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Ó̧ Õ ¹l�Ú�ïðº��'�»¼½¾$*�ïðõ¿ïð�ïðº��'� ÔÀÁ Â»¼5�öÃ%��ìÄÅ2Y¼5�ïðõÆïðö�ÇúÈ êëVÉõIZ�Ê ËöÌ�ËË)�ì$�IZÍ�ÎÏõÐ��Ê��*�úïðìÑ!õÒí$Ó'øúÈ ÔÕ�Ö��ì×ØúÔ#ìÙíÚÚÛ2 ÚÖìêë�X�5�ö�?�úÔÕÚÜÝÞßÔ)ì$�àì��*�êë çÙíñìQÇ2ÜÝÞß2á�úâãìÕÛÍÖìÙíÚäåèéì bÖì æ êë$*� çÛçÚè�éê�ÊËê!ë2�ìíììîðàï�éê�ð��*�ú;�AÕÛ�ÜÝÞßìñ�Ú)�ñú#òìóÛìêëÚ�âãóÛìêë&AôA�øþéêë$*�ú�ìÕÛÚùöìèéêë/+ùÜÝÞß2õGË çöié2÷+45Ëñ�ïð]êë$*�úVø��àìÕÛÚ`ïð]êë$*�úÓùÕ �EbF/+ïðú�Ú
6 − 22 = 2$*�çûêëìiéù�ü�÷���� 10 − 62 = 2$*�ñú

σu 
 

2p 
ýþÿ�� 2p πg 

πu 
 σg 
 



�¶ Ð�}��+��+�,-*6@!:;°,-��� �@|�����,-���2��W av¸~|�����,-�PQ2��Wb!�:;°,-��� �@ª�����,-���2���*&��T)��Ni.��23456�&�.@!��@��&O� |���Xi.��)*6�+��"�&�i)+��+��	;��T�Á&O�
�#�������2]�)����H�F�@�����1�7!Ëv¼³����1�+��¨;.@!^6y6�:;.t������H�F���O;���*&7!+��������H�F��>?�*&27��)��897@!��F:;���:;@¸e�W��¯�&O��e�2!*6��:;@: !����H�F�2����«i� a+��	;����5b.Ne�!�56�&Rw�*&¯7�� a�"b)
�" ��:;&��F:;#$%&#'�+�@}��tu��2��:;O�¯�7]�)@=?(�O��� ���tu��2)fO� �©,-«iO2Ã1�&!*�1}v�,- a+�,-b27��)^�iÈ�v@ �©,-�����HN~���Wy,-&'M6!¯i�v@ �© ,-�����HN~���Wy+,-&'M6�)��@y,-.¯y+,-.¯^6y6 ���v¶�*&27��)}��'��� �©,-. ���v¶e����� ��2y,-.,6M!���' ��.-T��������H�.@!(�O� � �����¨;N~!+��/e�¨;�I2����Á.1�)*62!tu��2���01.2¸�1�7+��vW�´µ7]� aÀ�34b)

Ó5Õ 67é89�:$Ú�%$% = &'($��A��úÑ!Ú¹�;i'���èé&A<�;i'���ié�Ñ&ÇÑ!ú;;$�&Úi=å> çH�ñ�'Ú?þi@�5)[A"�B�ìèé2Rì�Â;i'���&�"'�(ÚïðÎÏ$*�ú

y
y+

ΔE 
ΔE 

1s 1s 

H�� H2+� H�� 

ýþÿ��

A�� AB+� B�� 

ýþÿ��



C� tu��' &tu��F'D��tu+���F'�D27��¨;.v��!³&¬=Ni1�����hN)*6&³���EFO�!'G' :;2 'G'H:;N~º�´µ�IJ.K��N)C} LM©N+� 'O� .v��!³&¬§1�����hN)CË LM©N+� 'O��LP����H2X&�«Q7]�´µ�K��N)R�SST U�V��89WXFYM�ÀZR }[\#$%]#^}_`�����1�a�}��+��°£@!��Ni1����Hb�cWXN7K�7��)�7de@(�O������,-����H!zf2:;�d`O�+��+�,-����H7]�)*6�3R.«¡°�¤v¨©u+� aª�b�Rw�)

� a�}��+��+�,-����Ha�bª�+��¨;.!��� g!h �+�,-�ij�ª.1�e����k�)a}b�������Hb�cWXN. ª�+����34���F�Ì�2+��Ni.��)aËbª� +�2«¡°��T*&@!*���34�«�Ni1lm��n�6��!IJ.��)a¶bª�+��:;À��>?N)Ro` ��U	U	pq�9�9rs;t8uvwxyw9z{|}J¶9~�C � ��w9� ��w� ������� ���\��� ���������� �����K a���_�Kb����&!^�+��ttN^�d2��7��)��K.N�+��d������ ¡¢ a£g¤O¥¦O ©§O¤¤ O¤O¦¨©ª¥ «g¬© ©O«¤©¬ª¥b�D��®� &��!Â+�@!^�+�¯���®¬���2´Ò&1�_��&�Ä&�i¯�7]�)

Ó°Õ Û±Ú²³´µ¶·ì¸¹õº?���2�»±ìîðà¼½'øú¾ôì ¿ öÀ Ú�þéì#Á��$ì`¼�Ö���Ã%��2ý[A)�ùìõ ¿�"ìÄÅ2Y¼5�ùìõÀ öðËú

ÓÀÕ ÂÃ$ÚÄÅ'��)�2�IÆ)8	Þ$*�ì$;;$ÇÈ'øú

2p ýþÿ�� 2p 
1πg 

b 
 a 
 

2s 2s 

2s 2s 

2σu 
 2σg 
 1σu 
 1σg 
 

3σu 
 



�&wMx�8Éu {}� ���K@���Ni.��56��7!{���_~���®���2´Ò.1��?.@!*�+�@Ícd�&�1�6M1�1�)·w. {}�+�@Ícd7]�&��7��)¬§�IÊ.Ne�!�&wMË�Ì8¨©u ªÍ² @�ËÎd!�ÏF{'x@�ÐÑ�d7]�&��7���Ò�)�ÓÔÕÖ�� ¡¢ �D�@�1~·W�+��d���7��2!]W¸7�D�7]���!*6�K�7���×1ØÙ2��7]�)Éu��. O�@!�S��U.ÚHMFW¡g¤¬¥Û2ÜÝ$%&�iÞß���O�)Éu�´àá�� â v�iÈ!� v@© ,-!Ï~� v@«,-.¶e���)O�2e�Éu���ã�@äå � �@�7]�)&*æ2çè�Éu��@ â ä�aã1:;�/��7!*6�â v���2 © ,-� «,-&éi!�W*O�,-.¶e���&Rw�6�)©,-&«,-��� ��/ê.ëh;��� acd:;T�b&!�ì�Ni1 â v�,-2��6�)*6��,-@^6y6�IÌ.��Wx2e����7!ª����,-&��WÃ1~;i*&27�!��?���1:;�/�*&27��)*�âv�,-�íîïÜÝ$%&�i)�ÏF{'x z�{��@¸5.*�,-�&e���)

�ì ©«²ð`,-À.�ñCF{�'x.v��Rw�)�ñCF+�z�{��@´àá�©,-&� v�«,-7 íîòÜÝ$%�/e���)�� ¡¢ �D�.N6M!�ñCFz�{ ���¸�~���@¬�oÑ³.]���!�ñCFz� ó ��@T��¬�oÑ³.]�)7@!{���´àá�ôe� �v� «,-@õ.ö�6�����æi�)*�ôe� « ,-@!ð`,-.ö�6��1��7!äå�IÌT1�È!���2�e���oÑ.vÍ1IÌ.÷���)� v� {���ôe� «,-@!ô~¯�¬7oÑ.vÍ1IÌ7:;O����7]� a�øb)ùú.1�2!ð`,-.N�:;�s£¤ a̧ �^�:;z����s{#b!«,-.N�:;�w£¤ a̧ �^�:;z����w{#b&N()ô~¯�7]�|��.N�|:;@��Ni.Ã1~Ñ;2Ò5W!y:;N~¯��°2Ò5�)O�2e

ÓûÕ ;�õü�8ýü þÿ� 4�ÿ�Ù ì/Ç)����ié½õùÖ��5��ÚRÇ5��/�ì&ú;�AìþéìÅðÚ�����ié½Ú��ié½/+ùP!)KLõ����ö	H5�;ö$�"�B�
��î��íîö��$!�ú
{ } {�� {}�



�!�ñCF�xÃ:;z�}v�:;@g��1�:;7]�)�ñCF�xÃ:;.§�1¯�2��T��@!y:;N~¯Z��7]�|:;��{�����̧�¬§�c�ñ����'� �� !"#�$%&'()&*+,-.�&/+,��012 3456789:#;<= / +,��<! > �&?@A789:��B:9&?@A"C �DEFG� HIJK�
IL MN��&?@A IJ */ OP+,Q@A&RA�"S&Q@A&TU&$%V"@AW�XY!Z[\]FG�7#^_@A`a_@A&RA�"?b%&cd&=e�Z[Ffg �hi&�j�89:=OP+,&Mklmn"*+,&Mklmn�0"op#/+,&Mklmn�0"q 7#@rs�OP+,&Mklmn"tuq =e#vwg@A7xPy:��y!#OP+,zxPY! �{|$%z}~�A��"#�����7cd���&7G��=-��#*/�OP+,zxPY! �{|$%z}~�A��"����� H�����K����7cd��B-7G�������"��� H����Kz�<! !#��&Z[&�f"�������F�g���=�������"� 7¡fp�g�B-7¢p#=-�� £¤¥l¦§�¨"j�©Pu-Y!ª9:! �7#«¤¥l¦§�¨"¬ ©7����=#*/�OP+,zxPY! �{|$%z}~�A��"®���7cd�¯B-7G¯°=-��±²I .³ ´µ¶=·jg�&7S:´¸¹�¯°

 I .³ º »¼½¾¿*¤>¤ÀÁÂ Ã »ÄÅ*¤>¤ÀÁÂÆÇÈ ÉÊËÌËÍÊu%&ÎF@A´XÏYÐÑ¯b%±Ò´?b%&Ó Ô̄Ñ´ÕÑÐÖ�¯°×@AÎ&b% H×b%K`±ØÙY=?@AÎ&b% H?b%KÚ±S:Û:&@AÜYÝÞpB-7FfgÑ°B:zb%&ßàá-Ñj HI ..K°B:´âY±ã_@A-Q@A7äC´Õg7<=@A HåæçèéêKÜ&?@AÚ±S&ëìã_@AÜzíî´ÞpB-7Ff¯°B:zb%&ïßàá-ÑjHI .>K°Y=7<Ð±I ..´ð� .ñò¤À¦óMÂz��ôFõ�-fÚ±>ö÷&{|-ò ö÷&{|&ø&@AÚQ@AFõ�7±ùú´Ú?b%7 > ö÷-ò ö÷&{|&ø´�cdYÐÑ¯=e±B&@AÚZ[FfgÑ°

û üýþÿ���������	�
������
��������������������  !"# � $!%&'��()*+üýþÿ,���-�.�
+/,01,2,34�56'7� 89:;<=> ?&@ABCD EFGHI���JK%üýþÿ�2ý*
����L1�M�*
��N	,L1���L1O,�P�QR,S	�TU'VWX����+�,01�YZ�[\�]��'^.�.�01'7�@



I .. .ñ_¤`Â¦óMÂ I .> .ñò¤À¦óMÂHb%&ad�K Hb%&bad�KcdefeghijB:z�-´±kÂlÂ&vw�´ÕÑÐÖ�·j°mnoÚkÂlÂ&��´ÕÑÐ±I .> &·jgåp���q�z-<ÐÑ¯-rsY=°ùú´Ú±kÂlÂu%Î&tÕ&?b%Úbad�YÐu0±tÕ&{|v%& / +,&wx@A´·<Ðx9:¯u%+,Îzíî´Þp°kÂlÂ&@A�+,u·yz@A�+,ÚI .ò u·yI ._ &·j´g<ÐÑÐ±{Õ&@A�+,´ÚS:Û:ãÕ|Õ&?b%7}~y:ÐÑ¯°��±{Õ&z@A�+,´Ú?b%Ú}~y:ÐÑgÑ°
 I .ò @A�+, I ._ z@A�+,c������eh�������NoÂÚ��MNoÂÝ9�|��Â7-:Ðëìã_@AzxPYÐÑ¯�&FG¯°B&-f´b%âz80��=�âb%7cd�¯ HI .�K-±b%&bad�´·0B&����NoÂÚ���zð�°

I .� ����NoÂ&���>³³³�´����Ú±B&v�´·<Ð�nkl���z �Y=HÑ¡¢¯£b¤z¥�¦§¨N©nªFG¯K°

I .> ë«


