Anhang A

Dipoloperator im
Ein-Elektron-Atom

In Abschnitt 4.2 werden die Wechselwirkungen zwischen Lichtfeld und Atom
mit Hilfe des elektrischen Dipoloperators d beschrieben. Der Erwartungswert
des Dipolmoments ergibt sich dann zu (Gleichung (4.15))

(d) = Spur(dp) = > > dijpji (A.1)

i=1j=1
wobei d;; die elektrischen Dipolmatrixelemente sind.

In diesem Kapitel soll gezeigt werden, wie die Dipolmatrixelemente in einem
wasserstoffihnlichen Atom berechnet werden kénnen. Ein wasserstoffihnliches
Atom besteht aus einem Z-fach positiv geladenen Kern und einem negativ gela-
denen Elektron. Da es sich hierbei um ein Zweikorperproblem handelt, ist das
System analytisch 16sbar und es kénnen die Wellenfunktionen zu den Energie-
und Drehimpulseigenwerten angegeben werden.

Das Barium-Ion ist insofern wasserstoffahnlich, als das die 54 Rumpfelektro-
nen abgeschlossene Schalen in Xenon-Konfiguration bilden und damit gemein-
sam mit dem Atomkern einen kugelsymmetrischen, zweifach positiv geladenen
Atomrumpf bilden, der bei den in dieser Arbeit betrachteten Ubergéingen nicht
angeregt wird. Das Barium-Ion kann man also vereinfachen zu einem Zwei-
Korper-System bestehend aus einem zweifach positiv geladenen Rumpf und
einem einfach negativ geladenen Valenzelektron.

Abweichungen von dem Wasserstoffpotential ergeben sich dadurch, dafl das Va-
lenzelektron eine endliche Aufenthaltswahrscheinlichkeit im inneren des Rumpfs
hat und dort einer stirkeren Ladung durch den Kern ausgesetzt ist. Da aber
diese Korrekturen keinerlei Einflul auf die Rotationssymmetrien haben, kénnen
sie nur die Betrége, nicht aber die Richtungen der berechneten Dipolmatrixele-
mente beeinflussen.
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A.1 Wellenfunktionen

Die Wellenfunktion eines Ein-Elektron-Atoms 1ait sich als ein Produkt einer
radialen und einer sphirischen Komponente darstellen [Bra 83]:

LIJ(T, 0, ¢) = Rnl(T)Yle(aa (:ZS) (A2)

Die radiale Wellenfunktion ist definiert als:

_ 27
Ry(r) = Nye P2 p L2 (p) ; p=_—r (A.3)
m

wobei Lff:ll (p) die zugeordneten Laguerre-Polynome sind. Explizit sind sie de-

finiert durch:

n—Il—1 n+)! 2 k
Lusi () = ;] S (n—1- i(— k)!22)l +1+k)! mo @

Der Faktor N,; ist ein Normierungsfaktor und hingt von den Quantenzahlen n
und [, nicht aber vom Radius ab.

Die sphérischen Komponenten der Wellenfunktion Y, sind die Kugelflichen-
funktionen:

1 .
Yim (6, 6) = (—1)m (HENE)? P(cos 0)e™  m > 0

le,—m(ea ¢) = (_l)mlfl:‘n(ga ¢)

mit den zugeordneten Legendre Polynomen P/™(w).

A.2 Dipolmatrixelemente

Sind die Wellenfunktionen bekannt, so lassen sich die Dipolmatrixelemente in
Ortsdarstellung durch das Integral

dij = / / U (r)er?; (r) d (A.6)
berechnen. In Kugelkoordinaten erhilt man:
oo pm 2w
dij = e / / / U (r,0, ))r¥(r, 0, ) dosin(6)dor2dr (A7)
o JoJo
Der Ortsvektor ist hier definiert als
r = (rsin(0) cos(¢)x + rsin(0) sin(p)y + 7 cos(0)z) (A.8)

wobei x, y und z die kartesischen Einheitvektoren sind.
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Die Auswertung des Integrals (A.7) ergibt fiir einen Ubergang, mit gleichen
magnetischen Quantenzahlen m der Zustéinde ¢ und j (7-Ubergang) ein reelles
Dipolmatrixelement in Richtung der z-Achse:

dij X Z (Ag)

Bei magnetischen Quantenzahlen, die sich um #1 unterscheiden (6*-Ubergang)
ergeben sich komplexe Dipolmatrixelemente der Form:

d;j x x £y (A.10)

Fiir groflere Unterschiede in den magnetischen Quantenzahlen verschwindet das
Dipolmatrixelement. Uberginge zwischen solchen Zustinden sind dipolverbo-
ten. Sie treten mit geringerer Rate auf und sind mit magnetischen Momenten
oder elektrischen Momenten héherer Ordnung verbunden.



