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Kvantummechanika — n éhany di aban

0 Kvantummechanika Klasszikus fizika eszkozel

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron

0 A H-atom o tOmegpont (idealizacio!)

O Gerjesztett allapotok
e koordinata (tetsz6legesen pontosan meghatarozhato)
e impulzus (tetszOlegesen pontosan meghatarozhato)

o trajektoria

Ertelmes kérdések
e ,,hol vagy?”
e ,,mekkora a sebességed?”

e (,,mekkora az impulzusod?”)
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Kvantummechanika — n éhany di aban

A tomegpont jellemzésére vezessiink be egy fliggvényt, majd

néhany diaban

0 Dobozba zart efektron szlntessuk meg a szakadast, ,,javitsuk meg”!
A H-atom

0 Gerjesztett allapotok

folytonos fliggvény
(hullamfluggveény)
kvantummechanikai objektum

szakadasos flggvény
klasszikus tomegpont
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Kvantummechanika — n éhany di aban

i [ RS A hullamfuggvény: ¥ = ¥(z,y, ), R® — C
0 Dobozba zart elektron
1A Heatom e hogyan kodolja a helyet?

O Gerjesztett allapotok

e hogyan kodolja az impulzust?

Mit csinalsz ?
Hol vagy ? \
Fa W S
T
It biztosan It kicsit It nagyon
nem vagyok vugguk vagyok
a)
! 38 kl'l'l
Erre tenfergek Most BPP 1t vagyok, p a 38, km- konei vagyak,
de siefek de eppen ezert nem dllhatok meg
C) d €)
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Kvantummechanika — n éhany di aban

- Kvantummechanika Egy P pont koruli kicsi AV térfogatban a megtalalas valészinldsége:

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron

U A H-atom W p— \IJ(P)\I](P)*AV — |\I/(P)‘2 AV

O Gerjesztett allapotok

Természetesen 1 valdszinliséggel meg kell talalni a részecskét
(ha mindenhol keressuk):

/ U(P)PdV =1
y

Mit csinalsz ?
Hol vagy ? \

. o T

Itt biztosan It kicsit It nagyon
nem vagyok  vagyok vagyok

a) by

, ; 38.km
Erre tenfergek Most epp Iff vagyok, Epp a 38, km-konel vaqyok,
de sietek de eppen ezert nem dllhatok meg
C) dy E)
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Kvantummechanika — n éhany di aban

0 Kvantummechanika

o A mozgast (impulzust) a gorbe ,.finomszerkezete”, mintazata
npobozbazarteiekion  kodoljal Minél ,,nyugtalanabb” a gorbe, minél inkabb valtozik

[0 A H-atom

A helyrdl helyre a megtalalasi valoszinldség, minél nagyobb a
gorbulet, annal ,,élénkebb” a mozgas.

1
p~= X
Mit csinalsz ?
Kol vagy ? \
- /\u e
) { }
Itt biztosan It kicsit It nagyon
nem vagyok  vagyok vagyok
a) by
1 1 i 38.km
Erre tenfergek Most epp Iff vagyok, Epp a 38, km-kdnel vaqyok,
de sietek de eppen ezert nem dllhatok meg
C) dy E)
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Kvantummechanika — n éhany di aban

0 Kvantummechanika

néhany diaban

) Dobozba zart elektron A kitérés és a gorbulet nem fliggetlen!

0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

o a kitérések egymasutanja hozza létre a gorbuletet

e a gOrbulletek valtozasa szabalyozza a kitérést

A hull amfliggv ényben 6sszefon odik a helyzet és a mozg as!

Molekulak vilaga — 1. kémiai szeminarium Molekularis bionika szak I. év — 7



Kvantummechanika — n éhany di aban

N T A helyzet és a mozgas 0sszefonddasanak kdvetkezményei vannak!
0 Dobozba zart elektron a részecske kozelit6 ” .
o e ey @y o ,,Elkent” gorbe

szuperpozicié

kevés hullam dsszege

kevés kulonb6zo A

kevés kilonbdzd impulzus
x Ap Kicsi

O Gerjesztett allapotok

!‘A%WA\V/'IA\» Ry
\, \‘ '

T~

kiilénbdzé impulzusi
Osszetevik

kozeltS hely ° ,,Elesebb” g('jrbe
tobb hullam dsszege
DAL L0 e
Y TS tobb kildnboz6 impulzus
erdsité Ap nagy

interferencia

Ax nagy — Ap kicsi
Ax kicsi — Ap nagy
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Kvantummechanika — n éhany di aban

0 Kvantummechanika

néhany diaban . , , R L.,
) Dobozba zart elektron Heisenberg-fele hatarozatlansagi relacio:

0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

=t

Az - Ap > —
z-Ap 2 g

o A koordinata bizonytalansaganak csokkentése megndveli az

impulzus bizonytalansagat

e A impluzus bizonytalansaganak csdokkentése megndveli a
hely bizonytalansagat

e Létezik egy kozos also korlat: 7= 1,05 - 10734 Js.
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0 Kvantummechanika

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron
0 A H-atom
O Gerjesztett allapotok

Kvantummechanika — n éhany di aban

Egy auto (m = 2 - 103 kg) sebességének bizonytalansaga
Av = 0,1 . Ekkor a hely bizonytalansaga:

A 1,05 - 10~34 Js

— — ~ 103" m
2mAv 2~2’103kg-0,1%

Ax

Egy elektron esetén (m = 9,1 - 102" kg) sebességének
bizonytalansaga Av = 10* % Ekkor a hely bizonytalansaga:

Az ~107? m atomi méretek nagysagrendje!

Egy H-atomba bezart elektron helybizonytalansaga legyen a
hidrogénatom atmeérdje (2a¢9=106 pm). Mekkora sebességének
bizonytalansaga?

km : : ,
Av ~ 500 e nagy impulzusbizonytalansag!
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Kvantummechanika — n éhany di aban

0 Kvantummechanika

néhany diaban . L , . . , ,
] Dobozba zart elektron Mikor valik a hatarozatlansagi 0sszefligges fontossa?

0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok h

Ax-mAvZ§

i=1,05-10"3%Js

h, h mértékegysége:

m
Js=ka-m- —
S=kg-m-

azaz:
toOmeg x tavolsag x sebesség

Olyan objektumokn al jut szerephez, ahol ar észecske
tdmeg ének, Utj anak és sebess égének szorzata ebbe a
nagys agrendbe esik.
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Kvantummechanika — n éhany di aban

- Kvantummechanika A hullamfiggvényt meghatarozo egyenlet a Schrodinger-egyenlet:

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron
0 A H-atom
O Gerjesztett allapotok

Ox? i 0y i 022

2m

2 2 2 2
B (a\p 0w a\p)+mj:m

o Egyszerl rendszerekre (H-atom, harmonikus oszcillator, .. .)
létezik analitikus megoldasa, de ez (most még)
matematikailag bonyolult!

o Osszetettebb, sokrészecskés rendszerekre csak kozelitd
megoldasok |éteznek!

o Mi (most) egyszerl rendszerekre sem oldjuk meg (helyette
heurisztika vagy csak a végeredmeény)
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Alapok

0 Kvantummechanika

néhany diaban °
0 Dobozba zart elektron
0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

Erin = 2mu? — kinetikus energia

2
Fo= 142 _ Coulomb-erd

Ameg 12

Upot = — = 92 — Coulomb-potencial

dweyg T
Etoton = hv — foton energiaja
A = % — de-Broglie hullamhossz

W = |U|* AV — valészin(iségi értelmezés

Az - Ap > L — Heisenberg-féle relacio
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Adatok

0 Kvantummechanika

néhany diaban e Planck-allando: h = 6,62 - 10734 Js

0 Dobozba zart elektron
0 A H-atom
O Gerjesztett allapotok

o lathato fény hullamhossza és egy foton energiaja:
kék — piros ~ 400-800 nm; 0, 5-0,25 aJ

e UV fény hullamhossza és egy foton energiaja:
~ 150 - 400 nm; 0,5-1,3 aJ

e elektrontoltés e = 1,602 1012 C

e elektrontomeg m. = 0,911 - 1073Y kg

e proton tdmege m, = 1,673 - 10727 kg

e elektronvolt 1eV = 1,602 10719 J

e atomatmérd nagysagrendje: 1071 m = 100 pm

e H atomsugara: ap = 52,9 pm
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Dobozba z art elektron 1 dimenzi 6ban

e echanka Az 1D-s potencialba bezart elektron mint hullam analogiaja a
klasszikus fizikdban a haron kialakulo hullam.

A H-atom
A kialakuld elektron-allohullamok /\ /\
2 : L..

O Gerjesztett allapotok
hullamhossza: \o = 2L, A\ =1L, ..., = \/

k=2

N\N

2L
E+1

Ezt a hullamhosszt az elektron
de-Broglie hullamhosszanak tekintve

AL =

D
C
- D

ﬂkzl \/
h h
- 1
k=0 .

atlagos sebesség adodik.
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Dobozba z art elektron 1 dimenzi 6ban

A P Tehat az elektron (kinetikus) energiaja
0 A H-atom 1 h2 h2
0 Gerjesztett allapotok Ek: — 577)/02 = SmLQ (l{ —I— ]_)2 = 8mL2 n2

diszkrét értékeket vehet fel.

e k acsomopontok szama, n = k + 1 az allapot kvantumszama

o Az elektron csak egymastél szamottevoen kilonbdzé
(diszkrét) allapotokban lehet

e Az energiaszintek diszkrétek, az elektron energiaja nem lehet

nulla. &k = 0 eseténis van £y = Sm% zérusponti energia

o A doboz méretének csdokkentésével az alapallapoti energia
novekszik (és forditva, korrespondencia-elv)

o A kvantumallapotok kozaotti valtasokkor csak ol
meghatarozott energiakat vehet fel illetve adhat le az elektron
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Dobozba z art elektron 1 dimenzi

A P Az elektron energiaja és hullamfliggvénye:
0 A H-atom 2
h 2 T
O Gerjesztett allapotok E — n2 \Ij ) = —Sin (—nﬂf)
" 8mL? n(2) L L ’
o Alapallapotban (k = 0) az elektron

megtalalasi valdszinlsége a doboz
kozepén maximalis

Gerjesztett allapotokban a hullam-
flggvény zérushelyeinél a meg-
talalasi valoszinliség nulla, mashol a
hullamfliggvény négyzetével aranyos

e A dobozba zart elektron barmely

7’

allapota eloallithatdo a fenti sajat-
allapotok linearis kombinacibjaként:
U=> c¥,

Oban

25

energia/(h%/8mL2)
>

o

N

b

(n=1,2,3,...)

EAWA
B 2[\\/ \//\E’

2[\/\f
SRAYA

2 2
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0 Kvantummechanika
néhany diaban
0 Dobozba zart elektron

O A H-atom
O Gerjesztett allapotok

A term észet szineinek egyik forr asa

Atomnyi mérettartomanyba zart elektron esetén L ~ 0,3 nm.

Az alapallapot energiaja: Ey = 0,7 aJ.
A gerjesztéshez szikséges energia: F; — Ey = 3h” 2 al, azaz

SmL2

atomokat és nm-nél kisebb molekulakat csak ultraibolya fénnyel
(hv > 0,5 aJd) lehet gerjeszteni.

Konjugalt kdtésrendszerd (,,hossz0”) molekulaknal az elektron
,futopalyaja”, (L) megno, a gerjesztési energia lecsokken.

likopin molekula
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A term észet szineinek egyik forr asa

- Kyanwmmechanika Tovabbi konjugalt kotésrendd molekulak

néhany diaban

(lathato tartomanyban gerjeszthetok, 0,25 aJ < hv < 0,5 alJ)

U A H-atom
O Gerjesztett allapotok

(G-karotin molekula

CH CH
HiC. _CH, 3 3

CHj

retinal
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A H-atom gerjesztett allapota

e A H-atom képe: tekintslink egy proton vonzasaba bezart elektront.
0 Dobozba zart elektron

0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

o Egyszerlsitésként tegylk fel, hogy az elektron 6nkényesen
valasztott » sugar( gémbbe van bezarva.

o Alapallapotban az elektron atlagos
sebességét a hatarozatlansagi
dsszefliggésbol becsulhetjik:

Vo — —
mr
Ekkor a gémbben fél hullamhossz
van, k6zépen maximalis kitéréssel
(nincs csomofelilet).

o A gerjesztés csomok megjelenését eredményezik (3D-ben
csomofeliletek).
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A H-atom gerjesztett allapota

e ElsO gerjesztett allapotban egész hullam (egy csomofeltilettel).
] Dobozba zart elektron A de-Broglie dsszefliggés szerint (v = %) a fele hullamhosszhoz
S kétszeres sebesség tartozik:

O Gerjesztett allapotok

V1 — 27}0
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0 Kvantummechanika
néhany diaban
0 Dobozba zart elektron

0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

A H-atom gerjesztett allapota

A k. gerjesztett allapot energiaja:

1 e> h? 1 e?
Ei(r) = =mvi — — k+1)= —
k(r) 2 Y% dmegr  2m (k+1)

A megvalosulo allapot minimalis energiaja:

k: belsG csomOk szama, n = k — 1 az allapot kvantumszama

7 Ved

(késobb: fokvantumszam).

Az H alapallapoti atomsugara, a Bohr-sugar:

Amegh?

me?

aog —

= 52,9 pm
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A H-atom gerjesztett allapota

e A gerjesztett allapotok energiaja:

[ Dobozba zart elektron

4

O Gerjesztett allapotok Ek p— me _ I—H et I_H

Cren2(k+ 12 (k+12 n?
A H-atom ionizacios energiaja:

me4

B 327T2€(2)h2

Iy =2,2ad

(Bar szamitasunk heurisztikus volt, eredménye megegyezik a
Schradinger-egyenlet megoldasabdl kapott eredménnyel!)

A klasszikus fizikai nyugalomnak a kvantummechanikai
alap allapot felel meg.
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Gerjesztett allapotok

0 Kvantummechanika

néhany diaban ¢ A hidrogénatom alapallapota gdombszimmetrikus: az elektron
[ Dobozba zart elektron - . , .. .- . ;-
A teatorm hullamfliggvenye kisimulni igyekszik, hogy a mozgasi
energiat csokkentse, ennek hat ellene a Coulomb-vonzas.
potencialis
energia
‘ r
g | atlagos PE nagy
atlagos KE kicsi
4 kozepes PE
kozepes KE

atlagos PE kicsi
atlagos KE nagy
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Gerjesztett allapotok

0 Kvantummechanika

néhany diaban ¢ A hidrogénatom alapallapota gdombszimmetrikus: az elektron
[ Dobozba zart elektron - . , .. .- . P

A ot hullamfliggvenye kisimulni igyekszik, hogy a mozgasi

0 Gerjesztett allapotok energiat csokkentse, ennek hat ellene a Coulomb-vonzas.

o Megfeleld erosségli gerjesztés hatasara ez a rend
megbomlik: killonb6z6 mintazatok jonnek létre.

o A gerjesztett allapotokban (a Coulomb-tér forgasszimmetriaja
miatt, 3D-ben vagyunk!) csomosik és csomogomb is
megjelenhet:

0 a kitintetett térbeli iranyultsagot nem adé csomogombok
szamat g-vel,

O a térbeli iranyultsagot okoz6 csomosikok szamat [-lel
jeloljuk.

e AcsomoOk szama: k=g + 1

e A fOkvantumszam: n=g¢g+1+1
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0 Kvantummechanika

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron

0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

Gerjesztett allapotok

-y )

0 magneses kvantumszam: m; = —I, ..

o A kotott elektron allapotainak alakjat harom kvantumszammal
jellemezzik:

0 fokvantumszam: n = 1,2, ..., egyelektronos
rendszerekben csak ettdl fligg az energia, degeneracio

0 melléekkvantumszam: [ =1,2,...,n — 1, a palya alakjat
hatarozza meg 1 —s, 2 —p, 3 —d, 4 —f

.,0,...,lapalya

o Palya (atomi palya): a kotott elektron adott energiaértékii
allohullam-allapota, ,,sajatrezgése”

g=0|g=1|g=2 =3
[=0 1s 2S 3s 4s
[=1 2p 3p 4p 5p
[ =2 3d 4d 5d 6d

Molekulak vilaga — 1. kémiai szeminarium
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Gerjesztett allapotok

- Kvantummechaniia Tekintsuk a legkisebb energiaju, legkotottebb 1s-elektront.

néhany diaban
0 Dobozba zart elektron

OAraom e Nincs csomogdmb (g = 0), nincs csomosik (I = 0), a palya
O Gerjesztett allapotok gom bSZ|m metrl kus

e Hullamfliiggvénye a Schrodinger-egyenlet megoldasabol
adodik: .
Vi, = e—r/ao

Jrad

o Csak r-tol fugg, allando sugarral rajzolt feltlet pontjaiban
azonos értéket vesz fel (gdbmbszimmetria)

Hol van az elektron? — Nincs olyan valasz, mint a klasszikus
fizikaban!

e EQgy adott (x, y, z) pont kortli AV térfogatban
W = |¥(z,y, 2)|*AV valbszinliséggel. (Nem informativ!)
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Gerjesztett allapotok

O Kvantummechanika 1S'e|ektr0n

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron
0 A H-atom ]-
O Gerjesztett allapotok — —

dr térfogatu érzékel 0 r

e Legnagyobb val6szin(iséggel a magnal van, ettdl tavolodva a
megtalalasi vszg. exponencialisan cstkken

o Adott sugaron a megtalalasi vszg. alland6 (gdmbszimmetria)
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Gerjesztett allapotok

ety dban Abrazolni lehet:
00 Dobozba zart elektron
oEafrRtel e satirozas: intenzitasa aranyos a megtalalasi vszg-gel

0 Gerjesztett allapotok
o ,,dot-plot”. a pontok s(irisége aranyos a megtalalasi vszg-gel
(mérés-szeri)

o burkolo6felllet: ezen a fellleten belil 90 % valoszinlséggel
talalhatd meg az elektron

Jmol
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Gerjesztett allapotok

0 Kvantummechanika

néhany didban Abrazolni lehet még:

00 Dobozba zart elektron

gg;}::;g;guéum o radialis eloszlasfiiggvény: mekkora a valoszinlisége, hogy
egy r sugar( Ar vastag gombhéjban van:

PAr = 4r%7|U(r) | Ar

Esetunkben

P~ rle /a0



Gerjesztett allapotok: 1s-allapot

- Kyanummechanika Az 1s elektron sajatfiggvenye — normalasi egydtthato nelkal

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron
U A H-atom

O Gerjesztett allapotok

Uy, ~ e /a0 nincs csomofeliilet

W |?, r*W grafikonjai

Az 1s palya ¥,

http://w nter.group. shef.ac. uk/orbitron/
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Gerjesztett allapotok: 1s-allapot

- Kyantummechanika Az 1s elektron sajatfiggvénye — normalasi egyutthato nélkl

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron
0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

Uy, ~ e /a0 nincs csomofelilet

Az 1s palya 90%-o0s burkolo6feliilete és a 25 - 90%-0s kontarok

http://csi.chem e.tu-darnstadt.de/ak/imel/tutorials/
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Gerjesztett allapotok: 2s-allapot

- Kvantummechanika A 2s elektron sajatfiggvénye — normalasi egyutthatd nélkul

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron
U A H-atom

O Gerjesztett allapotok

oy ~ (2a9 — r)e~ /2% csomogomb r = 2ag

v

¢, v grafikonjai

A 2s palya W,
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Gerjesztett allapotok: 2s-allapot

- Kyantummechanika A 2s elektron sajatfiiggvénye — normalasi egyutthato nélkul

néhany diaban

0 Dobozba zart elektron
0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

oy ~ (2a0 — r)e"/220 csomogomb r = 2ag

A 2s palya 90%-os burkolofelllete és a 25 - 90%-o0s kontlrok

Molekulak vilaga — 1. kémiai szeminarium Molekularis bionika szak I. év — 34



Gerjesztett allapotok: 3s-allapot

A P A 3s elektron sajatfliggvénye — normalasi egyutthato nelkdl
0 Dobozba zart elektron
U A H-atom

O Gerjesztett allapotok

W, ~ (2r2 — 18agr + 27a2)e"/3%0 két csomogomb 71 = 1, 9ag
To — 7, 1&()

v

2 r2W grafikonjai

A 3s palya ¥,
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Gerjesztett allapotok: 3s-allapot

A P A 3s elektron sajatfiggvenye — normalasi egyutthato nelkul
0 Dobozba zart elektron
0 A H-atom

O Gerjesztett allapotok

s, ~ (2r2 — 18aqr + 27a3)e~"/3a0 két csomodgdmb 7 = 1, 9ag
To = 7, 1CLO

A 3s palya 90%-os burkolofelllete és a 25 - 90%-0s kontlrok
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Gerjesztett allapotok: s-allapotok

0 Kvantummechanika

néhany diaban e A csak csomogombot tartalmazo (1 =0,9=1,2,3,...)
[ Dobozba zart elektron . - . . .
A Heatorm gerjesztett allapotok gombszimmetrikusak

0 Gerjesztett allapotok

o Kvantumszamokkal kifejezve ezek az 1s (I = 0, g = 0);
2s(l=0,9g=1);3s(l =0,g = 2);...palyak
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Gerjesztett allapotok: p-allapotok

0 Kvantummechanika

néhany diaban e Az egy csomosikot tartalmaz6 allapotok (I =1,¢9=1,2,3,...)
0 Dobozba zart elektron

A batom térbeli iranyultsagot mutatnak

0 Gerjesztett allapotok

e Csomogombok és csomosikok egyuttesen fordulhatnak eld

o A p-allapot harom Iényegesen kilonb6zo (egymasra
meroleges) helyzetben |étezhet, ezek energiaja egyenld

o FOkvantumszammal kifejezve ezeka2p (I = 1,9 = 0); 3p
l=1,9g=1)4p(l=1,9=2);...palyak
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Gerjesztett allapotok: 2p-allapot

e A 2p elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyutthatok nelkuil
0 Dobozba zart elektron \Ij2p ~ ZUG_T/QQO Csomésik =20
U A H-atom v —r/2 -
[ Gerjesztett allapotok \Ij2py ~ ye r/2a0 csomosik Y = 0
Wy, ~ ze~ T/2a0 csomosik z = 0

A 2p palya ¥, |U|?, »*W grafikonjali
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Gerjesztett allapotok: 2p-allapot

A P A 2p elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyiitthatok nélkul
0 Dobozba zart elektron \Ij2p ~ xe_r/zao csomosik r = 0

0 A H-atom * —r/9 .,

0 Gerjesztett allapotok \IJpr ~ ye r/2a0 csomosik y=20

—r/2ag

csomosik z =0

Wy, ~ ze

Egy 2p palya 90%-0s burkolbfellilete és a 25 - 90%-0s kontlrok
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Gerjesztett allapotok: 2p-allapot

A P A 2p elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyiitthatok nélkul
0 Dobozba zart elektron \Ij2p ~ xe_r/zao csomosik r = 0

0 A H-atom * —r/9 .,

0 Gerjesztett allapotok \IJpr ~ ye r/2a0 csomosik y=20

—r/2ag

Wy, ~ ze csomosik z = 0

A 2p,., 2p, €s 2p, palyak térbeli orientacioi
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Gerjesztett allapotok: 3p-allapot

e A 3p elektron sajatfliggvényei — normalasi egyutthatok nélkl

[ Dobozba zart elektron \Ijspx ~ (T _ 6a0)x6—?“/3a0 csomok r =0 és r = 6ao

U A H-atom —r/3 p p

O Gerjesztett allapotok \IJSpy ~ (T o 60’0)y€ T‘/ “0 CsomOk y — O eSr = 60’0
W3, ~ (r — 6ag)ze /30 csomok z = 0 és r = 6ag

A 3p palya ¥, |U|?, »*W grafikonjali
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Gerjesztett allapotok: 3p-allapot

A P A 3p elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyiitthatok nélkul
[ Dobozba zart elektron \I}pr ~U (/r- _ 6a0)x6—7“/3a0 Csomék T = 0 éS r — 6&0
0 A H-atom o , .

0 Gerjesztett allapotok \IJ3py ~ (/r o 6a’0)y6 7“/3&0 CsomOk Yy = 0 esr = 60/0

—7r/3ag

U3, ~ (r—6ag)ze csomok z = 0 és r = 6ag

Egy 3p palya 90%-0s burkolofelllete és a 25 - 90%-0s kontlrok
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Gerjesztett allapotok: 3p-allapot

A P A 3p elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyiitthatok nélkul
[ Dobozba zart elektron \I}pr ~U (/r- _ 6a0)x6—7“/3a0 Csom()k T = 0 éS r — 6&0
0 A H-atom o , .

0 Gerjesztett allapotok \IJ3py ~ (/r o 6a0)y6 7“/3&0 CsomOk Yy = 0 esr = 60/0

—7r/3ag

csomok z = 0 és r = 6ayp

U3, ~ (r—6ag)ze

A 3ps, 3p, €s 3p. palyak térbeli orientacioi
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Gerjesztett allapotok: d-allapotok

0 Kvantummechanika

néhany diaban o Keét, egymasra meroleges csomosikot tartalmazo allapotok
[ Dobozba zart elektron , . . .,
A Hatom (l=2,¢9g=1,2,3,...), meg kisebb szimmetriaval

0 Gerjesztett allapotok

o Ot Iényegesen kiilbnb6zd iranyultsaga létezik (a hatodik
,,kikeverhet0”)

e FOkvantumszammal kifejezve ezek a 3d (I = 2, g = 0); 4d
(l=2,g=1);5d( =249=2),...palyak

A 3d (csombgdmb nélkili, két csomosikos) palya hat iranyultsaga
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Gerjesztett allapotok: 3d-allapot

A P A 3d elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyutthatok nélkiil

0 Dobozba zéart elektron \Ijsdmy ~ xye—?“/?»ao csomosikok r = 0 és y = 0

U A H-atom \If —7“/3&0 - ,k k o 7 o

[ Gerjesztett allapotok 3dy ~ Yyze CSOMOSIKOK y = Oesz=0
Wy~ yze /39 csomosikok z =0ésx =0
\Ifgde_yQ ~ (22 —y?)e /3%  csomoésikok y =z ésy = —a
\pgdyg_zg ~ (y* — 22)€_T/3a0 csomosikok z =y és z = —y
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Gerjesztett allapotok: 3d-allapot

- Kyanummechanika A 3d elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyutthatok nélkal

néhany diaban

[ Dobozba zart elektron \I}dey ~U xye—T/&lO Csomés’lkok T = 0 éS y = 0

0 A H-atom \IJ —7“/3&0 ., .

0 Gerjesztett allapotok 3dyz ~ yze CSOfT]OSlkOk Yy = 0 €es z = 0
Wy~ yze /39 csomosikok z =0 ésx =0
U3, ,~ (2%~ y?)e /3%  csomosikok y =z ésy = —x
W3q 5 o ™ (y? — 22)e"/3%  csombsikok z = y és z = —y

Egy 3d palya 90%-0s burkolofelllete és a 25 - 90%-0s kontarok
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Gerjesztett allapotok: 3d-allapot

- Kvantummechanika A 3d elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyttthatok nelkul

néhany diaban

[ Dobozba zart elektron \I}dey ~U xye—T/&lO Csomés’lkok T = O éS y = 0
0 A H-atom o 3 ., .
0 Gerjesztett allapotok \IJdeZ ~ yze T/ 0 C50m05|k0k Yy = 0 €Sz = O

—r/3a0 csomosikok z =0 ész = 0

csomosikok y =z ésy = —

Wsg.. ~yze

\EP 222 (5132 _y2)

\IJSd, s -~ 2 o Z 7“/3&0

A 3d palyak o6t kilonbdzo iranyitasa

—71/3ag

csomosikok z =y és z = —
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O Kvantummechanika
néhany diaban

[ Dobozba zart elektron
0 A H-atom

0 Gerjesztett allapotok

Gerjesztett allapotok

) > Egy csomakdr,
Ket csomoeguenss  egy csomoegyenes

Ket csomokar

Egy csomakr,
£Qy CsOmoegyenes

Ket csomoegyenes

(Sd,.,,) (3]3:} (35} (3!]9) {3[‘2‘}
I
| - - £
‘- — E,
: G
Egy csomoequenes Egy csomakér Egy csomoeguenes
(2ps) (25) (2py)
@ E
Csomomentes

(15)

3d cliopatok
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lIrodalom, szimul aciok

0 Kvantummechanika

néhany diaban Altalanos irodalom

00 Dobozba zart elektron
gg;}_—:zgné”apmk e D. O. Hayward: Quantum Mechanics for Chemists, Royal
Society of Chemistry, UK, 2002

e P. W. Atkins: Fizikai kémia Il., Nemzeti Tankonyvkiado, 1998
Az abrak forrasai, szimulaciok

e WwW. fal stad. com gnat om

e W nter.group.shef.ac. uk/orbitron

e CSi.chem e.tu-darnstadt.de/ak/imel/tutorials

e WwWV. mhhe. com physsci/chem stry/
[ essential chem stry/flash/fl ash. mht m
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