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Квантування атомів. Електронна оболонка атомів
Теоретична довідка

У центрально-симетричному полі  рівняння Шредінгера у сферичних координатах 

	,	(1.1)


де , , допускає відокремлення змінних:

	. 	(1.2)


Радіальна частина хвильової функції електрона у воднеподібних атомах, тобто при  , де  – заряд ядра атома або іона, має наступний вигляд:

	,	(1.3)



де  – радіус першої борівської орбіти в атомі водню, ,  – головне квантове число, 


– поліном Лаґерра порядку k.



Кульова функція є власною функцією операторів   і :

	,	(1.4)
де 




– приєднаний поліном Лежандра. Спектр власних значень операторів  і  визначається виразами 

	,	(1.5)

	, 	(1.6)
де орбітальне l та магнітне m квантові числа приймають значення:


; .
	Рівняння для радіальної частини хвильової функції електрона у воднеподібних атомах, 

	,	(1.7)
має кінцеві та однозначні рішення лише для квантованих значень енергії, що визначаються формулою

	.	(1.8)
	Рівні енергії атома лужного металу

	,	(1.9)


де  – ефективний заряд (в одиницях е) остова атома (іона), у полі якого рухається зовнішній електрон, п – головне квантове число валентного електрона,  – поправка Рідберґа (квантовий дефект), що залежить від l.
Питання про розселення електронів по станам в атомі вирішується на основі двох принципів – принципу Паулі та принципу мінімуму енергії.
Принцип Паулі: в системі тотожних ферміонів не може бути двох частинок, що знаходяться в одному і тому ж квантовому стані. 
Механічний та магнітний моменти атома визначаються сумою відповідних моментів усіх його електронів (моменти ядра на два - три порядки менше).
Результуючий орбітальний момент атома визначається виразом

	,	(1.10)



де L – квантове число орбітального моменту атома. У випадку системи з двох частинок, що мають квантові числа  і ,  L приймає наступні значення:.
	Результуючий спіновий момент атома визначається виразом

	,	(1.11)
де S – квантове число спінового моменту атома. При парній кількості N електронів в атомі S приймає усі цілі значення від 0 до N/2, а при непарній N – усі напівцілі значення від 1/2 до N/2.
	Повний механічний і магнітний моменти атома, що містять N електронів, у випадку найбільш поширеного LS-зв’язку виражаються відповідно так:

	,	(1.12)

	,	(1.13)


де J – квантове число повного моменту атома, що приймає значення ,  – магнетон Бора; фактор Ланде обчислюється за формулою 

	.	(1.14)
	При LS-зв’язку повні механічний та магнітний моменти повністю заповнених електронних оболонок дорівнюють нулю. Тому задача про моменти атомів вирішується тільки з урахуванням валентних електронів. 
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1.1. Електрон у атомі водню знаходиться у стані, що описується хвильовою функцією , де А,  і  – сталі.
Знайти: 


а) сталі  і  та енергію Е електрона (за допомогою рівняння Шредінгера);
б) нормувальний коефіцієнт А. 


1.2. Знайти для 1s-електрона атома водню найбільш імовірну відстань його від ядра  та ймовірність знаходження електрона в області .
1.3. Знайти для основного стану атома водню середні значення наступних величин:
а) модуля сили взаємодії електрона з ядром;
б) потенціальної енергії взаємодії електрона з ядром. 
1.4. Визначити середнє значення кінетичної енергії електрона в основному стані атома водню. 
1.5. Знайти для 2p-  і 3d-електронів атома водню найбільш імовірну відстань від ядра. 
1.6. Визначити, у скільки разів орбітальний момент імпульсу електрона, що знаходиться у f-стані, більше, ніж для електрона у p-стані.
1.7. Атом марганцю в нормальному стані має одну незамкнену підоболонку, що заповнена рівно наполовину п’ятьма електронами. Визначити електронну конфігурацію даної підоболонки.
1.8. У атома якого елемента заповнені K-, L- і M-оболонки, 4s-підоболонка  та наполовину 4p-підоболонка?
1.9. Знайти кількість електронів в атомах, у яких в нормальному стані заповнені:
а) K- і L-оболонки, 3s-підоболонка та наполовину 3p-підоболонка;
б) K-, L- і M-оболонки, 4s-, 4p- та 4d-підоболонки.
Що це за атоми? 
1.10. Визначити сумарну максимальну кількість s-, p-, d-, f- і g-електронів, які можуть знаходитися в N- і O-оболонках атома. 
1.11. Заповненій електронній оболонці відповідає головне квантове число п = 3. Визначити кількість електронів у цій оболонці, які мають однакові наступні квантові числа: 

а) = –3;

б) =1/2, l = 2;


в) = –1/2, = 1.
1.12. Енергія зв’язку валентного електрона атома літію у станах 2S і 2P дорівнює відповідно 5,39 і 3,54 еВ. Обчислити поправки Рідберґа для S- і P-термів цього атома.


1.13. Знайти поправку Рідберґа 3Р-терма атома натрію, перший потенціал збудження якого = 2,1 В, а енергія зв’язку валентного електрона в основному 3S-стані = 5,14 еВ.
1.14. Визначити довжини хвиль спектральних ліній, що виникають при переході збуджених атомів літію із стану 3S в основний стан 2P. Поправки Рідберґа для S- і P-термів дорівнюють –0,41 і –0,04.
1.15. Знайти довжини хвиль спектральних ліній, що виникають при переході збуджених атомів лужного металу із стану 4S в основний стан 3S. Вважати, що поправки Рідберґа для S- і P-термів відповідно дорівнюють –1,37 і –0,9.
1.16. Скільки та яких квантових чисел J може мати атом у стані з квантовими числами S і L, рівними відповідно:
а) 2 і 3;
б) 3 і 3;
в) 5.2 і 2?

1.17. Чому дорівнює квадрат орбітального моменту імпульсу  електрона у станах:
а) 2p;
б) 4f?

1.18. Знайти максимально можливий повний механічний момент атома у стані з електронною конфігурацією .

1.19. Збуджений атом має електронну конфігурацію  і знаходиться при цьому у стані з максимально можливим повним механічним моментом. Знайти магнітний момент атома у цьому стані.
1.20. Знайти повний механічний момент атома у стані з S = 3/2 і L = 2, якщо відомо, що його магнітний момент дорівнює нулю. 
1.21. Валентний електрон атома натрію знаходиться у стані з головним квантовим числом п = 3, маючи при цьому максимально можливий повний механічний момент. Яким є його магнітний момент у цьому стані?
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