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usmerenost pokretljivost

elektrondeficitarnost

hemijska veza


Kvantna mehanika  (N. Bohr, 1913.)
Louis de Broglie - začetak talasne mehanike 1924. god.

postulat o dvojnoj prirodi materije

A.H. Compton 1922. god.  
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svetlost

talasna korpuskularna

svojstva


Compton-ov efekat  1927. god.- Nobelova nagrada



↓

dokaz korpuskularne prirode svetlosti
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foton dvojna priroda

talas cestica


Louis de Broglie   
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     λ - talasna dužina fotona






m - masa fotona







h, c - konstante

Analoga jednačina se može primeniti i za eˉ
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λ - talasna dužina eˉ ;   za υ = 0  λ = ∞

      ↓

važi sa sve vrste čestica - univerzalan zakon - povezuje talasna i korpuskularna svojstva materije - dvojnu prirodu materije



W. Heisenberg ←   De Broglie  → P.A.M. Dirac
↓

E. Schrödinger

matematička jednačina

povezuje talasna svojstva eˉ i njegovo energetsko stanje

Talasna mehanika

stanje čestice u nekom trenutku:
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  x, y, z - mesto



prostorna ili amplitudna

     t - vreme





   funkcija

Pri razmatranju emisije i apsorpcije svetlosti pri prelasku eˉ iz jednog stacionarnog stanja u drugo koristimo ukupnu talasnu funkciju.

Kada se razmatra stacionarno stanje eˉ koristimo samo amplitudnu funkciju.

Hemijska veza → stacionarno stanje eˉ

talasna funkcija - podrazumevamo - prostorni smisao

fizički smisao talasne funkcije
talasna funkcija - verovatnoća nalaženja eˉ u odnosu na jezgro

fizički smisao - analogija sa svetlosnim talasima

intenzitet svetlosnog snopa  =  gustina snopa




    korpuskularno stanovište
stanovište talasne prirode svetlosti

kvadrat amplitude svetlosnog talasa = intenzitet svetlosti
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struktura

atoma molekula

hemijska veza

talasna mehanika
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Primena navedenih razmatranja na eˉ

intenzitet elektronskog snopa ~ 
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gustina verovatnoće - gustina elektronskog oblaka

Kvadrat talasne funkcije ima fizički smisao zbog toga što održava gustinu elektronskog oblaka ili gustinu električnih sila, a ne zbog toga što se njegove pozitivne vrednosti mogu korelisati sa teorijom verovatnoće.

 Atomske orbitale

 Šredingerova jednačina za atom vodonika

Pri razmatranju strukture atoma Šredinger je pošao od matematičkih izraza izvedenih za periodična kretanja svetlosnih i zvučnih talasa.
+ d' Broljev  
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Šredingerova talasna jednačina 
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Za atome sem H izraz se dopunjuje:

1. naelektrisanjem jezgra tog atoma

2. izrazom za Ep elektrona u tom atomu

Talasna funkcija s, p i d orbitala

Elektronski omotač - sfernog oblika - položaj eˉ u njemu bolje određuju sferno polarne koordinate, koje su povezane sa Dekartovim pravouglim koordinatama:

x = rsinθcosφ

y = rsinθsinφ


z = rcosθ

r - dužina radijus vektora

θ - ugao između radijus vektora i z ose

φ - ugao između x ose i projekcije radijus vektora na ravan    x0y
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Položaj e− u atomu predstavljen sferno-polarnim koordinatnim sistemom
z - polarna osa; θ - polarni (zenitni ugao); φ - azimutni ugao
polarne koordinate: r (0 - ∞); φ (0 - 2
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ψ - zavisi od koordinata r, φ, θ

Promene talasne funkcije ψ možemo izraziti u obliku proizvoda tri nezavisne funkcije: R, Θ i Φ.
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R - određuje promenu stanja e− sa promenom njegovog rastojanja od jezgra
Θ - promena stanja e− sa promenom ugla θ
Φ - promen stanja e− sa promenom ugla φ

Vrednosti funkcija R, Θ i Φ se periodično menjaju za određene vrednosti uglova θ i φ, radijusa r i konstanti 

m, l i n.

rešavanjem funkcije Φ - konstanta m
rešavanjem funkcije Θ - konstanta l i njena povezanost sa m
rešavanjem funkcije R - konstanta n i njena povezanost sa l
konstanta n (n = 1, 2, 3 ...) glavni kvantni broj
konstanta l (l = 0, 1, 2, ... (n - 1)) orbitalni kvantni broj

konstanta m (-l ... 0 ... +l)  magnetni kvantni broj

Šredinger je teorijskim putem došao do vrednosti kvantnih brojeva koje je ustanovio Bor intuicijom.
Talasna funkcija H atoma:
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Talasna funkcija orbitala ili atomska orbitala

Atomske orbitale određene su sa tri kvantna broja  (obično samo n i  l)

oznake orbitala

za l = 0 (s)

l = 1 (p)

l = 2 (d)

l = 3 (f)
označavanje orbitala
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usmerenost p ili d orbitala - u indeksu se dodaje oznaka ose duž koje se prostire elektronski oblak te orbitale

primer:
ψ2,1,0

2pz
m = 0
ψ2,1,-1
2px
m = -1

ψ2,1,1 
2py
m = 1

Ugaona talasna funkcija

Vrednost talasne funkcije orbitale zavisi od radijusa r i dva ugla (θ i φ) i može s prikazati kao proizvod dve funkcije:
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- ugaona funkcija  
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[image: image28.wmf](

)

r

R

 - radijalna funkcija

Ugaona funkcija
· određuje stanje elektrona sa promenom oba ugla

· prostorni oblik i usmerenost atomske orbitale

Radijalna funkcija

· određuje domet atomske orbitale

s-orbitala

1s orbitala 
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  (l = 0 i  m = 0)
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analitički izraz
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Ugaona funkcija s orbitala ne sadrži ni jedan ugao.

Ugaona funkcija za  l = 0 i  m = 0 ne zavise od θ i φ.

Talasna funkcija 1s orbitale
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2

3

0

1

2

2

1

a

zr

s

e

a

z

-

×

÷

÷

ø

ö

ç

ç

è

æ

×

=

Y

p


z - naelektrisanje jezgra

a0 - Borov radijus
r - rastojanje elektrona od jezgra

2s, 3s ... ns orbitale - međusobno se razlikuju za iznos odgovarajuće radijalne funkcije
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p-orbitale
za l = 1 



m = -1, 0, 1

p-orbitale - 3 ugaone funkcije:


[image: image40.wmf]0

0

,

1

0

,

1

F

Q

=

G




[image: image41.wmf]1

1

,

1

1

,

1

F

Q

=

G




[image: image42.wmf]1

1

,

1

1

,

1

-

-

-

F

Q

=

G



[image: image43.wmf]q

p

cos

4

3

2

1

0

,

1

÷

ø

ö

ç

è

æ

=

G

 grafički prikaz

Analitički izraz talasnih funkcija p-orbitala
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Analitički izrazi  3p, 4p - razlika u radijalnom delu funkcije
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d-orbitale

6 talasnih funkcija od kojih su po 3 međusobno slične
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prostiru se između osa pravougaonog 



      
koordinatnog sistema
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   koordinatnog sistema

l = 2

m = +2, +1, 0, -1, -2
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Orbitala i elektronski oblak 

”orbitala”
  


”elektronski oblak”

Orbitala - matematička funkcija koja opisuje energetsko stanje elektrona u atomu ili molekulu
Ece− - određeno njegovim položajem (r od jezgra)
stanje e− - koristi se talasna funkcija i njen kvadrat

Elektronski oblak - poistovećujemo sa kvadratom talasne funkcije (verovatnoćom nalaženja e−)

Razmatranje nastajanja hemijske veze:

· simetrija orbitala 

· AO = elektronski oblak e−
s, p, d, f    -    različita prostorna usmerenost elektronskog oblaka (različito uzajamno dejstvo jezgra i e−)
Usmerenost elektronskog oblaka utiče na mogućnost stvaranja hemijske veze i njenu usmerenost u prostoru.

Šredingerova talasna jednačina za atom helijuma
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Jednačina se rešava približnim metodama: 

· varijacija

· perturbacija

· samousaglašeno polje

Elektrnska konfiguracija atoma
Popunjavanje atomskih orbitala elektronima vrši se prema sledećim pravilima:

1. pravilo najniže energije

2. Paulijev princip
3. Hundovo pravilo

Pravilo najniže energije - princip najniže energije

Elektron prvo popunjava atomsku orbitalu koja se nalazi na najnižem energetskom nivou.

Pulijevo pravilo - princip isključenja
Jednu atomsku orbitalu mogu popuniti samo elektroni koji se razlikuju najmanje po jednom kvantnom broju. Jednu atomsku orbitalu mogu popuniti samo elektroni koji nemaju sva 4 kvantna broja ista.

”sva četiri” - različite spinske kvantne brojeve

n raličito - različita E

l različito - različita vrsta orbitale 

m različito - elektroni pripadaju orbitalama različite usmerenosti
Kvantni broj spinskog magnetnog momenta:

ms = + ½ 
  ms = - ½ 
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Jednu atomsku orbitalu mogu popuniti samo 2 elektrona koji će se razlikovati po kvantnom broju spinskog magnetnog momenta.

Hundovo pravilo - pravilo maksimalnog multipliciteta

Ako postoji više orbitala iste E 

termovi većeg multipliciteta imaju najnižu energiju (atomske orbitale iste E popunjavaju se prvo nesparenim elektromnima)
paralelni spinovi - daju termu maksimalni multiplicitet a atomu veću stabilnost
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činjenice:
· jednu orbitalu mogu popuniti najviše 2 elektrona

· međusobna povezanost energetskih nivoa i glavnog kvantnog broja

na jednom energetskom nivou može biti maksimalno 2n2 elektrona

Ne, max = 2n2
Talasna funkcija orbitala određena je sa 3 kvantna broja 
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četiri talasne funkcije     jedna s→(2s)  tri p→(3px, 3py, 3pz)

za  n = 3 → devet talasnih funkcija   jedna s, tri p, pet d
n = 1
Ne, max = 2
1s2
n = 2
Ne, max = 8
2s2 2p6
n = 3
Ne, max = 18
3s2 3p6 3d10
n = 4
Ne, max = 32
4s2 4p6 4d10 4f14
Kada elektroni ne bi međusobno dejstvovali onda bi elektroni (odnosno atomske orbitale) određene vrednosti n imali istu E.  

Odstupanje od navedenog redosleda.

Dijagram energetskih nivoa atomskih orbitala

Redosled energetskih nivoa:

·  n + l
· pravilo dijagonala

Pravilo n + l 

Od dve atomske orbitale energetski je niža ona koja ima nižu vrednost zbira glavnog kvantnog broja i orbitalnog kvantnog broja.

n1 + l1 = n2 + l2

n < niža E
primeri:

1.  3s  (n + l) = 3 + 0 = 3


 3p  (n + l) = 3 + 1 = 4

2.  4s  (n + l) = 4 + 0 = 4


 3d  (n + l) = 3 + 2 = 5

3.  4p  (n + l) = 4 + 1 = 5


 3d  (n + l) = 3 + 2 = 5

Pravilo dijagonala

· energetski je niža ona orbitala koja je na dijagramu dijagonalno niža
· u horizontalnom nizu energetski je niža orbitala sa leve strane

n = const. → l se menja


Oba pravila važe samo za atome hemijskih elemenata do rednog broja 20 (do početka popunjavanja d orbitala) - do Sc.
Fe 1s22s22p63s23p63d64s2
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