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30 Chapter 3. Theory of Electron Paramagnetic Resonance Parameters
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#��	� βe 
� ��� D��	 �������� 2(�BB(- × (*�� %!� $��39 ge 
� ��� �	��������	��
g����
� 2ge = 2.002319 . . . 3 ��� Ŝ 
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(A)

+

NA∑
A

Î
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(A)

+ ŜD Ŝ− βN

NA∑
A

g
(A)
N B Î
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∇ · α̂ + β̂mc2

)
Ψ(r) = EΨ(r)� 2B�,+3

���
�������� �� � ��	����� )���� ���� � �	�� �����	�� 
� �	����� 
� � ;����
�	�� ���
	������9 
� ��/ �� ����	
��� �4
���/ �/ ��� �#� 
���'������ �����	��
�
���
�
��� �� ��� �
	�� �4
��
�� ��		��'���
�� �� �����	��
� ������ �� �4
�� ���	�/
��� �'��
�� �
��	
�
�
��� !�#���	9 
� ��� '	������ �� � ������
� ;���9 ����� �#�
������ ������ ���	���
����/ ����������	��� 
� �
	�� ��	���
���

1 
�
��	� ������
� ;��� B ��� �� 
��	��
��� �/ 
�
�� ;������'������ �'�	�
���	� ��	 ������
� ��� ���	�/

p̂ =
�

i
∇ → π̂ =

�

i
∇ +

e

c
A

− �
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σ̂ ·B

)
ψu

=
( π̂2

2m
+ βeσ̂ · B

)
ψu = εψu�

2B�)B3

#�
�� 
� 
����
��� �� ��� �<'	���
�� �
������� �/ ��
�
 �� �� ��'
	
��� 
���	'��
	��
�� �� �'
� 
��� ����	����
�
��
� 4
���
� ����	/ M(+N� $��	���	�9 ��� '	�����
����	
��� ����� 
� ���� 	���		�� �� �� ,���� ��������
� $�� ;	�� ��	� 
� �
�'�/
���� #�
�� �''��	� 
� ��� ����	����
�
��
� 4
���
� ������
��� �	������� �� �
2�'
�����3 ���	��� '�	�
��� 
� � ������
� ;���� $�� ������ ��	� ����	
��� ���

���	���
�� �� ��� �����	�� �'
� ������
� ������ #
�� ��� ;����

$��
�� B �� �� �	
����� ����� ��� z��
	���
�� 2B = (0, 0, B)3 ��� �<'���
��
σ̂z ����� �� (

π̂2

2m
+ βeB 0

0 π̂2

2m
− βeB

)(
ψ1

ψ2

)
= ε

(
ψ1

ψ2

)
2B�))3

#�
�� ��� �#� �����	
�
�� ���
�
���

ψ1 ∝
∣∣n, l,ml

〉
��� ψ2 ≡ 0 2B�)C3

#
��

ε = (2n+ 2)βeB +
l2�2

2m
2B�)-3



3.3. Relativistic Quantum Theory 41

�	

ψ1 ≡ 0 ��� ψ2 ∝
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Ĥ���
	� =

α

2

8π

3
geβN

∑
A

g(A)
n

∑
i
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∣∣Ĥ1

∣∣Ψ(0)
j

〉〈
Ψ

(0)
j

∣∣Ĥ1
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∣∣SS〉 =
α

2
gzz Bz S 2B�(*(3

#
�� ��� ���	
< ������� �� ��� z����'����� �� Ĥ	� 2
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��� ���
;	����	��	 ����	
�
�
�� ��	� �� 54
��
�� B�+*3

〈
0SS
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	�3 ��	��� ��	 
�� ��	
���
�� 
� 
� 
�'�	���� �� ���
��
���� ��� �	�
��� ���
��	 ������
� �'�	���	 
� �
������ 
� ��� ����� �'
�� $�
�9
��� �
� ���	 �<�
��� ������ 
� 54
��
�� B�+* #
�� ���/ 
������ ����� ������ #�
��
���� ��� ���� �'
� �� ��� �	�
�� ������� $� ����
� �� �<'�
�
� �<'	���
�� ��	 ��
�
��������	��	 ����	
�
�
�� �� ��� g������	 Ĥ�� + Ĥ��
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	� �
$�� 
���	�'
� ��	�
 ������� ����	
�
�
�� �� ��� !�� �� �
���
� A 
� ��
�

	�'	������� �/

A(A;�)
µν = A

(A)
$� = δµν

8π

3

α

2

1

S
ge βN g

(A)
n

〈
0SS

∣∣∣∑
i
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Ĥ�� = T̂e + V̂Ne + V̂ee

= −
N∑

i=1

1

2
∇2

i −
M∑

A=1

N∑
i=1

ZA

riA

+
N∑

i<j

1

rij

�
2)�B3

∇2
i 
� ��� 1������ �������� ��� ZA 
� ��� �
����	 ���	�� �� �
���
� A� riA �	� ���

�����	��0�
���
� ��� rij ��� �����	��0�����	�� �
�������9 	��'���
���/� $�� �'�	��
��	� 	�'	����� ��� �
���
� ���	�/ �� ��� �����	��� 2T̂e39 ��� ���	���
�� �����	�����
�

���	���
�� ���#��� �
���
 ��� �����	��� 2V̂Ne3 ��� ��� 	�'
��
�� �����	��0�����	��

���	���
�� 2V̂ee3� $�
�9 ��� ����
�� ��	 ��� !� ���	�/

E
$ =
〈
Φ	�

∣∣Ĥ∣∣Φ	�〉 =
N∑
i

(
i
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