 2; 3; : : :(�J = �1)

I det ena fallet kommer allts�a ekvidistanta linjer i
energispektrum ovanf�or di�erensen i vibrationsen-
ergi att genereras, i det andra ekvidistanta linjer
under. Ett exempel kan ses i �g. 43.10 fr�an HCl,
h�ar �nns �aven en ytterligare struktur som beror
p�a att olika klorisotoper (35Cl och 37Cl) ing�ar i
molekylerna.
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34 Bindning i fasta material

Kristallina fasta material �ar periodiskt ordnade
strukturer av ett stort antal atomer. Typerna av
bindning �ar i stort sett desamma som f�or molekyler.
Vi ska titta n�armare p�a jonbindning.
�Aterigen anv�ander vi NaCl som exempel, se

�g. 43.11. Varje Na+-jon �ar omgiven av 6 st. Cl�-
joner och vice versa. Den attraktiva potentialen
ger en bindningsenergi som �ar �6kee2=r, d�ar r �ar
avst�andet mellan Na och Cl. P�a avst�andet

p
2r

�nns 12Na+-joner som ger ett repulsivt bidrag som
�ar �12kee2=(

p
2r), och s�a vidare. Nettoe�ekten �ar

en attraktiv potential som kan skrivas

Uattraktiv = ��ke
e2

r
(18)

d�ar � �ar en numerisk konstant, Madelungkon-

stanten, som endast beror av kristallstrukturen.
P�a samma s�att som f�or molekyler, kommer den at-
traktiva potentialen att snabbt bli repulsiv vid sm�a
avst�and, vi f�ar som i (7) en potential enligt:

Utotal = ��ke
e2

r
+

B

rm
(19)

L�as resten av kap. 43.3 p�a egen hand.
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