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Kvantinés mechanikos elementai

Boro teorija gerai tiko vandenilio atomui, bet neaprasé daugiaelektroniy
atomy spektry, kurie yra kur kas sudétingesni. Tai nenuostabu, nes Boro
teorija buvo nenuosekli — elektrono judéjimui taikomi Niutono mechanikos
désniai, o spinduliavimui — kvantiniai désniai, nesusije su Niutono
mechanika ir Maksvelo elektrodinamika. Be to, Si teorija neatskleidzia
keisto elektrony elgesio priezasties. Tai buvo padaryta véliau, sukurus
nuoseklig kvantine mechanika.
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De Broilio bangos

Prancuzy fizikas Luiji de Broilis (Broglie) 1923 m. i$ analogijos, kad
Sviesos bangos kai kuriuose bandymuose elgiasi kaip elementariyjy daleliy
— fotony srautai, suformulavo hipoteze, kad kitos elementariosios dalelés,
kaip elektronas ar protonas, gali turéti banginiy savybiy, o su dalele yra
susijusi banga (de Broilio banga), kurios bangos ilgis
de Broilio bangos ilgis
h
A= — (1)

muv’

Cia h — Planko konstanta, m — dalelés masé, o v — jos greitis.
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De Broilio bangos

Sis sarysis plaukia i$ vadinamyjy de Broilio lygéiy, kurios sieja dalelés
energija /' su bangos dazniu w ir dalelés judesio kiekj p su bangos
vektoriumi k:

de Broilio lygtys
E = hw, (2)
p = Ik, (3)

Cia ir kitur pastorinti dydziai Zymi vektorius. h = h/2m.
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De Broilio bangos

De Broilio bangy egzistavima patvirtina eksperimentas, kuriame stebimas
elektrony pluostelio atspindys nuo kristalo pavirSiaus. Tokj eksperimenta
atliko Deivisonas ir Dzermeris (Davisson, Germer) 1923-1927 metais.

Eksperimento schema: |tampos U jgretinty elektrony

l— pluostelis i$ katodo F buvo
é F ‘ nukreipiamas link kristalo C.

Atspindéti elektronai registruojami
TB/F‘ detektoriumi D.

N

h
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De Broilio bangos

Elektrony kinetiné energija randama is Sio sarysio: %mev2 =elU, taigi
v = y/2eU/m,. Vadinasi, elektrono de Broilio bangos ilgis

Elektrono bangos ilgis

A = 2mwh/+\/2em.U arba, elektronui (4)
A= (1,2/VU) nm. (5)

Brego difrakcijos atveju gauname
Brego difrakcija
nA, = 2dsin 6 arba (6)
VU, = const - n. (7)

Cia n — sveikas skaidius, # — atspindzio kampas (buvo fiksuotas). d —
kristalo gardelés periodas.
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De Broilio bangos

Detektuojamy atspindéty elektrony  Difrakcijos vaizdas, esant pastoviai
srovés stiprio I priklausomybé nuo jtampai:
jtampos U:

I 54V

UU’Z
Srovés stipris turi maksimumus, kurie periodiskai atsikartoja funkcijos
I(\/ﬁ) grafike. Taigi, elektrony pluostelis nuo kristalo gardelés atsispindi
panasiai kaip Rentgeno spinduliai, kuriy bangos ilgis randamas i$ (5)
lygties. Tai patvirtina de Broilio hipoteze apie bangines daleliy savybes.
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De Broilio bangos

Pagal N. Boro teorija leistinos orbitos atome yra tokios, kuriose susidaro
stovinCios bangos, t.y. orbitoje telpa sveikas bangos ilgiy skaicius.
Vandenilio atome Siose orbitose elektrono impulso muv ir orbitos ilgio 27r
sandauga yra lygi Planko konstantai h padaugintai iS sveiko skaiciaus n,
ty., 2nr,mv = nh. Arba:

Orbitos ilgis vandenilio atome

27Ty, = nA (8)
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De Broilio bangos

@ Taciau pasirodo, kad dalelé negali buti aprasyta kaip de Broilio bangy
paketas. Jei bandytume sukonstruoti bangy paketa
[ A(k) exp(iwt — ikz)dk, ¢ia A(k) kinta siaurame banginiy skaiciy k
ruoze, tai toks paketas sklisdamas erdve dispersiskai plisty.

@ Bangy paketo plitimas jvyksta dél to, kad skirtingy dazniy
komponentai sklinda skirtingais greiciais. I3 sary$io ' = cy/p? + m2c?
(gaunamas reliatyvistinéje teorijoje) gauname dispersijos sarysj
w=w(k).

@ Sekancioje skaidréje pateikiama animacija, kuri demonstruoja
elektrono de Broilio bangy paketo sklidima ir plitimasj. Cia dalelés
greitis v = 10~ 5¢, pradinis bangy paketas
A(k) = exp(—(k — ko)?/Ak?). Cia ko = mev/h, Ak = ko/10. Laiko
intervalas animacijoje 4 x 10™7 s, erdvinis (abscisiy aSies) intervalas
1,6 mm.
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De Broilio bangos
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Kvantinés mechanikos pradzia

@ Matome, kad toks bangy paketas per mazas sekundés dalis iSplisty
edvéje — dalelé smarkiai deformuotysi. Reikia kitokio aprasymo.
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Kvantinés mechanikos pradzia

@ Matome, kad toks bangy paketas per maZas sekundés dalis iSplisty
edvéje — dalelé smarkiai deformuotysi. Reikia kitokio aprasymo.

@ 1926 m. austry fizikas Ervinas Srédingeris (Schroedinger) jvedé
funkcija — bangine arba psi ¥ funkcija, aprasancia elektrono bangg ir
uZradé lygtj, kuri nusako banginés funkcijos kitima. E. Srédingeris
bandé aprasyti dalele kaip bangy paketa, taciau pastebéjo, kad jis per
trumpa laika i$pljsty. Srédingerio lygtis suvienijo matricinj (matricy
komutavimas) ir banginj apraSyma. Leido surasti vandenilio atomo
energijy spektra.
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Kvantinés mechanikos pradzia

@ Matome, kad toks bangy paketas per maZas sekundés dalis iSplisty
edvéje — dalelé smarkiai deformuotysi. Reikia kitokio aprasymo.

@ 1926 m. austry fizikas Ervinas Srédingeris (Schroedinger) jvedé
funkcija — bangine arba psi W funkcija, aprasancia elektrono banga ir
uZradé lygtj, kuri nusako banginés funkcijos kitima. E. Srédingeris
bandé aprasyti dalele kaip bangy paketa, taciau pastebéjo, kad jis per
trumpa laika i$pljsty. Srédingerio lygtis suvienijo matricinj (matricy
komutavimas) ir banginj apraSyma. Leido surasti vandenilio atomo
energijy spektra.

@ 1927 m. vokiediy mokslininkas V. Heizenbergas (Heisenberg, 1901 m.
gimimo) suformulavo vieng i$ pagrindiniy kvantinés mechanikos
principy — neapibréZztumo principa, paaiskinantj, kaip tas pats
objektas gali buti ir dalelé, ir banga. (1926 m. M. Bornas pasiulo
tikimybine banginés funkcijos interpretacija, o 1927 m. N. Boras
pasitlo principa pagal i$ kurio seka daleliy—bangy dualizmas.)
Kopenhagos interpretacija.
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Kvantinés mechanikos pradzia

@ NeapibréZztumo principas teigia, kad vienu metu negalima kiek norima
tiksliai nustatyti elektrono ar kitos dalelés padétj ir jos judesio kiekj.
Vienu metu iSmatuoty elektrono koordinatés x ir judesio kiekio p
neapibréztumy (tikslumy) Az ir Ap sandauga negali buiti mazesné uz
puse Planko konstantos

Heizenbergo neapibréztumo principas

Az - Ap >

M.I >
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Kvantinés mechanikos pradzia

@ NeapibréZztumo principas teigia, kad vienu metu negalima kiek norima
tiksliai nustatyti elektrono ar kitos dalelés padétj ir jos judesio kiekj.
Vienu metu iSmatuoty elektrono koordinatés x ir judesio kiekio p
neapibréztumy (tikslumy) Ax ir Ap sandauga negali buti mazesné uz
puse Planko konstantos

Heizenbergo neapibréztumo principas

Ax - Ap >

l\'{l >

(9)

e Si nelygybé vadinama neapibréztumo rysiu. Ji rodo, kad kuo maZesnis
yra elektrono padéties neapibréZtumas, tuo didesnis yra jos judesio
kiekio bei greiCio neapibréztumas. Ir atvirksciai: kuo tiksliau Zinome
dalelés judesio kiekj, o tuo padiu ir jos de Broilio bangos ilgj (1), tuo
maziau apibrézta dalelés padétis erdvéje.
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Kvantinés mechanikos pradzia

o Klasikinéje mechanikoje dalelés padétj ir greitj galima nustatyti
norimu tikslumu ir numatyti jos tolimesnj judéjima. Tuo tarpu
kvantinéje mechanikoje, i$sprendus Srédingerio lygtj ir radus elektrono
bangine funkcija, galima tik nustatyti tikimybe elektronui buti vienoje
ar kitoje vietoje, o taip pat tikimybes elektronui persokti i kitas
busenas. Elektrono orbita atome reikia suprasti ne kaip judéjima
kreive, o kaip tikimybés rasti elektrong vienoje ar kitoje vietoje prie
branduolio skirstinj.

o Siais laikais kvantiné mechanika gali atsakyti j kiekviena klausima apie
atomo sandarj ir elektrony apvalkaly savybes, nors kiekybiné
daugiaelektroniy atomy teorija yra gana sudétinga.
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Kvantinés mechanikos pradzia

"*Senoji" kvantiné mechanika

o Kirkhoff

@ Planck

@ Einstein

e Bohr

@ de Broglie

Matriciné kvantiné mechanika

@ Heisenberg

o Dirac, Pauli
Kopenhagos interpretacija

@ Schroedinger

@ Born, Bohr
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Kvantinés mechanikos pradzia
V Solvay fizikos konferencija, 1927 m
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Pagrindinés sgvokos

@ Banginé funkcija ¥(r). Dydis |¥(r)|?dr nusako tikimybe rasti
elektrong tarp r ir r + dr.

o Vietoje fizikiniy dydziy F' jvedami fizikiniai operatoriai F.

@ Svarbi operatoriaus komutatoriaus savoka. Dviejy operatoriy A ir B
komutatorius yra [AB] = AB — BA. Jei komutatorius lygus nuliui,
sakoma, kad operatoriai komutuoja. Jei komutatorius nelygus nuliui,
tai operatoriai nekomutuoja.

@ Koordinate x pakeiCia operatorius x, taigi Siuo atveju operatorius
sutampa su fizikiniu dydziu. Judesio kiekj p, pakeicia operatorius
—iﬁa%. Arba vektorius p = —iAV

@ Galime suformuoti judesio kiekio momento operatoriy. Judesio kiekio

momentas L yra vektoriné sandauga L =r x p. Taigi,
L=—ih(r x V)
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Pagrindinés sgvokos
o Tikriniy verciy uzdavinys: AU, = aV,. a- tikriné verté, ¥, — tikriné
funkcija.
@ Jei du operatoriai komutuoja, tai jy tikriniy verciy uzdavinius tenkina
tos pacios tikrinés funkcijos.
e Sredingerio lygtis apraso banginés funkcijos ¥ kitima laike:

Sredingerio lygtis

L /PN
i = HU. (10)

H yra vadinamasis Hamiltono operatorius.
o Jei H nekinta laike, tuomet W(r,t) = 1(r)e *E/N ir

Tikriniy verciy uzdavinys
Hi = Evp. (11)J

T.y., sprendziamas tikriniy verciy uzdavinys. E yra energija.
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Daugiaelektroniai atomai

@ Svarbiausia problema atomo fizikoje — rasti atomo bangine funkcija,
kurig turint galima apskaiciuoti visas stebimas atomy savybes.
Atomams, turintiems daug elektrony, banginés funkcijos skaiciavimas
tampa labai sudétingu, tiksliai neiSsprendziamu uzdaviniu. Todél buvo
sukurti supaprastinti, artutiniai sudétingy atomy savybiy
apskaiciavimo metodai. Vienas i$ pagrindiniy artéjimy yra
vienelektronis artinys, kada kiekvienas elektronas apraSsomas sava
bangine funkcija, o visos sistemos funkcija yra konstruojama is$ atskiry
elektrony banginiy funkcijy.
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Daugiaelektroniai atomai

@ Svarbiausia problema atomo fizikoje — rasti atomo bangine funkcija,
kurig turint galima apskaiciuoti visas stebimas atomy savybes.
Atomams, turintiems daug elektrony, banginés funkcijos skaiciavimas
tampa labai sudétingu, tiksliai neiSsprendziamu uzdaviniu. Todél buvo
sukurti supaprastinti, artutiniai sudétingy atomy savybiy
apskaiciavimo metodai. Vienas i$ pagrindiniy artéjimy yra
vienelektronis artinys, kada kiekvienas elektronas apraSsomas sava
bangine funkcija, o visos sistemos funkcija yra konstruojama is$ atskiry
elektrony banginiy funkcijy.

@ Paprasciausios vienelektronés atomo banginés funkcijos —
vandeniliskosios, t.y. sistemos, sudarytos iS nejudancio branduolio,
kurio elektros kruvis Ze (Z — atomo eilés numeris periodinéje
elementy lenteléje), ir apie jj skriejanéio elektrono, banginés funkcijos.
Tokios sistemos gali buti vandenilio atomas ( Z = 1), helio jonas He™
( Z =2), li¢io dvikrivis jonas Li*" ( Z =3 ) ir t.t.
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Vandeniliskasis atomas

e Vandeniliskojo atomo Hamiltoniano operatorius (hamiltonianas)
susideda iS dviejy daliy: kinetinés energijos ir Kulono elektrostatinio
lauko potencinés energijos:

Vandeniliskojo atomo Hamiltonianas
ﬁ2
2me

2
v kZTE (12)

=

Cia 7 Zymi atstuma tarp elektrono ir branduolio. Pirmasis démuo yra
kinetinés energijos operatorius, antrasis - potencinés.
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Vandeniliskasis atomas

e Vandeniliskojo atomo Hamiltoniano operatorius (hamiltonianas)

susideda iS dviejy daliy: kinetinés energijos ir Kulono elektrostatinio
lauko potencinés energijos:

Vandeniliskojo atomo Hamiltonianas

2 2
L2 k:ZTe (12)

H=-—
2me

Cia 7 Zymi atstuma tarp elektrono ir branduolio. Pirmasis démuo yra
kinetinés energijos operatorius, antrasis - potencinés.

o Kadangi hamiltonianas nepriklauso nuo laiko, tai tenka spresti tikriniy
verciy uzdavinj (11). Sj uzdavinj pavyksta idspresti ir gauti tikrines
funkcijas ¥ (r) bei tikrines vertes E.
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Vandeniliskasis atomas

o Cia uZradysime atsakyma. PaZymeésime, kad hamiltoniane (12)
operatorius V? sferinéje koordinaciy sistemoje (7,0, ) gali biiti
uzrasytas tokiu pavidalu:

Operatorius V>

_ 1 ~
V=K, + —2A9,¢,, gia (13)
— 190 (4,0
Ky = r2 Or ( 8r> )
~ 1 0 ) 1 92 L2
A g 7 _ 1
99 = Sin6 90 (Sm089> sin2 6 0p? h2 )

e Operatorius V? susideda i§ radialiosios dalies f(\r ir dalies, kuri
priklauso nuo judesio kiekio momento kvadrato: L2.
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Vandeniliskasis atomas

e Sie du operatoriai — ff\r ir L2 - tarpusavy komutuoja, todél banginé
funkcija ¥(r, 0, ¢) uzrasoma kaip sandauga Siy operatoriy tikriniy
funkcijy.

@ Be to, operatorius 12 komutuoja su judesio kiekio momento
projekcijos operatoriumi L, = —iﬁ%. Sj operatoriy atitinka tikrine
verté mh: L,®,,(¢) = mh®,,(¢). Arba L, = mh.

@ Tuomet operatoriaus L? tikrine funkcija yra sandauga
Y (0,0) = O(0)2(yp) ir tikriniy verliy uzdavinys sprendZiamas taip:
L2Yin(6, ) = B21(1 + 1)Yim (0, ). Arba L= /I{T +1).

@ Vandenilio atomo hamiltoniano tikriné funkcija yra sandauga
wnlm (’I’, 97 <P) = Rnl(T)YZm(Q, 90)

Daugiaelektroniai atomai Il paskaita 28 / 58



Vandeniliskasis atomas

@ Tikriné hamiltono verté - energija:
Energija
7 hR

_ _ 2
By=—Eopy5=—"n7 (16)

e n=1,2,3,... vadinamas pagrindiniu kvantiniu skaic¢iumi.
e [ =0,1,...,n — 1 vadinamas orbitiniu kvantiniu skaiciumi.

e m=0,+1,4£2, ..., &1 vadinamas magnetiniu kvantiniu skai¢iumi.
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Energijos lygmeny iSsigimimas

Kaip matome, atomo energija priklauso tik nuo pagrindinio kvantinio
skaiCiaus n, taliau esant apibréZtai n vertei galimas tam tikras kvantiniy
skaiciy [ ir m rinkinys. Todél kiekvieng energijos verte F,, iSskyrus F1,
atitinka keletas banginiy funkcijy ¥nim, kuriy [ ar m vertés yra skirtingos.
Atomas skirtingose biisenose turi tg pacia energija — dél to sakoma, kad
atomo energijos lygmuo yra iSsigimes. Apibréztam pagrindiniam
kvantiniam skaiciui n orbitinio kvantinio skaiciaus [ galimos vertés yra nuo
0 iki n — 1, o kiekviena skaiciaus [ verte atitinka 2/ 4+ 1 magnetinio
skaiCiaus m verté. Todél biisenos su apibrézty n iSsigimimo laipsnis yra

ISsigimimo laipsnis

> (@I+1) =n’ (17)

Daugiaelektroniai atomai Il paskaita 31 /58



Turinys
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© Daugiaelektroniai atomai

@ Elektrony konfigiiracija
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Elektrony konfigiracija

Elektrony pasiskirstymas atome pagal busenas vadinamas jy konfigtracija.
Ji zymima tam tikrais simboliais. Skaitmeninis simbolis rodo buisenos
pagrindinj kvantinj skaiciy n, orbitinio (Salutinio) kvantinio skaiciaus [
vertes priimta nurodyti raidémis.

ITo[1[2[3[4[5]6]7
pld|flg|h|i|k

lentelé: Salutinio kvantinio skaiciaus Zyméjimas raidémis

Pastarosios (1) raidés rodiklio vietoje esantis skaiius rodo toje busenoje
esantiy elektrony skai¢iy. PavyzdZiui, uzraymas 1s22522p%3s (tai Na
atomo elektrony konfigtracija) rodo, kad busenoje su n=1,1 =0 yra 2
elektronai, busenoje n =2, 1 =0 —irgi 2, busenojen=2,l=1yra 6, o
busenoje n = 3, [ = 0 randasi vienas elektronas.
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Turinys
@ Kvantinés mechanikos elementai

© Daugiaelektroniai atomai

e Konfigiracijos lyginumas
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Konfigiracijos lyginumas

Konfigiiracijas galima apibudinti jy lyginumu. Jeigu pakeitus visy atomo
elektrony koordinates r j prieSingos krypties koordinates —r sistemos
banginé funkcija nepakinta, tai konfigiiracija yra lyginé, o jeigu keicia
Zenkla — nelyginé.

Pasirodo, kad konfigiiracijos lygiskumas sutampa su visy elektrony
orbitiniy kvantiniy skaiciy l; (¢ia ¢ — elektrono numeris) sumos >, l;
lygiskumu. Na atomo konfigiiracija 15%2522p%3s yra lyginé, nes
2x04+2x0+6x1+1x0=6 - lyginis skaicius.
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@ Mikrodaleliy tapatingumas. Paulio principas
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Mikrodaleliy tapatingumas. Paulio principas

Mikrodalelés, kuriy fizinés savybés yra vienodos, yra vadinamos
tapatingomis. Klasikinéje fizikoje “sunumeravus” tapatingasias daleles,
galima sekti jy trajektorija. Kvantmechaniniu poZiuriu mikrodalelei
nebudingas judéjimas trajektorija. Dalelé aprasoma bangine funkcija,
kurios modulio kvadratas nusako tik tikimybe aptikti dalele tam tikroje
erdvés vietoje. Tuo remiantis, kvantinéje mechanikoje suformuluotas
vadinamasis tapatingumo principas: tapatingyjy daleliy sistemos busena
nepakinta, kai sistemos dalelés sukei¢iamos vietomis. IS Sio principo seka,
kad sistemos banginé funkcija daleliy sukeitimo vietomis pozitriu turi biti
arba simetriné (kai sukeitus daleles vietomis ji nekinta) arba antisimetriné
(kai banginé funkcija kei¢ia zenkla j priesinga).
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Mikrodaleliy tapatingumas. Paulio principas

Elektronas, kaip ir daugelis kity mikrodaleliy, pasizymi savuoju judesio
kiekio momentu, trumpai vadinamu sukiniu. Su sukiniu susijes savasis
magnetinis momentas. lvairiy mikrodaleliy sukiniai yra skirtingi, taciau jie,
kaip ir bet koks kitas judesio kiekio momentas, kvantinéje mechanikoje yra
kvantuoti ir iSreiSkiami formule

S = hy/s(s+1). (18)

¢ia s — sukinio kvantinis skai€ius, kuris gali buti sveikas ( s =0,1,2,... )
arba pusinis (s = 1/2,3/2,5/2, ...). Dalelés, kuriy sukinio kvantinis
skaiCius sveikas, vadinamos bozonais, o kuriy pusinis — fermijonais.

Sukinys
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Mikrodaleliy tapatingumas. Paulio principas

@ Kvantinéje teorijoje jrodyta, kad sveikajj sukinio kvantinj skaiciy
turinCios dalelés aprasomos simetrinémis banginémis funkcijomis, o
dalelés, kuriy sukinio kvantinis skaicius yra pusinis — antisimetrinémis.
I$ to, seka, kad vienoje kvantinéje sistemoje negali buti dviejy (ar
daugiau) fermijony, jeigu jy visi kvantiniai skaiciai yra vienodi. Tai
Paulio draudimo taisyklé.

@ Elektrono sukinio kvantinis skai¢ius yra 1/2. Elektronai — fermijonai,
todél Paulio principas draudzia dviem elektronams atome turéti visai
vienodus kvantinius skaiCius. Taciau sukiniui tinka bendra judesio
kiekio kvantavimo salyga, ir jo projekcija kuria nors kryptimi gali buti
—i—%ﬁ arba —%ﬁ, nes

Sukinio projekcija

S, = —mgh, ..., +mgh, (19)

¢ia mg — sukinio projekcijos kvantinis skaicius.

Daugiaelektroniai atomai Il paskaita 39 /58



Mikrodaleliy tapatingumas. Paulio principas

Jeigu s sveikas skaicius, tai ir visi ms — sveiki, jeigu s pusinis skaicius, tai

ir visi mg — pusiniai.

Taigi, atomo elektrono buseng pilnai apraso keturi kvantiniai skaiciai.

‘ Kvantinio skaiciaus pavadinimas ‘ Zyméjimas ‘ Galimos vertés ‘

Pagrinidinis n 1,2,3,...,00
Orbitinis (3alutinis) l 0,1,2,....m—1
Magnetinis m 0,£1,£2,..., 4l
Sukinio magnetinis M +1/2

lentelé: Atomo elektrono buseng nusakantys kvantiniai skaiciai
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Mikrodaleliy tapatingumas. Paulio principas

Pagal Paulio principa biisenoje su apibréztais visais keturiais kvantiniais
skaiciais nlmmg gali buti tik vienas elektronas (arba nebuti nei vieno),
busenose su duotais kvantiniais skaiciais, aprasanciais tik erdvine elektrono
bisenga ir neapibrézianciais jo sukinio projekcijos nlm, gali buti iki 2-jy
elektrony. Atitinkamai didZiausias elektrony skaicius posluoksnyje su
apibréztais pagrindiniu ir Salutiniu kvantiniais skaiciais nl gali buti iki

2(21 + 1) elektrony. Sluoksnyje, kurio pagrindinis skai¢ius n, yra n?
buseny, kuriy dydziai [ arba m skiriasi. Pagal Paulio principa kiekvienoje
tokioje busenoje gali biti 2 elektronai su skirtinga dydzio mg verte

(mg =1/2 arba ms = —1/2). Taigi, buisenoje n gali biiti ne daugiau kaip
2n? elektronai. Sie elektronai su tuo padiu pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi
sudaro elektrony sluoksnj. DaZnai elektrony sluoksniai Zymimi didZiosiomis
raidémis.
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Mikrodaleliy tapatingumas. Paulio principas

Pagrindinis kvantinis skaiCius n

1

2

3

4

5

6

7

Sluoksnio simbolis

K

L

M

N

O

P

Q

lentelé: Atomo elektrono biuiseng nusakantys kvantiniai skaiciai

To paties sluoksnio elektronai, kuriy vienodas Salutinis kvantinis skaicius [

sudaro posluoksnj. s posluoksnyje (I = 0) gali buti iki 2-jy elektrony, p

posluoksnyje (I = 1) — iki 6-iy elektrony ir t.t. Toliau lenteléje iSvardinti

sluoksniai, juos sudarantys posluoksniai, sluoksniy ir posluoksniy
Zzyméjimas simboliais bei juose galimas didziausias elektrony skaicius.
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Mikrodaleliy tapatingumas. Paulio principas

Pagrindinis kvantinis

- 1 2 3 4 5
skaicius n
Sluoksnio simbolis K L M N @]
DidZiausias elektrony 5 8 18 32 50

skailius sluosknyje
Salutinis kvantinis
skaidius 1

Posluoksnio simbolis 1s | 2s | 2p | 3s | 3p |3d | 4s | 4p | 4d | 4f | bs | Bp | bd | 5f | bg

Didziausias elektrony | | » | 6 | 5 | 6 |10| 2|6 |10|14|2 |6 |10|14]18
skaicius posluoksnyje

ojo0j1j0}1}j2]0(1]2]3]0|1]2]3]4

lentelé: Elektrony pasiskirstymas sluoksniuose ir posluoksniuose
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Turinys
@ Kvantinés mechanikos elementai

© Daugiaelektroniai atomai

@ Periodiné elementy sistema
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Periodiné elementy sistema

@ Kvantiné mechanika paaiskina elementy iSsidéstyma periodinéje
sistemoje. Atomo branduolio krivis yra Ze, kur Z — cheminio
elemento numeris periodinéje lenteléje. Periodingje lenteléje,
pereinant nuo vieno elemento prie kito, vienetu didéja branduolio
kriivis, o taip pat ir atomo elektronu skaiCius Z. Elektronai atome
pasiskirsto pagal maZiausios energijos principa ir pagal Paulio principa.

o Elementai yra iSsidéste septyniuose perioduose ir aStuoniose grupése.
Pirmasis periodas prasideda vandeniliu ir baigiasi heliu. Kiti 5 periodai
prasideda vienu i$ Sarminiy metaly (Li, Na, K, Rb, Cs) ir baigiasi
inertinémis dujomis (Ne, Ar, Kr, Xe, Rn). Septintasis periodas
prasideda Sarminiu metalu franciu (Fr), o paskutiniojo elemento néra.
Toje pacioje grupéje esanciy elementy cheminés savybés yra panasios.
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Periodiné elementy sistema

Group—1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18
|Period

80 |81 (/82| 83
Ir || Pt Tl || Pb
109((110{/111|{112|[113([11
Mt || Ds || Rg || Cn |[Uut|| FI
* 63|64 |[65|/66| 67| 68| 69| 70|71
La || Ce || Pr ||Nd |[Pm|/Sm|| Eu || Gd || Tb || Dy ||Ho || Er || Tm|| Yb || Lu

80 |[90|[91|[92|[93|[94|[95 |[96 |[97 |[98 |[99 |[100|[101|[T02|[I03
**¥ | Ac||Th[ Pa|| U ||Np|| Pu [[Am||/Cm]|| Bk || Cf || Es ||Fm || Md || No || Lr




Periodiné elementy sistema

Sarminiai metalai yra pirmoje grupéje. Ju elektronu konfiguracijos yra
pateiktos lenteléje.

sLi - 1s22s

11Na ... 2522p53s

10K 3523p84s

37Rb .. 3d104524p55s

55Cs ... 4d195525p565

s7Fr ... 4f15525p55d106526p57s

lentelé: Sarminiy metaly atomy elektrony konfigiiracijos

Visy Sarminiy metaly auksciausiame energijos lygmenyje yra tiktai vienas
ns elektronas. Jis turi maziausia rysio energija, reakcijos metu lengvai
atiduodamas kitiems elementams, todél Sarminiams metalams buidingas
didelis cheminis aktyvumas.
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Periodiné elementy sistema

@ Vandenilio atomo elektronas yra 1s lygmenyje. Todél vandenilis
panasus j Sarminius metalus. Antra vertus, galima teigti, kad
vandenilio atomo lygmenyje 1s truksta vieno elektrono. Todél
vandenilio cheminés savybés yra panasios ir | septintoje grupéje
esancCius halogenus F, Cl, Br, |, At. Kiekvienas halogenas yra
prieSpaskutinis periodo elementas. Jy konfiguracijoje triiksta vieno
elektrono viendaleliams lygmenims uzpildyti.

o Antroje grupéje yra Zemés sarminiai metalai Mg, Ca, Sr, Ba, Ra. Jy
auks¢iausiame lygmenyje esantys du ns? elektronai reakcijos metu yra
atiduodami, todél Sarminiai Zemés metalai yra dvivalendiai.

@ Astuntos grupés elementai yra inertinés dujos He, Ne, Ar, Kr, Xe.
Nesuzadinty inertiniy dujy elektroniniai lygmenys yra uzpildyti:
oHe(1s2), 10Ne(1522522p%), 18Ar(1522522p53523p%) ir t.t. Todeél
inertiniy dujy cheminis aktyvumas yra silpnas.
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Periodiné elementy sistema

Matome, kad periodinj iSsidéstyma nulemia atomy elektrony konfigiracijy
periodiskumas. Lengvyjy atomy elektrony sluoksniai ir posluoksniai
uzpildomi eilés tvarka — pirmiausia visiskai uzpildomas tas, kurio kvantinis
skaicius maziausias, po to pradedamas pildyti kitas, kurio kvantinis
skaiCius vienetu didesnis ir t.t. Taciau didéjant atomo elektrony skaiciui Sis
reguliarumas sutrinka. Jau kaliui (Z = 19) 3d busenos energija yra didesné
negu 4s busenos. Dél to kalio valentinis elektronas pradeda 4s, o ne 3d
posluoksnj ir tik pradedant skandziu (Z = 21) pradedamas pildyti 3d
posluoksnis. Tai taip vadinamos Kleckovskio taisyklés pasireiskimas:
pradzioje pildosi posluoksniai su maziausia n + [ verte, o kai ji vienoda —
su didesniu [. Taigi didéjant Z periodinéje elementy lenteléje, iSorinio
sluoksnio uzpildymas periodiskai kartojasi.
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Periodiné elementy sistema

o Elementai, kuriy eilés numeriai nuo 57 iki 71, uZima ta patj periodinés
sistemos langelj. Jie vadinami lantanidais, sudaro tik 1,49 -10~2 proc.
Zemés plutos masés, todél dar vadinami retyjy Zemiy elementais.
Lantanidy elektrony bendra konfigtracija galima uzrasyti taip
L AfI1552506652 . Didéjant Z, elektrony daugéja ne iSoriniame, o
treCiame nuo isorés 4 f sluoksnyje. Todél jy cheminés ir fizinés
savybés yra panasios.

@ Analogiskai uz aktinio (Z = 89) esanciu 14 cheminiy elementy grupé
vadinama aktinidais. Ji prasideda toriu (Z = 90) ir baigiasi laurenciu
(Z = 103). Aktinidy bendra elektrony elektrony konfiguracija yra
LB fF16526p575% — didéjant Z, elektrony daugéja irgi tre¢iame nuo
iSorés 5f sluoksnyje. 1§ aktinidy tik trys (toris, protaktinis ir uranas)
randami gamtoje, o kiti gaunami dirbtiniu biidu branduolinése
reakcijose. Dirbtiniai aktinidai vadinami transuraniniais elementais.
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Periodiné elementy sistema

Group—1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18
|Period

80 |81 (/82| 83
Ir || Pt Tl || Pb
109((110{/111|{112|[113([11
Mt || Ds || Rg || Cn |[Uut|| FI
* 63|64 |[65|/66| 67| 68| 69| 70|71
La || Ce || Pr ||Nd |[Pm|/Sm|| Eu || Gd || Tb || Dy ||Ho || Er || Tm|| Yb || Lu

80 |[90|[91|[92|[93|[94|[95 |[96 |[97 |[98 |[99 |[100|[101|[T02|[I03
**¥ | Ac||Th[ Pa|| U ||Np|| Pu [[Am||/Cm]|| Bk || Cf || Es ||Fm || Md || No || Lr




Turinys
@ Kvantinés mechanikos elementai

© Daugiaelektroniai atomai

@ Sudétingy atomy bisenos. Termai
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Sudétingy atomy busenos. Termai

Kiekvienas atomo elektronas turi orbitinj [; ir sukinj s; (¢ia ¢ — elektrono
eilés numeris) judesio kiekio momentus. Juos visus sudéje gauname
pilnutinj atomo elektrony judesio kiekio momenta J. Pastarajj galima
surasti jvairiais buidais. Atsizvelgiant j saveiky tarp elektrono orbitiniy ir
sukininiy magnetiniy momenty santykius, galimas jvairus judesio kiekio
momenty sumavimas. DaZniausiai stipriau saveikauja skirtingy elektrony
orbitiniai magnetiniai ir atskirai sukininiai momentai. Tokiu atveju
sumuojami visy elektrony orbitiniai judesio kiekio momentai ir gaunamas
pilnutinis atomo orbitinis momentas L, o sumuojant visy elektrony
sukinius s;, randamas pilnutinis viso atomo sukinys S. Pastebésime, kad
visai uzpildyty (uzdary) elektrony sluoksniy ir posluoksniy tiek orbitinis,
tiek sukininis momentai lygus nuliui. Todél tenka sumuoti tiktai elektrony,
esancius nevisai uzpildytuose (atviruose) posluoksniuose orbitinius ir
sukinio momentus. Sumuodami L ir S gauname pilnutinj atomo judesio
kiekio momenta J = L + S ir atitinkamus kvantinius skaicius L, .S ir J.
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Sudétingy atomy busenos. Termai

Priimta kvantinius skai¢ius L, S ir J nurodyti tokiu budu. Skaiciaus L
vertés zymimos raidémis

—

L0 2|13]4]5|6]|7
SIP|IDIFIG|H|J|L

lentelé: Orbitinio momento zyméjimas

S vertes rodo skaicius 25 + 1, raSomas orbitinj momenta L Zyminciy
raidziy kairéje puséje virSuje, o kvantinis skaiéius J — deSinéje puséje
apacioje:
Termy zyméjimas

25+1g, 29+1p, 2SHlp. (QO)J

Simbolis 25t L vadinamas termu, o kvantinis skai¢ius .J zymi termo
komponentus. Termai 'L vadinami singuletiniais, L — dubletiniais, 3L —
tripletiniais ir t.t.
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Turinys
@ Kvantinés mechanikos elementai
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@ Jonizacijos potencialas
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Jonizacijos potencialas

Nagrinédami vandeniliska atoma gavome, kad pilnutiné atomo elektrono
energija E,, yra neigiama. Kai kvantinis skaiéius n — 0o, energija Eoc — 0
ir elektronas tampa laisvas, o atomas — jonizuotas. Vandeniliskojo atomo
jonizacijos energija (darbas, reikalingas norint jonizuoti atom.) yra

Jonizacijos energija
22 _ Ry, hR,

Ai=Bo—Ey=Bogn="32"= 57" (21)

Jis priklauso nuo elektrono energijos biisenos, nusakomos kvantiniu
skai¢iumi n. Jonizacijos energija dazniausiai iSreiSkiama elektronvoltais
arba apibiidinama jonizacijos potencialu U; = A;/e.
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Jonizacijos potencialas

o Gali biti apskaic¢iuojamas arba iSmatuotas jvairiy atomy pirmasis
jonizacijos potencialas Uj;p, kai pasalinamas nesuzadinto atomo
valentinis elektronas. Vandenilio atomui (Z =1, n=1) Uj; = 13,6
V. 2 priede pateiktos visy nesuzadinty atomy pirmosios jonizacijos
energijos. Matyti, kad kintant atomo eilés numeriui, F;; kinta
periodiskai: ji maziausia Sarminiy metaly, o didZiausia — inertiniy dujy.

@ Suzadintyjy atomy jonizacijos energija mazesné ir labai spardiai
mazéja, didéjant suzadintojo elektrono pagrindiniam kvantiniam
skaiiui n. Jonizuoty atomy (jony) jonizacijos potencialai pastebimai
didesni negu neutraliyjy atomy ir greitai auga, didéjant jonizacijos
laipsniui. PavyzdZiui viengkart jonizuoto Li* jonizacijos potencialas
(antrasis) Ujs = 75,64 V, o dukart jonizuoto Li*™* (trediasis)
jonizacijos potencialas U;s = 122,45 V.
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Jonizacijos potencialas

e Galima iSmusti elektrona i gilesniy (artimy branduoliui, vidiniy)
atomo sluoksniy. Tokj elektrong stipriau veikia atomo branduolio
trauka, o iSoriniy elektrony kuriamas elektrinis potencialas arti
branduolio yra palyginti nedidelis. Jonizacijos energija i$ vidiniy
sluoksniy gali buti iSreiksta pavidalu:

Jonizacijos energija i$ vidiniy sluoksniy

hR

Az(nl) = n2 (Z - O-nl)Qv (22)

ia Zoy = Z — o, — efektyvusis branduolio kruvis, o,; vadinama
ekranavimo konstanta. Jos verté lemia arti atomo branduolio esantys
elektronai, sumazinantys efektinj branduolio lauka, kuriame juda
jonizuojamas elektronas.

@ Elektronas is tolimesnio nuo branduolio sluoksnio persokdamas j
atsiradusia po vidinio sluoksnio jonizacijos vakansija gali iSspinduliuoti
didelés energijos fotong — Rentgeno spindulius.
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