


Molekul ak vil aga — 1. kémiai szemin arium

Szilagyi Andras

2008. oktober 6.

// \

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



Kvantummechanika — n éhany di aban

v Kvantummechanika KIaSSZ|kUS Z|ka eSZk Ozel

néhany diaban

v Dobozba zart elektron

v A H-atom | tdmegpont (idealizacio!)

v Gerjesztett allapotok
| koordinata (tetszolegesen pontosan meghatarozhato)
| impulzus (tetszolegesen pontosan meghatarozhato)

| trajektoria

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

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

A tomegpont jellemzésére vezessiink be egy fliggvényt, majd

néhany diaban

v Dobozba zért elektron szlntessuk meg a szakadast, ,,jav'tsuk meg”!
v A H-atom

v Gerjesztett allapotok

folytonos fliggvény
(hullamfluggveény)
kvantummechanikai objektum

szakadasos fluggvény
klasszikus tomegpont
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Kvantummechanika — n éhany di aban

Y echania A hullamfuggvény: = ( x;y;z),R3! C
v Dobozba zart elektron
v A H-atom | hogyan kodolja a helyet?

v Gerjesztett allapotok

| 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

v Kvantummechanika Egy P pont kortli kicsi  V térfogatban a megtalalas valész'nus ége:

néhany diaban

v Dobozba zart elektron

v A H-atom W= (P)(P) V=j( P)J2 V

v Gerjesztett allapotok

Természetesen 1 valosz'nus éggel meg kell talalni a részecskét
(ha mindenhol keressuk):

. .2 _
j( P)j7dv =1
V
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

v Kvantummechanika

i A mozgast (impulzust) a gorbe ,, nomszerkezete”, mint azata
v Dobozba zart elektron kodolja! Minél ,,nyugtalanabb” a gorbe, minél inkabb valtozik

v A H-atom

N A, helyrol helyre a megtalalasi valosz'nus ég, minél nagyobb a
gorbulet, annal ,,élénkebb” a mozgas.

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) d €)
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Kvantummechanika — n éhany di aban

v Kvantummechanika

néhany diaban

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

v A H-atom

v Gerjesztett allapotok

| a kiterések egymasutanja hozza létre a gorbiletet

| a gorbilletek valtozasa szabalyozza a kitérést

A hull amfliggv ényben 6sszefon odik a helyzet és a mozg as!
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Kvantummechanika — n éhany di aban

D L A helyzet és a mozgas 0sszefonddasanak kovetkezményei vannak!
v Dobozba zart elektron a részecske kozelit6 ” .
p o e ey | ,,Elkent” gorbe

szuperpozicié

kevés hullam dsszege
kevés kilonbdzo
kevés kulonbdzo impulzus

v Gerjesztett allapotok

p Kicsi
ku]dnb626 impulzusui
Osszetevok
kozelits hely | ,,Elesebb” g('jrbe

tobb hullam 6sszege
tobb kilonbo6zo
tobb kilonbozo impulzus

gr(')'sltp ‘ p N agy

mterferencia

M AR A AN

RN eiv g
vina AW

X nagy ! p Kicsi

X kicsi ! p hagy
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Kvantummechanika — n éhany di aban

v Kvantummechanika

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

v A H-atom

v Gerjesztett allapotok
X P 5

| A koordinata bizonytalansaganak csokkentése megndveli az
impulzus bizonytalansagat

| A impluzus bizonytalansaganak csokkentése megndveli a
hely bizonytalansagat

| Létezik egy kozos also korlat: ~=1;05 10 34 Js.
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v Kvantummechanika

néhany diaban

v Dobozba zart elektron
v A H-atom
v Gerjesztett allapotok

Kvantummechanika — n éhany di aban

Egy autdb (m =2 103 kg) sebességének bizonytalansaga
v =0; 1. Ekkor a hely bizonytalansaga:

~ 1,05 10 34
X = = Sm 10 ¥ 'm
2m v 2 2 10°kg 013

Egy elektron esetén (m =9;1 10 ?° kg) sebességének
bizonytalansaga v =10* Il. Ekkor a hely bizonytalansaga:

x 10 °m atomi méretek nagysagrendje!

Egy H-atomba bezart elektron helybizonytalansaga legyen a
hidrogénatom atmeéroje (2a9=106 pm). Mekkora sebességének
bizonytalansaga?

K : : ,
Y 500?rn nagy impulzusbizonytalansag!
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Kvantummechanika — n éhany di aban

v Kvantummechanika

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

v A H-atom
v Gerjesztett allapotok —_

X m v <
2

~=1:05 10 3 Js

h; ~ mértékegysége:

m
Js =Kk -
S=kg m —

azaz:
tbmeg tavolsag sebesség

Olyan objektumokn al jut szerephez, ahol ar észecske
tdmeg ének, Utj anak és sebess égének szorzata ebbe a
nagys agrendbe esik.

Molekulak vilaga — 1. kémiai szeminarium Molekularis bionika szak I. év — 11



Kvantummechanika — n éhany di aban

D L A hullamfiiggvényt meghataroz6 egyenlet a Schrodinger-egyenlet:
v Dobozba zart elektron
v A H-atom
v Gerjesztett allapotok
~ @ @ @

+V = E

m @R @7 @2

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

| Osszetettebb, sokrészecskés rendszerekre csak kdzel'to
megoldasok |éteznek!

| Mi (most) egyszeru rendszerekre sem oldjuk meg (helyette
heurisztika vagy csak a végeredmeény)
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v Kvantummechanika

néhany diaban | Ekin = 3mv? — kinetikus energia
v Dobozba zart elektron
v A H-atom _ 1
v Gerjesztett allapotok | FC — 4 q; (2:12 - COUIOmb_erO
| Upot = ﬁqlrﬁ — Coulomb-potencial

| Etoton = h —foton energiaja
| = & —de-Broglie hullamhossz
| W =j j° V —valoész'nuségi értelmezés

I X p 3 -—Heisenberg-féle relacio
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Adatok

v Kvantummechanika

néhany diaban | Planck-allando: h =6;62 10 34 Js

v Dobozba zart elektron

v A H-atom , , , , , s
S — | lathato feny hullamhossza és egy foton energiaja:

kék — piros  400-800 nm; 0;5-0;25aJ

| UV fény hullamhossza és egy foton energiaja:
150-400nm; 0;5-1;3 ad

| elektrontoltés e=1;602 10 ° C

| elektrontdmeg me = 0;911 10 3° kg

| proton tdmege m, =1;673 10 *’ kg

| elektronvolt 1eV =1;602 10 °J

| atomatméro nagysagrendje: 10 1 m = 100pm

| H atomsugara: ag = 52;9 pm
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Dobozba z art elektron 1 dimenzi 6ban

e Az 1D-s potencialba bezart elektron mint hullam analogiaja a
klasszikus zik aban a haron kialakuld hullam.

v A H-atom
A kialakuld elektron-allohullamok /\ /\

hullamhossza: = \/

k=2

v Gerjesztett allapotok

N\N

o
 k+1

Ezt a hullamhosszt az elektron
de-Broglie hullamhosszanak tekintve

Kk

D
C
- D

ﬂlFl \/

h h
e omL KD M
=0 .

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

B Tehat az elektron (kinetikus) energiaja

néhany diaban
v Dobozba zart elektron

v A H-atom
v Gerjesztett allapotok

1 ,  h?

£, = =
k= 2MVk = g2

+1)% =
(k+1) 8mL 2

diszkrét értékeket vehet fel.

k a csomopontok szama, n = k +1 az allapot kvantumszama

Az elektron csak egymastol szamottevoen kilonbdzo
(diszkrét) allapotokban lehet

Az energiaszintek diszkrétek, az elektron energiaja nem lehet

nulla. k =0 eseténis van Eg = Bth zérusponti energia

A doboz méretének csdkkentésével az alapallapoti energia
novekszik (és fordtva, korrespondencia-elv)

A kvantumallapotok kozaotti valtasokkor csak jol
meghatarozott energiakat vehet fel illetve adhat le az elektron
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Dobozba z art elektron 1 dimenzi 6ban

L Az elektron energiaja és hullamfuiggvénye:

r

v A H-atom h2 E

v Gerjesztett allapotok En — 8mL 5 nz’ . (X) — E S|n Enx ’

| Alapallapotban (k = 0) az elektron
megtalalasi valdosz'nusége a doboz 25 755
k6zepén maximalis

| Gerjesztett allapotokban a hullam-
flggvény zeérushelyeinél a meg-
talalasi valosz'nuség nulla, mashol a
hullamfliggvény négyzetével aranyos

n=

P
[=)}

energia/(h%/8mL2)

o

| A dobozba zart elektron barmely
allapota eloall'thatd a fenti sajat-
’, . ;. . ’, « s s ’, n=1
allapgtok linearis kombinaciojakent: =

- nCn n

N

(n=1;2;3;:::)

2[\/\f
TANaN

i

2 2
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v Kvantummechanika
néhany diaban
v Dobozba zart elektron

v A H-atom
v Gerjesztett allapotok

A term észet szineinek egyik forr asa

Atomnyi mérettartomanyba zart elektron esetén L 0; 3 nm.

Az alapallapot energiaja: Eq = 0;7 aJ.

. ’ . , . 2
A gerjesztéeshez szukseges energia: E;  Eg = 8%% =2 aJ, azaz

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

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

likopin molekula
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A term észet szineinek egyik forr asa

v Kvantummechanika Tovabbi konjugalt kotésrendu molekulak

néhany diaban

(lathato tartomanyban gerjeszthetok, 0;25aJ <h < 0;5aJd)

v A H-atom
v Gerjesztett allapotok

-karotin molekula

CH CH
HiC. _CH, 3 3

CHj

retinal
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A H-atom gerjesztett allapota

L A H-atom képe: tekintsiink egy proton vonzasaba bezart elektront.
v Dobozba zart elektron

|

v Gerjesztett allapotok

Egyszerus'téskeént tegyik fel, hogy az elektron dnkényesen
valasztott r sugar( gémbbe van bezarva.

| Alapallapotban az elektron atlagos
sebességét a hatarozatlansagi
dsszefliggésbol becsulhetjik:

Vo = —
° T mr

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

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

s Elso gerjesztett allapotban egész hullam (egy csomofeltilettel).
v Dobozba zért elekiron A de-Broglie dsszefliggés szerint (v = ml) a fele hullamhosszhoz
p— kétszeres sebesség tartozik:

v Gerjesztett allapotok

Vi =2V

A k. gerjesztett allapotban Iévo atlagos sebességét becstilhetjik:

vk:(k+1)vo:(k+1)#
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v Kvantummechanika
néhany diaban
v Dobozba zart elektron

v Gerjesztett allapotok

A H-atom gerjesztett allapota

A k: gerjesztett allapot energiaja:

e 2 1 e

1 ~
= k+1)2
4 or 2m( ) r2 4 or

E(r) = Emvf

A megvalosulo allapot minimalis energiaja:

dEk(r)
dr

=0 | Nk =

k: belso csomok szama, n = k 1 az allapot kvantumszama
(késobb: fokvantumszam).

Az H alapallapoti atomsugara, a Bohr-sugar:
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A H-atom gerjesztett allapota

v Kvantummechanika A gerjeSZtett é”apOtOk enel’gié.jai

néhany diaban
v Dobozba zart elektron

me?

| |
v Gerjesztett allapotok E K = H — H

32222(k+1)2  (k+1)2  n2

A H-atom ionizacios energiaja:

. me*
H —
32 2 3~2

=2;2ad

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

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

v Kvantummechanika

néhany diaban | A hidrogénatom alapallapota gdombszimmetrikus: az elektron
v Dobozba zart elektron - . , .. . . ;-
o A beatom 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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v Kvantummechanika
néhany diaban

v Dobozba zart elektron
v A H-atom

v Gerjesztett allapotok

Gerjesztett allapotok

A hidrogénatom alapallapota gémbszimmetrikus: az elektron
hullamfliggvénye kisimulni igyekszik, hogy a mozgasi
energiat csokkentse, ennek hat ellene a Coulomb-vonzas.

Megfelelo erosségu gerjesztés hatasara ez a rend
megbomlik: killénb6zo mintazatok jonnek létre.

A gerjesztett allapotokban (a Coulomb-tér forgasszimmetriaja
miatt, 3D-ben vagyunk!) csomos’k és csomogdmb is
megjelenhet:

F a kitintetett térbeli iranyultsagot nem addé csomogdémbok
szamat g-vel,

F a térbeli iranyultsagot okoz6 csomos’kok szamat I-lel
jeloljik.

A csomoOk szama: k = g+ |

A fokvantumszam: n= g+ | +1
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v Kvantummechanika

néhany diaban

v Dobozba zart elektron

v A H-atom

v Gerjesztett allapotok

Gerjesztett allapotok

A kotott elektron allapotainak alakjat harom kvantumszammal

jellemezzik:

F fokvantumszam: n =1;2;:::, egyelektronos
rendszerekben csak ettol fligg az energia, degeneracio

F magneses kvantumszam: m

-y oy

1, a palya alakjat
hatarozzameg 1! s, 2! p, 3! d, 4! f

Palya (atomi palya): a kotott elektron adott energiaértéku

allohullam-allapota, ,,sajatrezgése”

g=0 |(g=1|9g=2 |g=3
| = 1s 2S 3s 4s
| = 2P 3p 4p 5p
| = 3d 4d 5d 6d

Molekulak vilaga — 1. kémiai szeminarium
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Gerjesztett allapotok

v Kyantummechanika Tekintsuk a legkisebb energiaju, legkotottebb 1s-elektront.

néhany diaban
v Dobozba zart elektron

v AH-atom | Nincs csomogomb (g = 0), nincs csomos’k (I =0), a palya
v Gerjesztett allapotok gombSZImmetI’IkUS

| Hullamfliggvénye a Schrodinger-egyenlet megoldasabol
adodik:

— 1 =ao
1s = p==e
a
0

| Csak r-tol figg, alland6 sugarral rajzolt felllet pontjaiban
azonos értéket vesz fel (gdbmbszimmetria)

Hol van az elektron? ! Nincs olyan valasz, mint a klasszikus
zik aban!

| Egy adott (x;y; z) pont kortli V térfogatban
W = j( x;y;2)j? V valosz' nuséggel. (Nem informat'v!)
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Gerjesztett allapotok

v Kvantummechanika
néhany diaban 1S elektron
v Dobozba zart elektron 1 1
v A H-atom _ _ r=ao | i -2 2r=ag
v Gerjesztett allapotok 1s — 1S(r) - |g ?e . J 1S.| - a 3 €
0 0
vy
dr térfogatu érzékel 0 r

| Legnagyobb val6sz'nus éggel a magnal van, ettol tavolodva a
megtalalasi vszg. exponencialisan cstkken

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

ey ciban Abrazolni lehet:
v Dobozba zart elektron
v AHatom | sat’rozas: intenzitasa aranyos a megtalalasi vszg-gel

v Gerjesztett allapotok

| ,,dot-plot”: a pontok surus ége aranyos a megtalalasi vszg-gel
(mérés-szer)

| burkolofeliilet: ezen a feliileten belll 90 % valdsz'nus éggel
talalhatd meg az elektron

Jmol
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Gerjesztett allapotok

nehany didban Abréazolni lehet még:
v Dobozba zart elektron
v AHatom | radialis eloszlasfiggveny: mekkora a valosz'nus ége, hogy

v Gerjesztett allapotok

egy r sugar r vastag gombhéjban van:

P r=4r?j(rn)j* r

Esetunkben

P r2e 2o



Gerjesztett allapotok: 1s-allapot

v Kvantummechanika Az 1s elektron sajatfiggvenye — normalasi egyttthato néelkal

néhany diaban
v Dobozba zart elektron

v A H-atom r=ao

e

nincs csomofeliilet

v Gerjesztett allapotok 1s

Az 1spalya ,j j°,r° grakonjai

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

e Az 1s elektron sajatfliggvénye — normalasi egydttthatd nélkul
v Dobozba zart elektron

v A H-atom — . , y

v Gerjesztett allapotok 1s e =ao NINCsS CsomOfeIUIet

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

http://csi.chemie.tu-darmstadt.de/ak/immel/tutorial s/
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Gerjesztett allapotok: 2s-allapot

e A 2s elektron sajatfliggvénye — normalasi egyutthato nélkul
v Dobozba zart elektron

v A H-atom =2 ;e _

v Gerjesztett allapotok 2S (2a0 r)e =280 CSOmogomb r=2 ao

A2spalya ,j j5,r° grakonjai
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Gerjesztett allapotok: 2s-allapot

v Kvantummechanika A 2s elektron sajatfiiggvénye — normalasi egydutthato nélkul

néhany diaban
v Dobozba zart elektron
v A H-atom

r=2a z _
v Gerjesztett allapotok 2s (2a0 r)e 0 C30m090mb r = 2 do

A 2s palya 90%-o0s burkolofellilete és a 25 - 90%-o0s kontlrok
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Gerjesztett allapotok: 3s-allapot

L A 3s elektron sajatfliggvénye — normalasi egyitthatd nélkdl

v Dobozba zart elektron

v (2r2  18agr +27a3)e 320 két bgombr; =1:9
v Gerjesztett allapotok 3s aO)e etcsomogomb iy = 1, 9a0

r,=17;1ag

2

A3spalya ,j j°, r® grakonjai
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Gerjesztett allapotok: 3s-allapot

L A 3s elektron sajatfliggvénye — normalasi egyitthatd nélkdl

v Dobozba zart elektron

v (2r2  18agr +27a3)e 320 két bgombr; =1:9
v Gerjesztett allapotok 3s aO)e etcsomogomb iy = 1, 9a0

r,=17;1ag

A 3s palya 90%-0s burkolofeliilete és a 25 - 90%-0s kontUrok
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Gerjesztett allapotok: s-allapotok

v Kvantummechanika

néhany diaban | A csak csomogombot tartalmazo (1 =0,9=1;2;3;:::)
v Dobozba zart elektron . , . . .
o A beatom gerjesztett allapotok gombszimmetrikusak

v Gerjesztett allapotok

|  Kvantumszamokkal kifejezve ezekaz 1s (1 =0;g=0);
2s(1=0;9g=1);3s(1=0;g=2);...palyak
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v Kvantummechanika
néhany diaban

v Dobozba zart elektron
v A H-atom

v Gerjesztett allapotok

Gerjesztett allapotok: p-allapotok

| Az egy csomoOs’kot tartalmaz6 allapotok (I =1,9=1;2;3;:::)
térbeli iranyultsagot mutatnak

| Csomogombok és csomos’kok egylttesen fordulhatnak elo

| A p-allapot harom lényegesen kilonb6zo (egymasra
meroleges) helyzetben Iétezhet, ezek energiaja egyenlo

| Fokvantumszammal kifejezve ezeka2p (I =1;9=0); 3p
(I1=1;9=1);4p(l=1;9g=2);...palyak
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Gerjesztett allapotok: 2p-allapot

s A 2p elektron sajatfiggvényei — normalasi egyutthatok nélkal
v Dobozba zart elektron 2py xe '~ 289 csomos’k x =0
v A H-atom r=2ap A —
v Gerjesztett allapotok 2py ye CS0mos k y =0
2p, Z€ 'T230 csomos’k z=0
2 .2

A2ppalya ,j j°,r grakonjai
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Gerjesztett allapotok: 2p-allapot

s A 2p elektron sajatfiggvényei — normalasi egyutthatok nélkal
v Dobozba zart elektron 2py xe '~ 289 csomos’k x =0
v A H-atom r=2ap A —
v Gerjesztett allapotok 2py ye CS0mos k y =0
2p, Z€ 'T230 csomos’k z=0

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

s A 2p elektron sajatfiggvényei — normalasi egyutthatok nélkal
v Dobozba zart elektron 2py xe '~ 289 csomos’k x =0
v A H-atom r=2ap A —
v Gerjesztett allapotok 2py ye CS0mos k y =0
2p, Z€ 'T230 csomos’k z=0

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

s A 3p elektron sajatfiggvényei — normalasi egyutthatok néelkdl
v Dobozba zart elektron 3p, (r 6a0)xe r=3ao csomokx =0 ésr =6 ao
v A H-atom — , -
v Gerjesztett allapotok 3py (r 6a0)ye =3a0 CsomOk y — O esr = 6 ao
3p, (r 6ag)ze =3 csomokz =0 ésr =6ag
:2 2

A3ppalya ,j j°,rc grakonjai
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Gerjesztett allapotok: 3p-allapot

s A 3p elektron sajatfiggvényei — normalasi egyutthatok néelkdl

v Dobozba zart elektron 3p, (r 6a0)xe r=3ao csomokx =0 ésr =6 ao

v A H-atom — , ,

v Gerjesztett allapotok 3py (r 6a0)ye =3a0 CsomOk y — O esr = 6 ao
3p, (r 6ag)ze =3 csomokz=0 ésr =6ag

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

s A 3p elektron sajatfiggvényei — normalasi egyutthatok néelkdl

v Dobozba zart elektron 3p, (r 6a0)xe r=3ao csomokx =0 ésr =6 ao

v A H-atom — , ,

v Gerjesztett allapotok 3py (r 6a0)ye =3a0 CsomOk y — O esr = 6 ao
3p, (r 6ag)ze =3 csomokz=0 ésr =6ag

A 3py, 3py és 3p, palyak térbeli orientacioi
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Gerjesztett allapotok: d-allapotok

v Kvantummechanika

néhany diaban | Két, egymasra meroleges csomos’kot tartalmazo allapotok
v Dobozba zart elektron _ _ MO ’ k bb . t ., I

o A beatom (1=2,9=1;2;3;:::), meg kisebb szimmetriava
v Gerjesztett allapotok

| Ot lenyegesen kiildbnbozo iranyultsaga |étezik (a hatodik
,,Kikeverheto”)

|  Fokvantumszammal kifejezve ezek a 3d (I =2;g9=0); 4d
(1=2;9=1);5d(1=2;g=2);...palyak

A 3d (csombogdmb nélkili, két csomos’kos) palya hat iranyultsaga
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Gerjesztett allapotok: 3d-allapot

L A 3d elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyutthatok nélkul
v Dobozba zart elektron 3dy Xye r=3ag csomoskok x = 0 és y = 0

v A H-atom — s . s

v Gerjesztett allapotok 3dyz yze = 33.0 CS0mos kOk y = O €S Z = O

3d,  yze 73 csomoskok z=0 ésx =0
3d, 2 y2 (X2 yz)e =330 csomoOs’ kok y =X es y= X
3, ,, (Y° 2z°)e 7%  csomoskokz=yész= y
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Gerjesztett allapotok: 3d-allapot

s A 3d elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyutthatok nélkal
v Dobozba zart elektron 3dxy Xye r= 38.0 CsoméS,kOk X = O éS y = O
v A H-atom - s -
v Gerjesztett allapotok 3dyz yze =320 CSOMOos kOk y — O eSSz = O
34, ~ yze "3 csomoskok z=0 ésx =0

3d,2 2 (x?  y?)e =33  csomoskoky = x ésy =
3dy2 ;2 (y2 22)e =330 csomos’kok z = y és z =

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

s A 3d elektron sajatfiiggvényei — normalasi egyutthatok nélkal
v Dobozba zart elektron 3dxy Xye r= 38.0 CsoméS,kOk X = O éS y = O
v A H-atom - s -
v Gerjesztett allapotok 3dyz yze =320 CSOMOos kOk y — O eSSz = O
34, ~ yze "3 csomoskok z=0 ésx =0

3d,2 2 (x?  y?)e =33  csomoskoky = x ésy =
3dy2 ;2 (y2 22)e =330 csomos’kok z = y és z =

A 3d palyak o6t kilonbdzo irany’tasa
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Gerjesztett allapotok

v Kvantummechanika
néhany diaban

v Dobozba zart elektron
v A H-atom

v Gerjesztett allapotok
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lrodalom, szimul aciok

nehany didban Altalanos irodalom
v Dobozba zart elektron
v A H-atom | D. O. Hayward: Quantum Mechanics for Chemists, Royal

v Gerjesztett allapotok

Society of Chemistry, UK, 2002
| P. W. Atkins: Fizikai kémia Il., Nemzeti Tankdnyvkiado, 1998
Az abrak forrasai, szimulaciok
| www.falstad.com/gmatom
| winter.group.shef.ac.uk/orbitron
| csi.chemie.tu-darmstadt.de/ak/immel/tutorials

|  www.mhhe.com/physsci/chemistry/
lessentialchemistry/flash/flash.mhtml
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