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Тема 4. Багатоелектронні системи.

Тема 4. Багатоелектронні системи.

1. Наближення векторної моделі багатоелектронного атома. Поняття про терми. Загальний орбітальний та спіновий момент. Повний момент атому та мультиплетність. JJ- наближення.  Метод Рассела – Саундерса, LS зв'язок. Терми Рассела – Саундерса, 2-е та 3-є правила Гунда, розрахунок основних та повних системи атомних термів методом Рассела – Саундерса.  Правило інтервалів Ланде, правило електронно - діркового формалізму, спектри лужних металів).
2. Загальний опис багато багатоелектронної системи. (Наближення Борна-Опенгеймера та адіабатичне наближення. Хвильова функція багатоелектронного атому, принципи та наближення його побудови).

3. Наближені методи розв’язання рівняння Шредінгера (Варіаційний метод, теорія збурень, їх загальна характеристика). Метод самоузгодженого поля (Хартрі та Хартрі-Фока )

Завдання:

1. Розрахуйте повну систему атомних термів хлору. Зобразіть її графічно.
2. Розрахуйте основний терм ванадію. Зобразіть її графічно.
3. Розрахуйте основний терм йону Fe2+. Зобразіть її графічно.
