Atomszerkezet

Hidrogéenszeni atomok
my, tdmedi, Z rendszamu, Z-e toli@atommag + egyetlen elektron {timedi,
e toltés)

Az elektrosztatikus vonzo kélcsdnhatas potencialis engigja:

1 7z o "
V=- €, anyagi allandd, a vakuum permittivitasa
47E, I

A Hamilton-operator kils 6 koordinatarendszerben
~ i 7’

H=- D — L, 24V Dnz a magkoordinatak szerinti derivalas
2m, 2m ,

De az elektronkoordinatak szerinti

derivalas
0° 0% 0°
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x> oy* 0z°

nabla négyzet operator



A tomegkdzéppont és az elektron mozgasanak szétvalasa

W=y, (Ii) [ () A hullamfliggvényt szorzat alakban keressuk.

Az R vektor az origdbdl a tomegkdzéppontba
mutato vektor, a r vektor az elektron helyzetvektora

E=E, + Ee Az energia a tomegkdzéppont haladé mozgasa, valamint
az atomnak a tomegkdzéppont koruli forgasa
energiainak 0sszege lesz.

- h° h2
H=——0, ——0° +V Mm=m,+m, azatom témege
2m 21U 1_ 1 1 .
—=—+— W a redukalt tomeg
MM m,

1_ 3 1 aredukalt tbmeg altalanos
definicidja

Hagyjuk el a Hamilton-operator élsagjat, amely a szabadon mozg6 atom kinetikus edfj@rtpk

felel meg. Helyezziik a koordinatarendszer origggaatommagba és térjink at gémbi

polarkoordinata-rendszerre, amelynek szimmetri@ggfelel az atom bedanozgasanak (az elektron

atommag koruli mozgasanak). Ez lik®ordinatarendszer.

A Schrodinger-egyenlet belé koordinatarendszerben

Hw__h_,uD ¢+th Ey



Az egyenlet megoldasa, hullamfliggvenyt ismét szorzat alakban keressiik
szétvalasztva egy csak az r valtozot, illetv@ @s¢ valtozokat
tartalmazo tényexe, vagyis az un. radialis es szogftiggszre

@(r,0,9)=R(r)LY(C,9)

Az Un.szogfugd részmeghatarozasara kapott differencialegyenlet:

72 [Y(©, ¢) = konstLY (O, ¢)

Ennekmegoldast a gombi mozgasnal mar megkaptuk (un.
gombfliggvenyel. A sajatértékek pedig a lehetséges
impulzusmomentum-négyzet értékek

P, (©,4) =t +Dh* Y, , (O, ¢)
(=0,1,2,..., m=0,%1,+2, ..., +/

A hidrogénszdr atomoknal azZ kvantumszamotellékkvantumszamak,
az m kvantumszamot pedigagneses mellékkvantumspaknevezzik.



Bels koordinatarendszerbenmegvaltozik a potencidlis energiaoperator

~ 1 7’ 00 + 1)h2 ezt hasznaljuk fol a radialis
V=- [- + 2 rész meghatarozasahoz folirt
47E, T 2L sajatérték-egyenletben

A radialis hullamegyenlet megoldasakeént kapott fluggvé
A radialis hullamfiggvény
R,,(r) n=123.., r¢=01,.., (n-1)
fokvantumszam mellékkvantumszam

érteke korlatozott az atomban, max. (n-1)!

‘_l;‘ = \/f(g + 1)h Az impulzusmomentum-

vektor abszolutértéke

/ =mh Azimpulzusmomentum-vektor
z z-komponense

Energia
1 A magtol végtelen tavolsagra, nyugalmi allapotl&a elektron
En =—C El_z energigja 0, ehhez viszonyitjuk az atomban kotékten
n energigjat, amely a mag vonzo hatasa miatt negativ.



A H-atom szinkepe
= : 1 A magtol vegtelen tavolsagra, nyugalmi allapotban
nergia E =—C[— levo elektron energiaja 0, ehhez viszonyitjuk az
d n2 atomban kotott elektron energigjat, amely a mag
vonzo hatasa miatt negativ.

A hidrogénatomokkal nagy energiat kozoltek, makisagarzott fényt hullamhossza
szerint felbontottak és fenyérzékeny lemezen makait
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A szinképvonalak hullamszamat a kdvetkak0sszefiiggés adja meg:

I;_R 1 1 aholR,, a hidrogénatomra vonatkozé Rydberg-
"n?2 n2) alland, &téke 109737 crh
n, ertéke szerint a szinkepvonalak sorozatokba rendeekbk:
n=1esy= 2, 3,4 ... Lyman-sorozat (ultraibolya tartomany)
n,=2es = 3, 4,5 ... Balmer-sorozat (lathato tartomany)
n,=3és p=4,5, 6 ... Paschen-sorozat (infravoros tartomany)
: , 1
A hidrogénszeri atomok elektronenergiaja: E, =-ClL—
n
. , 1 1 1 1
Két energiaszint kilonbségér, —E =-C—5+C—=C| ——-—;
2 1
n2 nl nl n2
o hic
A kisugarzott foton energidgja: E, —E, =hll, =——
' Afoton
o , , E. E, 1
Ty A kisugarzott foton hullamszdma —= - —=2 =T -T, =———
Ritz-fele 2 N1
. hi¢ hl¢ Ao
kombinacios elv oton
megegyezik ket spektroszkopiai term (Jes T kulonbségevel
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Kivalasztasi szabalyok megadjak, hogy mely allapotok kdzott lehetséges rédime

A fokvantumszanra nincs kikotésAn barmekkora lehet.

A mellékkvantumszanokra azonban nem minden atmenet megengedett:
Abszorpcios szinképben/d = +1,
Emisszios szinképben/d = -1

A mellekkvantumszamra vonatkozo kikétes az impulzuserdom
megmaradasanak térvényére vezeéihetsza.

A fotonnak van sajat impulzusmomentuma (spirg2p = 1kvantumszam adja
meg(a foton a bozonok kozé tartozik, mert s egész szam)

Mivel a foton kisugarzasakor vagy elnyelésekor az atom és@dn egydttes
Impulzusmomentuma nem valtozhata foton elnyelésekor az elektron
palyamomentumanak névekednie, kibocsatasakor psdickennie kel

vagyis a mellékkvantumszamnak kell eggyel névekedagy cstkkennie.



A radialis hullamfliggveny sajatossagai kulonbéxvantumszamok esetén

~ 2 + V2
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Ha a mellékkvantumszam 0, nincs ,taszitd” kdlcsonhataért
a radialis hullamfliggvény a mag helyén véges értek

Ellenke® esetben a mag helyén a fliggvényérték zérus.
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A hidrogenszdt atomi hullamfuggvényelo = Z:r/g, ahol Z a rendszam, a Bohr-sugar
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A hidrogénszdr atomi hullamfiggvenyek
szogflgd része

¢ =0 gbmbszimmetrikus

hengerszimmetrikus




Atomi palyak:

a hidrogénszdératomok hullamfliggvényei Hej (elektronhéj):
valamely n ékvantumszamhoz
Yorm (1,0,0) =R, (1) LY, , (©,9) tartozé atomi palyak 6sszessége
n= 123 4
KLMN
Alhéj;

valamely (n/) kvantumszam-parhoz
tartozé atomi palyak dsszessége.
Szemléltetésiuk /(=0123
s p d f vagyls, 2s, 2p, 3s, 3p, 3d)

s O =

kontlrvonalak; ezeken belll a tartdzkodasi
valésziriiség 10%, 20 %,...,90%

Valoszinisegi siriiség a terfogatelemekben



Radidlis eloszlasfuggvény

Normalt hullamfiggvény:

Jc{/n,f,m( Hr,©,0) W, (r,0,9)d7 = zjmfj R, (NYO, (04, (0,¢) 1 Eine Mrdods =

27T

T R, ()@ 2dr ] [Y"m (©,4) Y, , (©,4)sinOdedg =1

27177

_HYDg,m[ (©,9) DYMZ (O, ¢)sinGdodg =1 a gdmbfiiggvények normaltak

00

TRMZ(r)Drzdrzl

RM2 (r) CF ® radialis eloszlasfiiggvény

T~

Annak a valOsziiiségét adja meg, hogy az elektron az r
és r+dr sugaru géombok altal hatarolt ggdmbhéjban van.
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A radialis eloszlasfliggvény
(szaggatott vonallal a radialis hullamfliggvény resig szerepel az abran)



Spin (Stern-Gerlach kisérlet) Az eziistatomokbdl allé nyalab inhomogén magnesesié? részre
oszlott.
Véarakozasa klasszikus mechanika szerint széles nyalab, az
impulzusmomentummal kapcsolatos kvantummecharskaeietek

szerint paratlan szamu (2+1) nyalab alakul ki.
Az elektronnak sajat impulzusmomentuma van, a spin.
s=%: spinkvantumszam

S=ys(s+Dn s,=mk  m=+%
1 spikvantumszém
=72

Spin-palya csatolas
J=Vi(+Dn o =mm
j bels kvantumszam

™
[iG+1)]"*h/2n l:‘ﬂ J=+s vagy J3-s

[G+1)]"2h2n A ] L ]
; Csatolasvektorok kdlcsdnhatasa.

Kulonbos eredk alakulhatnak ki, amelyek

e

[I(1+1)]"2 h/2m \ (=D hze felelnek meg. A csatolasd@mségét ezen
allapotok energiakilénbségével
/ [s(s+1)]"*h/2m jellemezhetjik szamszen.

[s(s+1)]"2h/2n



Tobbelektronos atomok

atomipalya-kozelités

LIJ(rl’ r.2 ! r3"") :wl(rl) I—_IMIZ (rZ) I—_IMIS(rS) I:]
Arnyékolas A tobbi elektron taszitasanak figyelembe vétele@giagban elképzelt
negativ toltéssel — egyszezimeleti modell.

Athatolas. A magasabbdkvantumszamu héjhoz tartozo elektronok is eljutnakag
kozelébe, mintegy athatolnak a léeltej palyain. Ez leginkabb az s-palyak esetében
jelents, azok tudnak a legjobban a mag kézelébe kemilmpalyaknal gyengébb, a d-
palyaknal még gyengébb ez a hatasadlialis eloszlasfliiggvényelkisszehasonlitasal)
Egyuttal az s-palyan léwelektronokra kevesebb elektron tud arnyékold h&iésteni,

mint a p- vagy d-palyan mozgokra. E két hatas koawadjanak tulajdonithatd, hogy
tobbelektronos atomokban az

alhéjak energiaja eltéer!
Elektronkonfiguracio : a beto6ltott atomi palyak listaja, amelyben aZelfintetjik, hogy az
egyes palyakon hany elektron van.
Felirasanak szabalyai:

Az elektronburok fokozatos kiépulésének elvealapallapotban érvényes maradéktalanul
Pauli-féle tilaimi elv

Hund-szabaly



A tobbelektronos atom J teljes ered impulzusmomentuma

3|=4/3(3 +Dn J,=m, (A
J ered bels kvantumszam
M, ered bel$ magneses kvantumszam
Hogyan allapitjuk meg?

Nemcsak spin-palya csatolas létezik, hanem tobtrelebs atomokban az egyes elektronok
spinjei vagy palyamomentumai is csatolodhatnakn¢spin, ill. palya-palya csatolas).

//’ \ | ] Kulonb6a csatolasi modellek vannak,
Y L attol figghen, hogy melyik tipusu
/ \ | csatolas a legésebb.
S A L
e




j-] csatolasi modell

A J vektor az egyes elektronglered A spin-pélya csatolas nagyorsr Nehéz
iImpulzusmomentumainak ergd elemeknél, pl. a ritkafoldfémeknél valdésul meg.

L-S csatolasi modell

A betdltott hejak es alhéjak
ered impulzusmomentuma zerus.

Aprésp™nill. adéesaden

elektronkonfiguracioknal ugyanazon impulzusmomerkm
alakulnak ki, de az energiasorrend eltérhet.

A Clebsch—Gordan-szabaly alapjan szamoljuk a
kvantumszamokat

‘j‘: JJ +Dh

Az impulzusmomentum magneses térben
A J vektor azL ered palyamomentum b Kilsé tér

és azS ered spinmomentum erdye

Az abrakon csak 1-1 vektor szerepel, de toblifebsS
ered alakulhat ki, és ezek is tobbfélerektort adhatnak.




p'd* elektronkafiguracié o,

L-S csatolasi modell

1

51:5

r,=2 52:%

Clebsch-Gordan szabaly alkalmazasa

L=l =l Je=tof+ Lt f, | |E = L+ DA
S:‘Sl_SZ" S *5S,

A J eredo belst kvantumszam értéke

\é\: S(S+Dh S, =m, (A

J=L-8, |L-§+1...,L+S | |J=3@+Dn I, =m,ln

L S=0 | S=1

1 1 0,1,2
2 2 1,2,3
3 3 2,3,4

Spinmultiplicitas: (2S5+1)
S=0 szingulett, S=1/2 dublett, S=1 triplett allapot

Termszimbolumok: témoren adnak informaciot az at@aredos palya-, ill. spinmomentumarol

Betijel: S,P, D, F, G... harendre L=0,1,2,3... L S=0 | S=1
a bal fol$ index adja meg a spinmultiplicitast.

1 | %
2 |'D |°D
3 | |




Nivok: a termhez még jobb also indexként a J kvantumszadkétris hozzairjuk.

Szingulett és triplett allapotok

L S=0 | S=1 L S=0 | S=1

1 1 012 |1 P, | %Py, %Py, %P,

2 2 1,23 |2 D, |3D,,3D,, %D,

3 3 234 |3 R, | °F,, °F,, °F,
S=0




