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Table 9.3 The spherical harmonics
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Effektiv potential i centralkraftfalt (for Z = 1)
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E; : Elektronen ar
obunden, och ar
pa avstandet r» > r,
fran karnan.
(Obunden for alla
varden pa £ > 0)

E, : Elektronen ar
begransad till
r,<r<r;,dvsen
elliptisk bana.

E, : Elektronen ror sig
paradienr=r,, dvs
en cirkel.

Om energin E ar kand kan vi bestamma rorelsens max-
och minradier utan att veta nagot annat om rorelsen.
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De radiella vagfunktionerna R,
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79 Radial functions R,,(r) and radial distribution functions r2R2(r) for atomic hydrogen. The
unit of length is a, = (m/u)a,, where a, is the first Bohr radius
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Radiella vagfunktioner Radiella fordelningsfunktioner
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Table 7.1 The complete normalised hydrogenic wave functions corresponding to the first three shells

Quantum numbers Spectroscopic
Shell n l m notation Wave function y ., (1,6, )
1
K 1 0 0 1s —(Z/a,)*? exp(~Zr/a,)
n
L 20 0 2% (Z/a,)¥*(1 — Zr/2a,) exp(~ Zr/2a,)
2. /2n
2 1 0 2p, (Z/a,)**(Zr/a,)exp(—Zr/2a,)cos 8
4./2n
2 1 +1 2p4 F¥——=(Z/a,)**(Zr/a,)exp(— Zr{2a,) sin D exp( +i¢)
8./%
M 3 0 0 3s (Z/a,)**(1—22r/3a,+2Z%*/27a2) exp(— Zr/3a,)
3/3=
2./2 .
3 1 0 3p, \/_ (Z/a)**(1 — Zr/6a,)(Zr/a,) exp(— Zr/3a,) cos O
21,/%
3 1 +1 3ps, F (Z/a,)¥*(1 - Zr/6a,)(Zr/a,) exp(—Zr/3a,)sin O exp( i)
27./%
3 2 0 3d, (Z/a,)*(Z*r*/a2) exp(—Zr/3a,)(3 cos?8 — 1)
81./6m
3 2 +1 id,, F (Z/a,)**(Z*r*/a2)exp(—Zr/3a,)sin 6 cos 8 exp( +ig)
81,/n |
3 2 +2 3d,, (Z/a,,)wz(zzrz/aﬁ)exp(--Zr/3a,,) sin?@exp(+2i¢)

162,/n



En atomorbital (AO) ar en en-elektron-vagfunktion bestdmd av
kvanttalen (n, [, m;), som definierar ett bundet tillstand med
diskreta (kvantiserade) energinivaer.

n =1, 2,3, ... Huvudkvanttalet, bestammer energin E,,, fran
l6sningen av den radiella vagfunktionen. Alla orbitaler med
samma n bildar ett elektronskal:

n= 1 2 3 ..
K LM ..

[=0,1,2,...,n — 1 Orbitalt rorelsemangdsmomentkvanttal, ger

storleken hos (ban)rérelseméangdsmomentet |L| = (/I(1 + 1)A.

Alla orbitaler med samma (n, 1) bildar ett subskal:

=012 8§ ..
s pd f ..

m;=—Il,—[+1,...,0,...,] Magnetkvanttalet, ger
z-komponenten av L: L, = mjh.
For varje AO finns dessutom tva mojliga spinntillstand:

s = % Spinnkvanttalet, ger storleken hos spinnrorelsemangds-
momentet: |S| = /s(s + 1)h.

Mg = —8,—8+ 1,..,8= —%, +% Spinnmagnetkvanttalet, ger
z-komponenten av S: S, = msh = +h/2.

Kvanttalen
(n, [, m;, s)
definierar
ett bundet
tillstand, en
Atomorbital



Atomorbitaler




Beror inte totala energin pa rotationskvanttalet, / ?

Veff (I‘) A i
Zz,ue4 Den totala energin
1 E, = BEY e bestédms enbart av
& n huvudkvanttalet n, som
0.75 n=12,3,... avgor vilka / som ar
0L [=0,1,...(n—1) mojliga.
E, kan sedan fordelas
025 pa Kinetisk och
potentiell energi.
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Vateatomens energinivaer
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‘illatna dvergangar for vateatomen
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Vates spektrallinjer
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Grotriskt diagram
(termdiagram) for
overgangar i
vateatomen.

Tjockare linjer
motsvarar overgangar
med storre
sannolikhet.
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Jonstorlek — Vateliknande atomer

Relativ fordelning av den mest
sannolika radien for 1s-elektroner
| vateliknande (en-elektron-) atomer.




