
Wykład 7

7.1. Hamiltonian kwadrupolowego oddziaływania a teoria zaburzeń

Hamiltonian kwadrupolowego jądra w zewnętrznym polu magnetycznym o indukcji 
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Jeżeli  oddziaływanie  Zeemana  jest  większe  niż  oddziaływanie  kwadrupolowe,  to  dla 

obliczenia  poziomów  energetycznych  Hamiltoniana  (7.1)  możemy  zastosować  teorię 

zaburzeń.  W  pierwszym  przybliżeniu  rachunku  zaburzeń  przesunięcia  poziomów 
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Skorzystamy  teraz  z  reguły  przekształcenia  składowych  nieprzywiedlnych  operatorów 

tensorowych
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gdzie R  operator przejścia od układu LAB do układu PAS. W układzie PAS nie zerowymi są 
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gdzie ),,( ηβαF  określa wzór (6.22).
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Po podstawieniu (7.4) do wzoru (7.2) otrzymujemy dla poprawki pierwszego rzędu 

wzór
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W drugim przybliżeniu rachunku zaburzeń
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Znajdziemy elementy macierzowe operatorów )2(
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2±T . Biorąc pod uwagę (6.16a) i (6.16b) 

otrzymujemy
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Biorąc pod uwagę wzory (7.6) znajdujemy
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W podobny sposób otrzymujemy
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Biorąc pod uwagę (7.7) i (7.8) znajdujemy
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Wzór  (7.9)  określa  przesunięcie  poziomu  mE  w drugim przybliżeniu  rachunku zaburzeń. 

Biorąc pod uwagę (7.2) i (7.9) dla poziomu mE  mamy
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7.2. Widmo NMR kwadrupolowego jądra

Poziom energii mE  w drugim przybliżeniu rachunku zaburzeń określa wzór
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7.2.1. Przejście centralne 2/12/1 ↔±

Dla kwadrupolowego jądra z połówkowym spinem częstość przejścia centralnego (

2/12/1 +↔− ) , zgodnie z (7.11), określa wzór
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Wzór (7.12) jest zapisany w dowolnie wybranym układzie współrzędnych zyx ,, . Zapiszmy 

(7.12) w układzie współrzędnych PAS. Ponieważ
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gdzie  R  operator  przejścia  od  układu  LAB  do  układu  PAS,  a  nie  zerowymi  są,  tylko 
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W podobny sposób znajdujemy
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A zatem
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Biorąc pod uwagę (7.16) i (7.19) otrzymujemy
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Wprowadzając oznaczenia
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Biorąc pod uwagę otrzymane wyniki znajdujemy
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Wprowadzając oznaczenie
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wzór (7.24) możemy zapisać jako
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