Wyktad 14. 12 .2016

Budowa atomu 3



Model atomu wedtug
mechaniki kwantowe]

Rownanie Schrodingera dla atomu wodoru i jego rozwigzania
Liczby kwantowe n, |, m, :

- Kwantowanie enerqii i liczba kwantowa n — poziomy energetyczne,
- Kwantowanie orbitalnego momentu pedu i liczby kwantowe |, m,.
Degeneracja — jednej wartosci energii odpowiada wiecej stanow
Powtoki, podpowtoki i orbitale elektronowe; notacja spektroskopowa
Atom w zewnetrznym polu magnetycznym

Spin elektronu

Zakaz Pauliego



Rownanie Schrodingera — rownanie wiasne
dla hamiltonianu H

HY = E W
H=T+V(Xyz) , WY=Wkxy,2)

H to hamiltonian opisujgcy catkowitg energie elektronu (kinetyczng T + potencjalng U)

T=tmv=lmmv__1 (mv) = p
2 m 2m 2m
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E to wartosci wtasne - mozliwe (dozwolone) wartosci energii

elektronu w atomie,
W to funkcje wtasne opisujgce stany (dozwolone) elektronu w

atomie.



Rownanie Schrodingera dla atomu H rozwigzuje
sie we wspotrzednych sferycznych

Nietatwe, ale rozwigzywalne!!!

¥(r.8,¢) = R(r) ©(0) ®(¢)
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Co mowi rozwigzanie?

Nowe liczby kwantowe
Kwantowanie energii i orbitalnego momentu pedu
Degeneracja



Liczby kwantowe

Rozwigzanie rownania S. prowadzi do pojawienia sie
3 liczb kwantowych:

HLIJnIm = En LIJnIm
Mozliwe (dozwolone) wartosci wszystkich liczb kwantowych:
n=1,2,3, ... kwantowanie energii elektronu
= 0,1, 2,....,n-1  kwantowanie wartosci orbitalnego
momentu pedu elektronu
m,=-l, -I+1,..., -1, 1 kwantowanie sktadowej momentu pedu

(Uwaga: liczbe kwantowg sktadowej momentu pedu oznaczamy symbolem m; ;
w powyzszym RS nie ma indeksu | przy symbolu m z powodow
typograficznych)

Energia elektronu zalezy tylko od jednej (gtownej) liczby
kwantowej n



Gdzie jest elektron? Interpretacja funkcji falowej.

Prawdopodobienstwo znalezienia elektronu jest dane kwadratem modutu jego
Funkciji falowej, a wiec jest rézne od zera tam, gdzie funkcja falowa jest rézna od
zera.

W miejscach, gdzie kwadrat modutu ma wartosc¢ wiekszg, prawdopodobienstwo
znalezienia elektronu jest wieksze, tam gdzie mniejszg — mniejsze.

Wartosci funkcji radialnych R2_(r) wskazujg wiec, jakie jest prawdopodobienstwo
znalezienia elektronu w odlegtosci r od jgdra dla . Wartosci r, dla ktérych kazda z tych
funkcji ma wartos¢ maksymalng, oznaczajg odlegtosci od jgdra, dla ktoérych
prawdopodobienstwo znalezienia elektronu jest duze..

Zauwaz, ze inaczej niz w modelu Bohra, elektrony nie poruszajg sie po orbitach

o scisle okreslonych promieniach. Interpretacja kwantowomechaniczna pozwala
mowic tylko o obszarach wiekszego i mniejszego prawdopodobienstwa pojawienia
sie elektronu.



Interpretacja fizyczna rozwigzan
rownania Schrodingera



Kwantowanie energii

Wartosc energii elektronu zalezy jedynie od gtownej liczby
kwantowej n (tak, jak w modelu Bohra)

13.6eV 1
E = oC
n n° n°

Radialna, czyli zalezna tylko od jednej wspétrzednej r (tzn. od
odlegtosci od jgdra) wiec czes¢ funkcji falowe;

¥(r.8,9) = R(r) ©(8) ©(9).
Kwadrat funkcji R(r) opisuje prawdopodobienstwo znalezienia
elektronu w odlegtosci r od jagdra (,orbity”).



Kwantowanie orbitalnego
momentu pedu elektronu

Katowa, czyli zalezna tylko od dwaoch
wspotrzednych sferycznych 0, ¢ czesc¢ funkcji
falowej W(r,0,¢) = R(r) ©(8) O(p)



Dwa stowa o0 momencie pedu czgstki

Moment pedu L czastki jest
wektorem ! .

Jezeli czgstka o masie m porusza sie po okregu z -
predkoscig v, to jej moment pedu jest wektorem o ( Q’
wartosci (dtugosci) rownej mvr prostopadtym do e SE v
ptaszczyzny okregu. .

Kazdy wektor ma 3 skfadowe: L,, L, L,

Przypomnij sobie warunek kwantowania w modelu
Bohra:

Dozwolone sg jedynie orbity o takim promieniu r, ze
mvr = nh/2, n=1,2,3,...
(warunek kwantowania momentu pedu)
Liczba n to ,liczba kwantowa” (gtéwna)



Kwantowanie wartosci | rzutu orbitalnego
momentu pedu

Kwadrat momentu pedu:

2 2 1=0,1,2,....,n-1
I— - I(I +1)h orbitalna liczba kwantowa
Sktadowa L, momentu pedu:

M= -1, -+1, -142,.1-2, 1-1, |
L =M h orbitalna magnetyczna
Z I .
liczba kwantowa



Kwantowanie momentu pedu dla |1=2
m=-2,-1,0,+1, +2

L2 =|(1+1) hZ = 2(2 4+ 1)h2 = 6h?

W przypadku |=2 moment pedu moze miec¢ pie¢ sktadowych odpowiadajgcych
pieciu mozliwym wartosciom liczby kwantowej m, .



Degeneracja - jednej wartosci energii (warto$ci wiasne;
hamiltonianu) odpowiada wiecej niz jedna funkcja falowa

n=1 =0 m =0 liczba standw: 1
n=2 =0 m, =0

=1 m=-1,0, 1 liczba standow: 1+3 = 4
n=3 =0 m, =0

=1 m=-1,0,1

| =2 =-2,-1,0,1,2 liczba stanéw 1+3+5=9

Wartosci energii zalezg jedynie od liczby kwantowej n.

Kazdej z nich (czyli jednej wartosci n) odpowiada wiele funkciji falowych —
stanow -numerowanych liczbami kwantowymi | (a wiec odpowiadajgcych
stanom o réznych wartosciach momentu pedu) oraz m, (a wiec o
roznych wartosciach sktadowej z momentu pedu). Krotnosc degeneracji
wzrasta z wartoscig n.

Orbital elektronowy to stan elektronu charakteryzowany liczbami
n, I, m,



Powtoki 1| podpowtoki elektronowe

Wszystkie stany majgce te samg gtowng liczbe
kwantowg n tworzg powtoke. Oznacza sie je literami K
(dla n=1), L (dla n=2), M (dla n=3) itd..

Wszystkie stany majgce te same wartosci liczb n i | tworzg
podpowtoke. Podpowtoki, dla ktorych wartosc 1 =0, 1, 2,...
oznacza sie literami s, p, d, ...

Na przyktad stan oznaczony symbolem 3p oznacza stan
z n=311=0.



Notacja spektroskopowa

Tradycyjnie stany o roznych wartosciach liczby kwantowe] |
sg oznaczane symbolami literowymi jak w ponizszej
tabelce. tgcznie z gtbwng liczbg kwantowg n=1,2,3,...
mamy ogolnie przyjete oznaczenia (powtoki K, L, M);

1s;  2s,2p; 3s,3p,3d; ....

symbol: S o) d f......
wartoscl: 0O 1 2 3......



Powtoki | podpowtoki - notacja

n powtoka I podpowitoka
1 K 0 S
2 L 1 p
3 M 2 d
4 N 3 f



Atom w zewnetrznym polu magnetycznym

Poruszajacy sie wokot jgdra elektron ma

moment magnetyczny M proporcjonalny do
orbitalnego momentu pedu L

Ten moment magnetyczny oddziatuje z
zewnetrznym polem magnetycznym, co
prowadzi do rozszczepienia

zdegenerowanych poziomow energetycznych
(efekt Zeemana).

Zauwaz, ze jezeli | = 0 (moment pedu rowny
zeru), to rowniez moment magnetyczny jest
rowny zeru. Oznacza to, ze poziom
charakteryzowany Ilczba orbitalnego

momentu pedu [=0 nie rozszczepia sie w polu
magnetycznym.




Rozszczepienie poziomow energetycznych (usuniecie
degeneracji) dla podstawowego | pierwszego wzbudzonego
stanu atomu H w polu magnetycznym — efekt Zeemana

Gdy nie ma pola magnetycznego to przejsciu miedzy stanami (n=2, I=1) i
(n=1, I=0) odpowiada jedna linia widmowa o czestosci f odpowiadajgce;
energii przejscia E, - E; = hf.

W statym zewnetrznym polu magnetycznym poziom gorny z I1=1 rozszczepia
sie na trzy poziomy: poziom o niezmienionej energii E, oraz dwa poziomy o
energiach przesunietych wzgledem energii pierwotnej o wartosci + A1 —-A.

W efekcie zamiast pierwotnej linii widmowej o czestosci f powstajg trzy linie
odpowiadajgce przejsciom z kazdego z trzech poziomow gornych powstatych
Z rozszczepionego przez pole magnetyczne poziomu gornego na
nierozszczepiony poziom dolny (ktory nie rozszczepia sie w polu, bo tu | = 0)

e =+1
b = ==

my= O B:O

my= -1

i B#0
=0 B#0




Spin elektronu

Whasny (niezwigzany z ruchem orbitalnym
wokot jgdra) moment pedu elektronu



Doswiadczenie Sterna-Gerlacha 1922 —

kwantowanie przestrzenne (opis do$wiadczenia HRW
41.5)

W doswiadczeniu SG wigzka atomoéw srebra byta odchylane w
niejednorodnym polu magnetycznym B przez dziatanie sity F,= p, (dB/dz)
Moment magnetyczny jest proporcjonalny do momentu pedu. Moment
orbitalny elektronu w tym doswiadczeniu byt rowny zeru, a mimo to na
ekranie zarejestrowano dwie plamki. Oznacza to, ze moment magnetyczny
odpowiedzialny za odchylenie nie mogt by¢ zwigzany z momentem pedu
orbitalnym — stgd wniosek, ze elektron ma swoj wiasny, wewnetrzny
moment pedu — spin S -, ktérego sktadowa w kierunku osi z moze
przyjmowac tylko dwie wartosci:

S, =mg(h/21r) , m = +1/2, -1/2
m, spinowa magnetyczna liczba kwantowa



Liczby kwantowe elektronu w atomie wodoru
| zakaz Pauliego

Do wprowadzonych uprzednio trzech liczb kwantowych n, I, m,
nalezy dodac¢ czwartg liczbe kwantowg m, zwigzang z rzutem
spinowego momentu pedu na os z. Te cztery liczby kwantowe
charakteryzujg STAN KWANTOWY elektronu:

n, I, m, mq

Uwaga: Nie trzeba mowic o liczbie kwantowej spinu s (analogia
do liczby kwantowej orbitalnego momentu pedu ), bo jej
wartoSc jest zawsze rowna )2, natomiast mozliwe sg tu dwie
wartoSci rzutu spinu: m, =+’ oraz mg =-’

Zakaz (regufa) Pauliego: Zadne dwa elektrony w tym
samym atomie nie mogg posiadac identycznego zbioru
wszystkich czterech liczb kwantowych, tzn. nie mogag bycC
w tym samym stanie kwantowym.



Przyktad: dozwolone stany elektronowe dla

n=3
n=1 =0 m =0 liczba standw: 1
n=2 =0 m, =0
=1 m=-1,0, 1 liczba stanow: 1+3 =4
n=3 =0 m =0
=1 m=-1,0,1
| =2 m =-2,-1,0,1,2 liczba standéw 1+3+5 =9

Dla kazdego orbitalu opisanego trojka liczb (n, I, m,; ) mozliwe sg
dwa stany spinowe odpowiadajgce

mg = +72 (,spin w gore 17”) oraz m_=-"4 (,spin w doét |”)



Dotad byto o atomie wodoru, ktory
ma tylko jeden elektron

A co dzieje sie w atomie
wieloelektronowym?



Obsadzanie kolejnych stanow - przyktady

Atom H (Z=1, 1 elektron):

W stanie podstawowym mozliwy jeden z dwoch stanow
100+1/2 Ilub 100-1/2

Te konfiguracje elektronowg zapisujemy jako 1s?

Atom He (Z=2, 2 elektrony):
W stanie podstawowym ich liczby kwantowe to:
100+1/2 oraz100-1/2

Mowimy, ze powtoka K (n=1) jest zapetniona | konfiguracja
elektronowa jest 1s2



Obsadzanie kolejnych stanow - przyktady

Atom Li (Z=3, 3 elektrony):.

W stanie podstawowym dwa elektrony sg na podpowtoce 1s, a
trzeci na podpowtoce 2s — konfiguracja 1s%2s?

Atom Be (Z=4, 4 elektrony):

W stanie postawowym dwa elektrony sg na podpowitoce 1s,
nastepne dwa na podpowtoce 2s — konfiguracja 1s22s?

Atom C (Z=6, 6 elektronow)

W stanie postawowym dwa elektrony sg na podpowitoce 1s?,
kolejne dwa na podpowtoce 2s, a kolejne dwa na podpowtoce
2p, ale na réznych orbitalach (tzn. o réznych m)) z
niesparowanymi spinami — konfiguracja 1s22s22p?



Obsadzanie kolejnych stanow - przyktady

Atom Ne (Z=10, 10 elektronow): Gaz szlachetny
Konfiguracja 1s%2s%2p°

Mowimy, ze powtoka L (n=2) jest zapetniona



Pytania do wyktadu 3

1.Energia elektronu w atomie wodoru ze wzrostem liczby kwantowej n:
a) rosnie, b) maleje

2. Jakg wielkosc¢ fizyczng opisujg liczby kwantowe | oraz m, ?
3. Co to jest spin elektronu?
4. Na czym polega zjawisko zwane degeneracjg stanow elektronowych?

5. O czym mowi zasada Pauliego?



Koniec wyktadu 3



