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1 Óâîä

Àòîì ïðåäñòàâ§à ôóíäàìåíòàëàí (îñíîâíè) êîíöåïò ó õåìèjè. Íà îñíîâó Ðàäåð-
ôîðäîâèõ åêñïåðèìåíàòà ïîñòàâ§åí jå ïëàíåòàðíè ìîäåë àòîìà, ïðè ÷åìó jå èíòåðàê-
öèjà èçìå¢ó ïîçèòèâíî íàåëåêòðèñàíîã jåçãðà è íåãàòèâíî íàåëåêòðèñàíèõ åëåêòðî-
íà îïèñàíà Êóëîíîâîì åëåêòðîñòàòè÷êîì ñèëîì. Îâàj ìîäåë àòîìà òà÷íî îïèñójå è
ïðåäâè¢à âåëèêè áðîj åêñïåðèìåíòàëíèõ ÷è»åíèöà. Ìå¢óòèì è ïîðåä óñïåõà, ïðåìà
çàêîíèìà ôèçèêà ó îêâèðó êîjèõ jå îòêðèâåí, ïëàíåòàðíè àòîì íå ìîæå ïîñòîjàòè.
Íàèìå, êëàñè÷íà �óòíîâà ìåõàíèêà êàæå äà åëåêòðîí êîjè êðóæè îêî jåçãðà èìà
êîíñòàíòíî (óãàîíî) óáðçà»å. Äà§å, íà îñíîâó Ìàêñâåëîâå òåîðèjå åëåêòðîìàãíå-
òèçìà, íàåëåêòðèñà»å êîjå ñå óáðçàíî êðå£å åìèòójå çðà÷å»å. Ñòîãà, åëåêòðîí áè
òðåáàëî äà ó äåëè£ó ñåêóíäå èçãóáè åíåðãèjó è ïî ñïèðàëíîj ïóòà»è ïàäíå ó jåçãðî.
Íàñóïðîò òîìå, çíàìî äà ñó ðåàëíè àòîìè ñòàáèëíè. Ñòîãà, íà îñíîâó ñëàãà»à ñà
åêñïåðèìåíòàëíèì ðåçóëòàòèìà, ìîæåìî ðå£è äà jå ôèçè÷êà ñòðóêòóðà àòîìà äîáðî
îïèñàíà ïëàíåòàðíèì ìîäåëîì, àëè ïðîáëåì íàñòàjå êàäà ñå îâàj ìîäåë àíàëèçèðà
ïîìî£ó çàêîíà êëàñè÷íå ôèçèêå - ôèçè÷êà ñëèêà àòîìà jå äîáðà àëè ñó jåäíà÷èíå
ïîãðåøíå. Áèëà jå ïîòðåáíà íîâà òåîðèjà ñà òà÷íèì jåäíà÷èíàìà. Íà ñöåíó ñòóïà
êâàíòíà ìåõàíèêà.

Øðåäèíãåð jå 1926. ãîäèíå ïîñòóëèðàî (ïîñòàâèî áåç èçâî¢å»à)Øðåäèíãåðîâó

jåäíà÷èíó - îñíîâíó jåäíà÷èíó êâàíòíå ìåõàíèêå. Ó íàjñàæåòèjåì îáëèêó âðåìåíñêè
íåçàâèñíà Øðåäèíãåðîâà jåäíà÷èíà jå:

Ĥψ = Eψ,

ãäå jå Ĥ îïåðàòîð óêóïíå åíåðãèjå êîjè ñå çîâå Õàìèëòîíèjàí,1 E jå óêóïíà åíåðãèjà,
äîê jå ψ òàëàñíà ôóíêöèjà êîjà îïèñójå ñòà»å ñèñòåìà.2 Èçðàç çà Õàìèëòîíèjàí
óê§ó÷ójå êèíåòè÷êó è ïîòåíöèjàëíó åíåðãèjó:

Ĥ = − ~
2m

(
∂2

∂x2
+

∂2

∂y2
+

∂2

∂z2

)
+ Û .

Ó ãîð»åì èçðàçó ïðâè ÷ëàí ñå îäíîñè íà êèíåòè÷êó åíåðãèjó è îí jå èñòè çà ñâå
ñèñòåìå, äîê jå Û êàðàêòåðèñòèêà ñèñòåìà. Êîä àòîìà âîäîíèêà, êîjè ñå ñàñòîjè îä
jåäíîã ïðîòîíà è jåäíîã åëåêòðîíà, ïîòåíöèjàëíà åíåðãèjà ïîòè÷å îä »èõîâå ìå¢ó-
ñîáíå åëåêòðîñòàòè÷êå Êóëîíîâå èíòåðàêöèjå, è çà »ó êîðèñòèìî èçðàç ïîçíàò èç
êëàñè÷íå ìåõàíèêå:

Û = − 1

4πε0

e2

r
,

ãäå jå r ðàñòîjà»å èçìå¢ó ïðîòîíà è åëåêòðîíà. Ñàäà, ìå»àjó£è èçðàç çà Ĥ, Øðå-
äèíãåðîâó jåäíà÷èíó çà àòîì âîäîíèêà ìîæåìî íàïèñàòè íà ñëåäå£è íà÷èí:3− ~

2me

(
∂2

∂x2
+

∂2

∂y2
+

∂2

∂z2

)
− 1

4πε0
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r

ψn,l,m(x, y, z) = Eψn,l,m(x, y, z). (1)

1Îïåðàòîðè äåëójó íà ôóíêöèjó è äàjó èñòó èëè íîâó ôóíêöèjó, íïð. îïåðàòîðè ñó èçâîäè,
ìíîæå»å ñà x, êâàäðèðà»å, èòä.

2Äà, ìàòåìàòè÷êèì ôóíêöèjàìà ñó ïðåäñòàâ§åíà ñòà»à ôèçè÷êèõ ñèñòåìà - òî jå jåäàí îä
ïîñòóëàòà êâàíòíå ìåõàíèêå.

3Èñïðàâíèjå je óìåñòî ìàñå åëåêòðîíà, me, êîðèñòèòè ðåäóêîâàíó ìàñó ñèñòåìà jåçãðî-åëåêòðîí,
µ = memN/(me +mN ), ãäå jå mN ìàñà jåçãðà; ìå¢óòèì µ è me ñå ðàçëèêójó çà ìà»å îä 0,1 %.
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Çà àòîì âîäîíèêà, Øðåäèíãåðîâó jåäíà÷èíó jå ìîãó£å åãçàêòíî (àíàëèòè÷êè) ðå-
øèòè. Ðåøàâà»åì ñå äîáèjàjó èçðàçè çà òàëàñíå ôóíêöèjå êîjå îïèñójó ñòà»å åëåê-
òðîíà ó àòîìó âîäîíèêà è åíåðãèjå åëåêòðîíà êîjå îäãîâàðàjó îâèì ñòà»èìà. Ñêóï
ìîãó£èõ âðåäíîñòè åíåðãèjà ïðåäñòàâ§à ñïåêòàð àòîìà âîäîíèêà. Åãçàêòíå jåä-
íîåëåêòðîíñêå òàëàñíå ôóíêöèjå ñå íàçèâàjó àòîìñêå îðáèòàëå. Êâàäðàòè (òà÷íèjå
êâàäðàòè ìîäóëà) òàëàñíèõ ôóíêöèjà äàjó ãóñòèíó âåðîâàòíî£å íàëàæå»à åëåêòðîíà
ó îäðå¢åíîj òà÷êè ïðîñòîðà. Ìíîæå»åì ãóñòèíå âåðîâàòíî£å ñà êîíà÷íîì çàïðåìè-
íîì äîáèjàìî âåðîâàòíî£ó íàëàæå»à åëåêòðîíà ó òîj çàïðåìèíè. Àòîìñêå îðáèòàëå
âîäîíèêà èìàjó ïîñåáàí çíà÷àj, çàòî øòî ñó îíå ïî÷åòíà òà÷êà çà àïðîêñèìàòèâíà
(ïðèáëèæíà) ðåøå»à êîä ñëîæåíèjèõ ñèñòåìà.

Çà ñâå îñòàëå àòîìå (÷àê è çà àòîì õåëèjóìà), óñëåä ïîñòîjà»à ìå¢óñîáíå èíòåðàê-
öèjå åëåêòðîíà (êîjèõ èìà äâà èëè âèøå), Øðåäèíãåðîâó jåäíà÷èíó íèjå ìîãó£å åãç-
àêòíî ðåøèòè. Òàäà, ñâàêè åëåêòðîí ó âèøååëåêòðîíñêîì àòîìó ïîñìàòðàìî êàî äà
ñå êðå£å ó åôåêòèâíîì ïî§ó, êîjå ïîòè÷å îä óñðåä»åíå èíòåðàêöèjå äàòîã åëåêòðîíà
ñà ñâèì îñòàëèì åëåêòðîíèìà è jåçãðîì. Íà òàj íà÷èí ñå äîáèjàjó àïðîêñèìàòèâíå
jåäíîåëåêòðîíñêå òàëàñíå ôóíêöèjå êîjå íàçèâàìî Õàðòðèjåâå àòîìñêå îðáèòàëå.
Ìàòåìàòè÷êè èçðàçè Õàðòðèjåâèõ îðáèòàëà ñó ñëè÷íè åãçàêòíèì îðáèòàëàìà àòîìà
âîäîíèêà, ìå¢óòèì åíåðãèjå è ãóñòèíå âåðîâàòíî£å ñó äðóãà÷èjå. Èàêî ñó ïðèáëèæ-
íà ðåøå»à, Õàðòðèjåâå îðáèòàëå ñó âåîìà êîðèñíå, è ïîñëóæè£å íàì çà îájàø»å»å
ìíîãèõ îñîáèíà àòîìà, ïåðèîäè÷íå ïðîìåíå îâèõ îñîáèíà êàî è ñòðóêòóðå ïåðèîäíîã
ñèñòåìà åëåìåíàòà.

Êîìïëåòàí ìàòåìàòè÷êè ïîñòóïàê ðåøàâà»à Øðåäèíãåðîâå jåäíà÷èíå çà àòîì
âîäîíèêà ìîæå ñå íà£è ó ó¶áåíèêó Àòîìèñòèêà, è ìè ãà îâäå íå£åìî ïîíàâ§àòè.
Ìå¢óòèì, áèòíî jå íàó÷èòè êàêî ñå êîðèñòå ôîðìóëå êîjå ïðåäñòàâ§àjó ñâà ðåøå»à
îâå jåäíà÷èíå, òj. ñâà ìîãó£à ñòà»à àòîìà âîäîíèêà çà ðàçëè÷èòå êîìáèíàöèjå êâàíò-
íèõ áðîjåâà. Òàêî¢å, âàæíî jå èñïðàâíî òóìà÷èòè ïîjåäèíà÷íà ðåøå»à, íà îñíîâó
»èõîâèõ ìàòåìàòè÷êèõ èçðàçà è ãðàôè÷êèõ ïðèêàçà.

2 Àòîì âîäîíèêà

Àòîì âîäîíèêà (11H) jå êâàíòíè ñèñòåì ñàñòàâ§åí îä jåäíîã ïðîòîíà è jåäíîã åëåê-
òðîíà. �èõîâî ìå¢óñîáíî êðåòà»å ìîæåìî îïèñàòè êðåòà»åì jåäíå ÷åñòèöå ó ñèñòå-
ìó öåíòðà ìàñå, ÷èjà je ðåäóêîâàíà ìàñà µ = mpme/(mp +me). Ïðèëèêîì êâàíòíî-
ìåõàíè÷êîã îïèñà ñèñòåìà, óâåê ñå ïîëàçè îä õàìèëòîíèjàí òîã ñèñòåìà, êîjè jå çà
ñëó÷àj H àòîìà âå£ äàò ó jåäíà÷èíè (1):

Ĥ = − ~2
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Ïðèëèêîì ðåøàâà»å Øðåäèíãåðîâå jåäíà÷èíå çà àòîì âîäîíèêà, îíà ñå íàjïðå ïðå-
âîäè èç Äåêàðòîâèõ (x, y, z) ó ñôåðíå êîîðäèíàòå (r, θ, φ). Øðåäèíãåðîâà jåäíà÷èíà
(1) ó ñôåðíèì êîîðäèíàòàìà èìà îáëèê:[

− ~2
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]
ψn,l,m(r, θ, φ) = Enψn,l,m(r, θ, φ). (2)
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ïðè ÷åìó L̂2 ïðåäñòàâ§à êâàäðàò óãàîíîã ìîìåíòà ó ñôåðíèì êîîðäèíàòàìà:

L2 = −~2
[

1

sin θ

∂

∂θ

(
sin θ

∂

∂θ

)
+

1

sin2 θ

∂2

∂φ2

]

Ðåøàâà»åì Øðåäèíãåðîâå jåäíà÷èíå (2) äîáèjàìî òàëàñíå ôóíêöèjå ψn,l,m(r, θ, φ),
êîjå ðåïðåçåíòójó (jåäíîåëåêòðîíñêà) ñòà»à àòîìà âîäîíèêà, è îäãîâàðàjó£å äèñ-
êðåòíå âðåäíîñòè åíåðãèjà:

En = − 1

(4πε0)2
µe4

2n2~2
= −13,6

n2
eV. (3)

Ñâîjñòâåíe âðåäíîñòè îïåðàòîðà õàìèëòîíèjàíà Ĥ (åíåðãèjå), êâàäðàòà óãàîíîã
ìîìåíòà L̂2 è ïðîjåêöèjå óãàîíîã ìîìåíòà L̂z çàâèñå îä êâàíòíèõ áðîjåâà n, l è m, ðå-
äîì. �èõ äîáèjàìî ðåøàâà»åì ñëåäå£èõ ñâîjñòâåíèõ ïðîáëåìà (ñâîjñòâåíè ïðîáëåì
îïåðàòîðà Ĥ, âå£ íàïèñàíà Øðåäèíãåðîâà jåäíà÷èíà, ñàäà jå ïðèêàçàí ó ñàæåòîì
îáëèêó):

Ĥψn,l,m(r, θ, φ) = Enψn,l,m(r, θ, φ),

L̂2ψn,l,m(r, θ, φ) = l(l + 1)~2ψn,l,m(r, θ, φ),
L̂zψn,l,m(r, θ, φ) = m~ψn,l,m(r, θ, φ).

Ñêóï âðåäíîñòè êâàíòíèõ áðîjåâà n, l è m jåäíîçíà÷íî îäðå¢ójå ñòà»å àòîìà âîäî-
íèêà, è çáîã òîãà ñå îíè íàâîäå êàî îçíàêå ó äî»åì äåñíîì èíäåêñó, ψn,l,m(r, θ, φ).
Òàëàñíå ôóíêöèjå àòîìà âîäîíèêà íàçèâàjó ñå jîø àòîìñêèì îðáèòàëàìà. ×åñòî ñå
êîðèñòå è ñëåäå£å îçíàêå:

|1s〉 =
∣∣ψ1,0,0

〉
, |2s〉 =

∣∣ψ2,0,0

〉
, |2p1〉 =

∣∣ψ2,1,1

〉
, |2p0〉 =

∣∣ψ2,1,0

〉
, |2p−1〉 =

∣∣ψ2,1,−1
〉
, . . .

Îçíàêå s, p, d, f... îäãîâàðàjó âðåäíîñòèìà îðáèòíîã êâàíòíîã áðîjà l = 0, 1, 2, 3...,
ðåäîì (ñïåêòðîñêîïñêà íîòàöèjà). Èñïðåä »èõ ñå ïèøå ãëàâíè êâàíòíè áðîj n, äîê
ñå ó äî»åì äåñíîì èíäåêñó äîäàjó (çà l 6= 0) âðåäíîñòè îðáèòíîã ìàãíåòíîã êâàíòíîã
áðîjà m.

Íà îñíîâó èçðàçà (3) âèäèìî äà åíåðãèjà çàâèñè ñàìî îä ãëàâíîã êâàíòíîã áðîjà n.
Çà äàòî n, ñâà ñòà»à êîjà îäãîâàðàjó êâàíòíîì áðîjó l = 0, 1, . . . , n−1 ñó äåãåíåðèñàíà.
Ñëè÷íî, çà äàòå âðåäíîñòè n è l ïîñòîjè (2l+1) äåãåíåðèñàíèõ ñòà»à ñà m=−l,−l+
1, . . . , l − 1, l. Íà òàj íà÷èí ñå äîáèjà äà jå ñòåïåí äåãåíåðàöèjå n-òîã íèâîà, gn =∑n−1

l=0 (2l + 1) = n2.
Ñâå äî ñàäà íàïèñàíî âàæè è çà ñèñòåìå êîjè èìàjó Z ïðîòîíà ó jåçãðó è jåäàí

åëåêòðîí (çà àòîì âîäîíèêà Z = 1), ïðè ÷åìó jå ïîòðåáíî ó èçðàç çà Êóëîíîâó ïî-
òåíöèjàëíó åíåðãèjó óâðñòèòè íàåëåêòðèñà»å jåçãðà, òj. êîðèñòèòè èçðàç −Ze2/4πε0.
Îâàêâè ñèñòåìè ñå íàçèâàjó jîíè ñëè÷íè âîäîíèêó èëè âîäîíèêîèäíè jîíè. Èçðàç çà
åíåðãèjó îâèõ âîäîíèêó ñëè÷íèõ ñèñòåìà jå:

En = − 1

(4πε)2
Z2mee

4

2~2n2
= −13,6Z

2

n2
eV (4)
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2.1 Êâàíòíè áðîjåâè

Áðîj n jå ãëàâíè êâàíòíè áðîj. Îí ìîæå èìàòè öåëîáðîjíå ïîçèòèâíå âðåä-
íîñòè è »èìå ñå îçíà÷àâàjó (êâàíòójó) äîçâî§åíå âðåäíîñòè åíåðãèjå. Åíåðãåòñêè
íèâîè äîáèjåíè íà îñíîâó êâàíòîìåõàíè÷êîã ðàçìàòðà»à ñå ïîêëàïàjó ñà íèâîèìà
êîjå ïðåäâè¢à Áîðîâà òåîðèjà çàñíîâàíà íà êëàñè÷íîj ôèçèöè. Îâäå, ìå¢óòèì, êâàí-
òèçàöèjà äîëàçè ïðèðîäíî ó ñàìîì ïîñòóïêó ðåøàâà»à Øðåäèíãåðîâå jåäíà÷èíå, èç
çàõòåâà äà òàëàñíà ôóíêöèjà ìîðà áèòè íåïðåêèäíà (jåð åëåêòðîíè íå ìîãó íåñòàjàòè
ó íåêèì òà÷êàìà à äðóãèì ñå ïîjàâ§èâàòè) è äà ó áåñêîíà÷íîñòè çà r →∞, ôóíêöèjà
ψ ìîðà òåæèòè íóëè, à íå èç ïîñòóëàòà î äèñêðåòíîñòè óãàîíîã ìîìåíòà.

Åíåðãèjà jåíîåëåêòðîíñêîã àòîìà çàâèñè ñàìî îä n, jåð ïîòåíöèjàëíà (Êóëîíîâà)
åíåðãèjà çàâèñè ñàìî îä ðàäèjàëíîã ðàñòîjà»à åëåêòðîíà îä jåçãðà. Ìå¢óòèì, Øðå-
äèíãåðîâà jåäíà÷èíà òàêî¢å êâàíòójå è êâàäðàò îðáèòíîã óãàîíîã ìîìåíòà L2, êàî
è »åãîâó ïðîjåêöèjó íà z-îñó, Lz. Êâàíòèçàöèjà îâèõ âåëè÷èíà çàõòåâà äâà êâàíòíà
áðîjà. Òî ñó îðáèòàëíè êâàíòíè áðîj, l, êîjè ìîæå èìàòè âðåäíîñòè îä 0 äî n− 1
è ìàãíåòíè îðáèòàëíè êâàíòíè áðîj, m, ñà âðåäíîñòèìà îä −l äî l. Äîçâî§åíå
âðåäíîñòè êâàäðàòà îðáèòíîã óãàîíîã ìîìåíòà è »åãîâå z ïðîjåêöèjå ñó:

L2 = l(l + 1)~2 l = 0, 1, . . . , n− 1,

Lz = m~ m = −l,−l + 1, . . . , 0, . . . , l − 1, l.

Ñâàêè ñêóï (n, l,m) îçíà÷àâà îäðå¢åíî êâàíòíî ñòà»å àòîìà (òj. åëåêòðîíà ó
àòîìó) ó êîìå jå åíåðãèjà åëåêòðîíà jåäíàêà En, îðáèòíè óãàîíè ìîìåíò jåäíàê√
l(l + 1)~ è »åãîâà ïðîjåêöèjà jåäíàêà m~. Çà n > 1 âèøå êâàíòíèõ ñòà»à (óêóïíî

n2) îäãîâàðà jåäíîì åíåðãåòñêîì íèâîó En. Çà îâà ñòà»à êàæåìî äà ñó äåãåíåðèñàíà.
Óîáè÷àjåíî jå äà ñå çà ñòà»à óâîäå îçíàêå 1s, 2s, 2p, . . . , ãäå áðîj ïðåäñòàâ§à âðåäíîñò
ãëàâíîã êâàíòíîã áðîjà n, à ñëîâà ñå äîäå§ójó íà îñíîâó âðåäíîñòè êâàíòíîã áðîjà l:
s çà l = 0, p çà l = 1, d çà l = 2, f çà l = 3, g çà l = 4 èòä; ïîíåêàä ñå ó ñóáñêðèïòó
äîäàjå âðåäíîñò êâàíòíîã áðîjà m.

Ïîêàçàëî ñå, ìå¢óòèì äà jå çà ïîòïóíè îïèñ ñòà»à åëåêòðîíà ó àòîìó ïîòðåá-
íî óâåñòè jîø äâà êâàíòíà áðîjà. Íàèìå, êàî ïîñëåäèöà ðåëàòèâèñòè÷êèõ åôåêàòà,
êîjè íèñó óê§ó÷åíè ó Øðåäèíãåðîâó jåäíà÷èíó, óâîäè ñå âåëè÷èíà êîjà ñå çîâå ñïèí-
ñêè óãàîíè ìîìåíò, è êîjà îïèñójå ñïèíñêà ñòà»à åëåêòðîíà. Äîçâî§åíå âðåäíîñòè
êâàäðàòà ñïèíñêîã óãàîíîã ìîìåíòà åëåêòðîíà è »åãîâå z ïðîjåêöèjå ñó:

S2 = s(s+ 1)~2 s = 1/2

Sz = ms~ ms = −s,−s+ 1 . . . , s = −1/2, 1/2
Äàêëå óâîäå ñå ñïèíñêè êâàíòè áðîj, s, êîjè çà åëåêòðîíå ó ñâèì ñòà»èìà èìà
èñòó âðåäíîñò 1/2 è ìàãíåòíè ñïèíñêè êâàíòíè áðîj, ms êîjè èìà âðåäíîñòè
1/2 (ñïèí ãîðå, ↑) è −1/2 (ñïèí äîëå, ↓). Çà ïðàêòè÷íó ïðèìåíó ó õåìèjè, íàj÷åø£å
jå äîâî§íî äà ñå ðåøè íåðåëàòèâèñòè÷êà Øðåäèíãåðîâà jåäíà÷èíà è çàòèì äà ñå
ñâàêîì åëåêòðîíó ïðèïèøå êâàíòíè áðîj ms = 1/2 èëè −1/2.

Äà çàê§ó÷èìî, çà îïèñ ñòà»à åëåêòðîíà ó àòîìó âîäîíèêà ïîòðåáíà ñó ÷åòèðè
êâàíòíà áðîjà (êâàíòíè áðîj s ñå íàj÷åø£å èçîñòàâ§à jåð íå ïðàâè ðàçëèêó ìå¢ó
ñòà»èìà):r ãëàâíè êâàíòíè áðîj: n = 1, 2, 3, 4, 5, . . . ,r îðáèòàëíè êâàíòíè áðîj: l = 0, 1, 2, . . . , n− 1,r ìàãíåíòíè îðáèòàëíè êâàíòíè áðîj: m = −l,−l + 1, . . . , 0, . . . , l − 1, l,r ìàãíåòíè ñïèíñêè êâàíòíè áðîj: ms = 1/2,−1/2.
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Òàáåëà 1. Âðåäíîñòè êâàíòíèõ áðîjåâà êîä àòîìà âîäîíèêà, îçíàêå ñòà»à, áðîj
äåãåíåðèñàíèõ ñòà»à è ìàêñèìàëàí áðîj åëåêòðîíà íà íèâîèìà äî n = 3

n 1 2 3

l 0 0 1 0 1 2

m 0 0 −1 0 +1 0 −1 0 +1 −2 −1 0 +1 +2

s
1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

2

ms ±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2
±1

2

1s 2s 2p 3s 3p 3d

áðîj ñòà»à çà ñâàêî l jåäíàê jå 2l + 1

1 1 3 1 3 5

áðîj ñòà»à çà ñâàêî n jåäíàê jå n2

1 4 9

áðîj åëåêòðîíà ó íèâîèìà çà ñâàêî n jåäíàê jå 2n2

2 8 18

2.2 Àòîìñêå îðáèòàëå

Ðåøàâà»åì Øðåäèíãåðîâå jåäíà÷èíå çà H àòîì äîáèjà ñå íèç òàëàñíèõ ôóíêöèjà,
ψn,l,m(r, θ, φ), êîjå îïèñójó ñòà»à H àòîìà. Äà ïîíîâèìî, òàëàñíå ôóíêöèjå jåäíîå-
ëåêòðîíñêîã àòîìà íàçèâàjó ñå àòîìñêèì îðáèòàëàìà. Äàêëå, îðáèòàëå íèñó äåëîâè
ïðîñòîðà ó êîjèìà ñå åëåêòðîí ìîæå íà£è, íèòè ïóòà»å åëåêòðîíà èòä. Îðáèòàëå ñó
ìàòåìàòè÷êå ôóíêöèjå êîjå îïèñójó ñòà»à åëåêòðîíà ó àòîìó.

Ñàìà òàëàñíà ôóíêöèjà íåìà ôèçè÷êîã çíà÷àjà è íå ìîæå ñå ìåðèòè, àëè ñó ó »îj
ñàäðæàíå ñâå èíôîðìàöèjå î ñèñòåìó êîjå ñå ìîãó äîáèòè. Ïðåìà Áîðíîâîì òóìà÷å»ó,
êàäà ñå òàëàñíà ôóíêöèjà ψn,l,m ïîìíîæè êîíjóãîâàíî êîìïëåêñíîì ôóíêöèjîì ψ∗n,l,m
äîáèjà ñå ôóíêöèjà ãóñòèíå âåðîâàòíî£å íàëàæå»à åëåêòðîíà ψ∗n,l,mψn,l,m. Ãóñòèíà
âåðîâàòíî£å ñå ìîæå èçðà÷óíàòè ó çàäàòîj òà÷êè ïðîñòîðà, àëè äà áè ñå äîáèëà
âåðîâàòíî£à ïîòðåáíî jå ãóñòèíó âåðîâàòíî£å ïîìíîæèòè çàïðåìèíîì.4 Òàêî, èçðàç:

ψ∗n,l,m(r, θ, φ)ψn,l,m(r, θ, φ)dV

ïðåäñòàâ§à âåðîâàòíî£ó íàëàæå»à åëåêòðîíà óíóòàð ìàëå çàïðåìèíå dV êîjà ñå
íàëàçè îêî òà÷êå (r, θ, φ) êàäà ñå àòîì íàëàçè ó ñòà»ó (n, l,m).

Äà ïðåöèçèðàìî, êàäà jå ñòà»å åëåêòðîíà ó àòîìó (n, l,m) óîáè÷àjåíî jå ðå£è äà
jå åëåêòðîí ½ó (n, l,m) îðáèòàëè�. Îâî jå êðà£è íà÷èí äà ñå èçíåñå ñëåäå£è ïðå-
öèçàí àëè ãëîìàçàí èñêàç: ½êàäà åëåêòðîí èìà åíåðãèjó, îðáèòíè óãàîíè ìîìåíò

4Óî÷èòå àíàëîãèjó ñà ãóñòèíîì, ρ (èëè ïðåöèçíèjå ãóñòèíîì ìàñå) è ìàñîì, m = ρ · V .
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è z êîìïîíåíòó îðáèòíîã óãàîíîã ìîìåíòà êîjè îäãîâàðàjó êâàíòíèì áðîjåâèìà n,
l è m, ãóñòèíà âåðîâàòíî£å íàëàæå»à åëåêòðîíà ó òà÷êè (r, θ, φ) jå äàòà èçðàçîì
ψ∗n,l,m(r, θ, φ)ψn,l,m(r, θ, φ)�. Íå äîçâîëèòå äà âàñ ñêðà£åíè èñêàç íàâåäå íà ïîãðåøàí
çàê§ó÷àê äà jå îðáèòàëà ½äåî ïðîñòîðà� óíóòàð êîãà jå åëåêòðîí çàòâîðåí.

2.2.1 Ìàòåìàòè÷êè èçðàçè àòîìñêèõ îðáèòàëà

Àòîìñêå îðáèòàëå, òj. ïðîñòîðíà ñòà»à àòîìà âîäîíèêà è âîäîíèêîèäíèõ jîíà,
ïðåäñòàâ§àjó ñå ó îáëèêó ïðîèçâîäà ðàäèjàëíå ôóíêöèjå, Rn,l(r), è ñôåðíèõ õàðìî-
íèêà, Y m

l (θ, φ):
ψn,l,m(r, θ, φ) = Rn,l(r)Y

m
l (θ, φ). (5)

Íîðìèðàíè ñôåðíè õàðìîíèöè ñå ìîãó èçðà÷óíàòè çà ðàçëè÷èòå âðåäíîñòè êâàíò-
íèõ áðîjåâà l è m ïîìî£ó ñëåäå£å ôîðìóëå:

Y m
l (θ, φ) = ε

√
(2l + 1)(l − |m|)!

4π(l + |m|)! eimφPm
l (cos θ), (6)

ïðè ÷åìó jå ε = (−1)m çàm > 0 è ε = 1 çàm ≤ 0. Ïðèäðóæåíè Ëåæàíðîâè ïîëèíîìè,
Pm
l (x), ñó:

Pm
l (x) ≡

(
1− x2

) |m|
2

(
d

dx

)|m|
Pl(x), (7)

ãäå ñó Pl(x) Ëåæàíðîâè ïîëèíîìè:

Pl(x) ≡
1

2ll!

(
d

dx

)l (
x2 − 1

)l
. (8)

Ïðèìåòèìî äà ñó ñôåðíè õàðìîíèöè ó îïøòåì ñëó÷àjó êîìïëåêñíå ôóíêöèjå; çà
âðåäíîñòè m = 0 ñó ðåàëíè.

Íîðìèðàíå ðàäèjàëíå òàëàñíå ôóíêöèjå ñå ìîãó èçðà÷óíàòè íà îñíîâó ñëåäå£å
ðåëàöèjå:

Rn,l(r) =

√(
2Z

na0

)3
(n− l − 1)!

2n[(n+ l)!]3
e
− Z

na0
r

(
2Z

na0
r

)l
L2l+1
n+l

(
2Z

na0
r

)
, (9)

ãäå ñó L2l+1
n+l (x) ïðèäðóæåíè Ëàãåðîâè ïîëèíîìè (q = n+ l è s = 2l + 1):

Lsq(x) ≡ (−1)s
(
d

dx

)s
Lq(x) (10)

à Lq(x) Ëàãåðîâè ïîëèíîìè ñòåïåíà q:

Lq(x) = ex
(
d

dx

)q (
e−xxq

)
. (11)

Îçíàêà a0 =
4πε0
e2

~2

µ
= 0.529 �A ïðåäñòàâ§à ïðâè Áîðîâ ðàäèjóñ.

Êîðèñíî jå óâåñòè è ðàäèjàëíó äèñòðèáóöèîíó ôóíêöèjó, êîjà jå äåôèíèñàíà ñëå-
äå£èì èçðàçîì:

Dn,l(r) = r2[Rn,l(r)]
2. (12)

Îíà ïðåäñòàâ§à ãóñòèíó âåðîâàòíî£å äà ñå åëåêòðîí íà¢å ó ñôåðíîj §óñöè ñà óíóòðà-
ø»èì ðàäèjóñîì r è ñïî§àø»èì ðàäèjóñîì r+dr. Âåðîâàòíî£à íàëàæå»à åëåêòðîíà
ó îâîj §óñöè jå dP = Dn,l(r)dr.
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Çàäàòàê 1. Íàïèñàòè ñâå (íîðìèðàíå) ñôåðíå õàðìîíèêå çà l = 0, 1 è 2.

Ðåøå»å:

Èñêîðèñòèìî íàjïðå jåäíàêîñò (8) çà Ëåæàíðîâå ïîëèíîìå, çàòèì jåäíàêîñò (7) çà
ïðèäðóæåíå Ëåæàíðîâå ïîëèíîìå è íà êðàjó jåäíà÷èíó (6) çà íîðìèðàíå ñôåðíå
õàðìîíèêå. Ïðâà òðè Ëåæàíðîâà ïîëèíîìà ñó:

P0(x) =
1

200!

(
d

dx

)0 (
x2 − 1

)0
= 1,

P1(x) =
1

211!

d

dx

(
x2 − 1

)1
= x,

P2(x) =
1

222!

d2

dx2
(
x2 − 1

)2
=

1

2
(3x2 − 1).

Ïðèäðóæåíè Ëåæàíðîâè ïîëèíîìè, êàäà ïðîìåí§èâó x çàìåíèìî ñà cos θ, ñó:

P 0
0 (x) =

(
1− x2

)0( d

dx

)0

1 = 1 ⇒ P 0
0 (cos θ) = 1,

P±11 (x) =
(
1− x2

)1/2 d

dx
x =
√
1− x2 ⇒ P±11 (cos θ) = sin θ,

P 0
1 (x) =

(
1− x2

)0( d

dx

)0

x = x ⇒ P 0
1 (cos θ) = cos θ,

P±22 (x) =
(
1− x2

) d2

dx2
1

2
(3x2 − 1) = 3(1− x2) ⇒ P±22 (cos θ) = 3 sin2 θ,

P±12 (x) =
(
1− x2

)1/2 d

dx

1

2
(3x2 − 1) = 3x

√
1− x2 ⇒ P±12 (cos θ) = 3 cos θ sin θ,

P 0
2 (x) =

(
1− x2

)0( d

dx

)0
1

2
(3x2 − 1) =

1

2
(3x2 − 1) ⇒ P 0

2 (cos θ) =
1

2
(3 cos2 θ − 1).

Íîðìèðàíè ñôåðíè õàðìîíèöè ñó:

Y 0
0 =

√
(2 · 0 + 1)(0− 0)!

4π(0 + 0)!
ei0φP 0

0 (cos θ) =
1√
4π
,

Y ±11 = ∓
√

(2 · 1 + 1)(1− 1)!

4π(1 + 1)!
e±iφP±11 (cos θ) = ∓

√
3

8π
sin θe±iφ,

Y 0
1 =

√
(2 · 1 + 1)(1− 0)!

4π(1 + 0)!
ei0φP 0

1 (cos θ) =

√
3

4π
cos θ,

Y ±22 =

√
(2 · 2 + 1)(2− 2)!

4π(2 + 2)!
e±2iφP±22 (cos θ) =

√
15

32π
sin2 θe±2iφ,

Y ±12 = ∓
√

(2 · 2 + 1)(2− 1)!

4π(2 + 1)!
e±iφP±12 (cos θ) = ∓

√
15

8π
sin θ cos θe±iφ,

Y 0
2 =

√
(2 · 2 + 1)(2− 0)!

4π(2 + 0)!
e0iφP 0

2 (cos θ) =

√
5

16π
(3 cos2 θ − 1).
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Ó òàáåëè èñïîä ïðåäñòàâ§åíè ñó ñôåðíè õàðìîíèöè äî l = 2:

l m Y m
l

0 0 Y 0
0 =

1√
4π

1 −1 Y −11 =

√
3

8π
sin θe−iφ

1 0 Y 0
1 =

√
3

4π
cos θ

1 1 Y 1
1 = −

√
3

8π
sin θeiφ

2 −2 Y −22 =

√
15

32π
sin2 θe−2iφ

2 −1 Y −12 =

√
15

8π
sin θ cos θe−iφ

2 0 Y 0
2 =

√
5

16π
(3 cos2 θ − 1)

2 1 Y 1
2 = −

√
15

8π
sin θ cos θeiφ

2 2 Y 2
2 =

√
15

32π
sin2 θe2iφ

Çàäàòàê 2. Íàïèñàòè ñâå (íîðìèðàíå) ðàäèjàëíå òàëàñíå ôóíêöèjå çà n = 1, 2 è 3.

Ðåøå»å:

Èñêîðèñòèìî íàjïðå jåäíàêîñò (11) çà Ëàãåðîâå ïîëèíîìå, çàòèì jåäíàêîñò (10) çà
ïðèäðóæåíå Ëàãåðîâå ïîëèíîìå è íà êðàjó jåäíà÷èíó (9) çà íîðìèðàíå ðàäèjàëíå
òàëàñíå ôóíêöèjå. Êàêî ñó íàjâå£å âðåäíîñòè n = 3 è l = 2, ïîòðåáíî jå èçðà÷óíàòè
ïðâèõ ïåò Ëàãåðîâèõ ïîëèíîìà è îäðå¢åíå ïðèäðóæåíå Ëàãåðîâå ïîëèíîìå. Ëàãåðîâè
ïîëèíîìè ñó:

L0(x) = 1

L1(x) = −x+ 1

L2(x) = x2 − 4x+ 2

L3(x) = −x3 + 9x2 − 18x+ 6

L4(x) = x4 − 16x3 + 72x2 − 96x+ 24

L5(x) = −x5 + 25x4 − 200x3 + 600x2 − 600x+ 120

Ïðèäðóæåíè Ëàãåðîâè ïîëèíîìè ñó:
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n l L2l+1
n+l (x)

1 0 L1
1(x) = 1

2 0 L1
2(x) = −2x+ 4

2 1 L3
3(x) = 6

3 0 L1
3(x) = 3x2 − 18x+ 18

3 1 L3
4(x) = −24x+ 96

3 2 L5
5(x) = 24

Îäãîâàðàjó£å ðàäèjàëíå òàëàñíå ôóíêöèjå çà àòîì âîäîíèêà (Z = 1) ñó:

R1,0(r) = 2a
−3/2
0 e

− r
a0

R2,0(r) =
1√
2
a
−3/2
0

(
1− r

2a0

)
e
− r

2a0

R2,1(r) =
1√
24
a
−3/2
0

r

a0
e
− r

2a0

R3,0(r) =
2√
27
a
−3/2
0

(
1− 2r

3a0
+

2r2

27a20

)
r

a0
e
− r

3a0

R3,1(r) =
8

27
√
6
a
−3/2
0

(
1− r

6a0

)
r

a0
e
− r

3a0

R3,2(r) =
4

81
√
30
a
−3/2
0

r2

a20
e
− r

3a0

Çàäàòàê 3. Íàïèñàòè àòîìñêå îðáèòàëå êîä àòîìà âîäîíèêà çà n = 1, 2 è 3.

Ðåøå»å:

Àòîìñêå îðáèòàëå, òj. òàëàñíå ôóíêöèjå àòîìà âîäîíèêà äîáèjàjó ñå ìíîæå»åì îä-
ãîâàðàjó£èõ ðàäèjàëíèõ ôóíêöèjà, Rn,l(r), è ñôåðíèõ õàðìîíèêà, Y m

l (θ, φ). Êðàj»è
èçðàçè çà àòîìñêå îðáèòàëå äî n = 3, îçíàêå è îäãîâàðàjó£å åíåðãèjå ñó äàòå ó Òàáå-
ëè (2). Ìàòåìàòè÷êå èçðàçå íå òðåáà ïàìòèòè, ìå¢óòèì çãîäíî jå äà óî÷èìî îáëèêå
ìàòåìàòè÷êèõ ôóíêöèjà êîjå ñå jàâ§àjó ó »èìà (åêñïîíåíöèjaëíå ïî r, ïåðèîäè÷íå
ïî θ è φ), jåð £å íàì áèòè îä êîðèñòè êîä ãðàôè÷êîã ïðèêàçèâà»à è äèñêóñèjå î
îáëèêó è âåëè÷èíè àòîìñêèõ îðáèòàëà. Ïðèìåòèòå äà ñå ó òàáåëè íå íàëàçå px, py
è pz îðáèòàëå. Çàïðàâî, pz jå èñòî øòî è ψ2,1,0 èëè p0, äîê ñå px è py äîáèjàjó êàî
ñëåäå£å êîìáèíàöèjå p1 è p−1 îðáèòàëà:

px = −
1√
2
(p1 − p−1) py =

i√
2
(p1 + p−1)

Íà îâàj íà÷èí ñå äîáèjàjó ðåàëíå îðáèòàëå (èñòèõ åíåðãèjà êàî ïî÷åòíå) äóæ x, y è
z îñå:

px ∼ sin θ cosφ ∼ x

r
py ∼ sin θ sinφ ∼ y

r
pz ∼ cos θ ∼ z

r
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Òàáåëà 2. Àòîìñêå îðáèòàëå è îäãîâàðàjó£å åíåðãèjå êîä àòîìà âîäîíèêà.

n l m ψn,l,m(r, θ, φ) Îçíàêà En

1 0 0
1√
π
a
−3/2
0 e

−
r

a0 1s −13,6 eV

2 0 0
1

2
√
2π
a
−3/2
0

(
1− r

2a0

)
e
− r

2a0 2s −3,40 eV

2 1 −1 1

8
√
π
a
−3/2
0

r

a0
e
− r

2a0 sin θe−iφ 2p−1 −3,40 eV

2 1 0
1

4
√
2π
a
−3/2
0

r

a0
e
− r

2a0 cos θ 2p0 −3,40 eV

2 1 1 − 1

8
√
π
a
−3/2
0

r

a0
e
− r

2a0 sin θeiφ 2p1 −3,40 eV

3 0 0
1√
27π

a
−3/2
0

(
1− 2r

3a0
+

2r2

27a20

)
r

a0
e
− r

3a0 3s −1,51 eV

3 1 −1 2

27
√
π
a
−3/2
0

(
1− r

6a0

)
r

a0
e
− r

3a0 sin θe−iφ 3p−1 −1,51 eV

3 1 0
2
√
2

27
√
π
a
−3/2
0

(
1− r

6a0

)
r

a0
e
− r

3a0 cos θ 3p0 −1,51 eV

3 1 1 − 2

27
√
π
a
−3/2
0

(
1− r

6a0

)
r

a0
e
− r

3a0 sin θeiφ 3p1 −1,51 eV

3 2 −2 1

162
√
π
a
−3/2
0

r2

a20
e
− r

3a0 sin2 θe−2iφ 3d−2 −1,51 eV

3 2 −1 1

81
√
π
a
−3/2
0

r2

a20
e
− r

3a0 sin θ cos θe−iφ 3d−1 −1,51 eV

3 2 0
1

81
√
6π
a
−3/2
0

r2

a20
e
− r

3a0 (3 cos2 θ − 1) 3d0 −1,51 eV

3 2 1 − 1

81
√
π
a
−3/2
0

r2

a20
e
− r

3a0 sin θ cos θeiφ 3d1 −1, 51 eV

3 2 2
1

162
√
π
a
−3/2
0

r2

a20
e
− r

3a0 sin2 θe2iφ 3d2 −1,51 eV
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2.2.2 Îáëèê è âåëè÷èíà àòîìñêèõ îðáèòàëà

Âåëè÷èíà è îáëèê àòîìñêèõ îðáèòàëà âîäîíèêà ñó çíà÷àjíå çà õåìèjó, jåð îìî-
ãó£àâàjó äà ñå îájàñíè íàñòàjà»å âåçà ó ìîëåêóëèìà è îáëèê ìîëåêóëà (è òî íå ñàìî
êàäà ó÷åñòâójó H àòîìè). Î âåëè÷èíè è îáëèêó îðáèòàëà ñå ìîæå äèñêóòîâàòè íà
îñíîâó ãðàôè÷êå àíàëèçå »èõîâèõ ôóíêöèjà.

Jàñíî, íèjå ìîãó£å jåäíîñòàâíî ãðàôè÷êè ïðåäñòàâèòè âðåäíîñò ψn,l,m(r, θ, φ) îð-
áèòàëå ó ðàçëè÷èòèì òà÷êàìà (r, θ, φ), ïîøòî ñó ñâå òðè ïðîñòîðíå äèìåíçèjå ïî-
òðåáíå çà äåôèíèñà»å ëîêàöèjå òà÷êå è íåäîñòàjå ÷åòâðòà äèìåíçèjà çà ïðåäñòàâ§à»å
âðåäíîñòè ôóíêöèjå. Èïàê, ïîñòîjè âèøå íà÷èíà äà ñå îðáèòàëå ãðàôè÷êè ïðèêàæó.

Another measure of the size of an orbital is the most probable distance of the
electron from the nucleus in that orbital. Figure 5.4c shows that the most proba-
ble location of the electron is progressively farther from the nucleus in ns orbitals
for larger n. Nonetheless, there is a finite probability for finding the electron at the
nucleus in both 2s and 3s orbitals. This happens because electrons in s orbitals
have no angular momentum (� � 0), and thus can approach the nucleus along the
radial direction. The ability of electrons in s orbitals to “penetrate” close to the
nucleus has important consequences in the structure of many-electron atoms and
molecules (see later).
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F I G U R E 5.4 Four representations of hydrogen s orbitals. (a) A contour plot of the wave function amplitude for a 
hydrogen atom in its 1s, 2s, and 3s states. The contours identify points at which c takes on �0.05, �0.1, �0.3, �0.5,
�0.7, and �0.9 of its maximum value. Contours with positive phase are shown in red; those with negative phase are
shown in blue. Nodal contours, where the amplitude of the wave function is zero, are shown in black. They are con-
nected to the nodes in the lower plots by the vertical green lines. (b) The radial wave functions plotted against dis-
tance from the nucleus, r. (c) The radial probability density, equal to the square of the radial wave function multiplied
by r2. (d) The “size” of the orbitals, as represented by spheres whose radius is the distance at which the probability
falls to 0.05 of its maximum value.
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a0

Ñëèêà 1. Ðàçëè÷èòè ãðàôè÷êè ïðèêàçè s îðáèòàëà (ïðåóçåòî èç ê»èãå [?].

Óçìèìî ïðèìåð ns îðáèòàëà, n = 1, 2, 3, . . . . Êîä »èõ jå óãàîíè äåî Y 0
0 (θ, φ) êîí-

ñòàíòàí, è ñòîãà ñó ñâå s îðáèòàëå ñôåðíîñèìåòðè÷íå ó îäíîñó íà jåçãðî. Òî çíà÷è äà
âðåäíîñò s îðáèòàëà, ïà ñàìèì òèì è âåðîâàòíî£à íàëàæå»à åëåêòðîíà ó çàïðåìèíè
îêî íåêå òà÷êå ó ïðîñòîðó, çàâèñè ñàìî îä ðàñòîjà»à îä jåçãðà, r, àëè íå è îä ïðàâöà
ó ïðîñòîðó. Íà ñëèöè 1(à), 1s, 2s è 3s îðáèòàëå ñó ïðåäñòàâ§åíå ïðåêî êîíòóðíèõ
äèjàãðàìà ó xy ðàâíè. Êîíòóðå ïðåäñòàâ§àjó ñêóï òà÷àêà çà êîjå òàëàñíà ôóíêöè-
jà èìà êîíñòàíòíó âðåäíîñò, è êîä s îðáèòàëà îíå ñó êðóæíèöå. Íàjâå£à êðóæíèöà
îäãîâàðà âðåäíîñòè ψ êîjà jå 5% ó îäíîñó íà ìàêñèìàëíó âðåäíîñò, äðóãà êðóæíèöà
ñïàjà òà÷êå ó êîjèìà jå âðåäíîñò ψ 10% îä ìàêñèìóìà, äà§å ó êîðàöèìà îä ïî 20%,
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äîëàçè ñå äî íàjìà»å êðóæíèöà êîjà îäãîâàðà 90% âðåäíîñòè ψ ó îäíîñó íà ìàêñè-
ìóì. Öðâåíå êîíòóðå îäãîâàðàjó ïîçèòèâíîj âðåäíîñòè ψ, à ïëàâå íåãàòèâíîj. Êàêî
íå çàâèñå îä óãëîâà, êàäà ñå êîíòóðíè äèjàãðàìè s îðáèòàëà çàðîòèðàjó, äîáèjàjó ñå
êîíöåíòðè÷íå ñôåðå, êîjå ïðåäñòàâ§àjó ñêóï òà÷àêà (r, θ, φ) ó êîjèìà òàëàñíà ôóíê-
öèjà èìà êîíñòàíòíó âðåäíîñò. Îâå ñôåðå ñå íàçèâàjó èçîïîâðøè.

Äðóãè íà÷èí ïðåäñòàâ§à»à îðáèòàëà, ïðåêî çàâèñíîñòè ðàäèjàëíîã äåëà îðáèòàëå
Rn,l(r) îä r, äàò jå íà ñëèöè 1 (á). Îâè ãðàôèöè ïðèêàçójó âðåäíîñò òàëàñíå ôóíêöèjå
íà îäðå¢åíîì ðàñòîjà»ó îä jåçãðà. Êîä 2s è 3s (è îñòàëèõ ns, n > 1) îðáèòàëà ïîñòîjå
âðåäíîñòè r ¯à êîjå jå ψ (ïà ñòîãà è ψ∗ψ) jåäíàêà 0. Íà ñëèöè ñó äàòå òå âðåäíîñòèìà
ó jåäèíèöàìà a0 è ïîâåçàíå ñó ñà îäãîâàðàjó£èì êîíòóðàìà (çåëåíå áîjå). Ñôåðå êîjå
îäãîâàðàjó îâîì ïîëóïðå÷íèêó íàçèâàjó ñå ÷âîðíå ïîâðøè. Åëåêòðîí ñå íå ìîæå
íà£è ó òà÷êàìà íà òèì ñôåðàìà, jåð jå ãóñòèíà âåðîâàòíî£å íàëàæå»à åëåêòðîíà,
ψ∗ψ, jåäíàêà íóëè.

Ñëèêà 2. Ãðàôè÷êè ïðèêàçè 1s, 2s, 3s, 2p è 3d îðáèòàëà ïðåêî èçîïîâðøè.
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Òðå£è íà÷èí ïðåäñòàâ§à»à îðáèòàëà jå ïðåêî ãðàôèêà ðàäèjàëíå äèñòðèáóöèîíå

ôóíêöèjå D(r) = r2
[
Rn,l(r)

]2
. Ïðîèçâîä D(r)dr ïðåäñòàâ§à âåðîâàòíî£ó íàëàæå»à

åëåêòðîíà ó òàíêîj ñôåðíîj §óñöè äåá§èíå dr, êîjà ñå íàëàçè íà ðàñòîjà»ó r îä jåçã-
ðà. Íà ñëèöè 1 â) âèäèìî äà ðàäèjàëíà äèñòðèáóöèîíà ôóíêöèjà èìà ìàëó âðåäíîñò
áëèçó jåçãðà, ãäå jå r2 ìàëî, è äîñòèæå ìàêñèìàëíó âðåäíîñò çà îäðå¢åíî ðàñòîjà»å
îä jåçãðà. Òî ðàñòîjà»å ïðåäñòàâ§à íàjâåðîâàòíèjå ðàñòîjà»å åëåêòðîíà îä jåçãðà.
Óî÷èòå äà jå çà 1s îðáèòàëó, êîjà îäãîâàðà ñòà»ó íàjíèæå åíåðãèjå àòîìà âîäîíèêà,
íàjâåðîâàòíèjå ðàñòîjà»å jåäíàêî ïðâîì Áîðîâîì ðàäèjóñó, a0 = 0, 529 �A, òj. ðàäèjóñó
ïðâå îðáèòå ïî Áîðîâîj òåîðèjè. Ìå¢óòèì, êâàíòíîìåõàíè÷êè îïèñ jå ñàñâèì äðóãà-
÷èjè, íå ïîñòîjå îðáèòå èëè êðóæíèöå ïî êîjèìà ñå åëåêòðîíè êðå£ó, âå£ ñàìî ãóñòèíå
âåðîâàòíî£å íàëàæå»à åëåêòðîíà ó òèì òà÷êàìà ïðîñòîðà.

Êîíà÷íî, äîëàçèìî äî ãðàôè÷êîã ïðèêàçà îðáèòàëà (ñëèêà 2) êîjè ñå íàj÷åø£å
ñðå£å ó ó¶áåíèöèìà. Øòà ïðåäñòàâ§à ïîâðø íåêå îðáèòàëå è êàêî ñå äîáèjà? Òî jå âå£
ïîìåíóòà èçîïîâðø, òj. ñêóï òà÷êà ó êîjèìà ψ ïà ñàìèì òèì è ãóñòèíà âåðîâàòíî£å
ψ∗ψ èìàjó êîíñòàíòíó âðåäíîñòè, è êîjà îáóõâàòà ïðîñòîð ó êîìå jå âåðîâàòíî£à
íàëàæå»à åëåêòðîíà, êîjè ñå íàëàçè ó äàòîj îðáèòàëè, òèïè÷íî 0,95 èëè 0,99. Îâà
ïîâðø ñå ìîæå äîáèòè ðîòèðà»åì íåêå îä êîíòóðà (ñëèêà 2 (à) çà 1s, 2s è 3s îðáèòàëå
èëè ñëèêà 2 çà 2pz îðáèòàëó). Êîä s îðáèòàëà îâå èçîïîâðøè ñó ñôåðå, ñ òèì øòî ñó
íà ñëèöè 2 çà 2s è 3s äàòå îòâîðåíå ñôåðå êàêî áè ñå èñòàêëî äà óíóòàð »èõ ïîñòîjå è
÷âîðíå ïîâðøè ãäå ñå åëåêòðîí íå ìîæå íà£è. Êîä p, d è îñòàëèõ îðáèòàëà ñà l > 0, ãäå
ïîñòîjè çàâèñíîñò îä óãëîâà, äîáèjàjó ñå ñëîæåíèjå ïðîñòîðíå ïîâðøè. Îâå ïîâðøè çà
2p è 3d îðáèòàëà ñó äàòå íà ñëèöè 2, ãäå ñó ïðèêàçàíå è »èõîâå ÷âîðíå ðàâíè. Îñòàëå
îðáèòàëå, ìîãó ñå íà£è íà ñòðàíèöè https://winter.group.shef.ac.uk/orbitron/.
Èàêî îâàêâå ïðåäñòàâå îðáèòàëà äîáðî ïðèêàçójó îáëèê è âåëè÷èíó îðáèòàëà, òðåáà
èìàòè íà óìó, äà îíå ïîòïóíî çàíåìàðàjó ñòðóêòóðó îðáèòàëà èñïîä ïðåäñòàâ§åíå
èçîïîâðøè, íàðî÷èòî ìàêñèìóìå ãóñòèíå âåðîâàòíî£å.

Íà êðàjó £åìî îájàñíèòè øòà ïîäðàçóìåâàìî ïîä âåëè÷èíîì îðáèòàëà. Ñòðîãî
ãîâîðå£è, òàëàñíà ôóíêöèjà åëåêòðîíà ó àòîìó ïðîòåæå ñå äî áåñêîíà÷íîñòè (åêñïî-
íåíöèjàëíî îïàäàjó£à ôóíêöèjà ïî r), òàêî äà è ñàì àòîì íåìà ãðàíèöå. Ìå¢óòèì,
êàî âåëè÷èíó îðáèòàëå ïðàêòè÷íî ìîæåìî óçåòè èçîïîâðøè, î êîjèìà ñìî ãîâîðè-
ëè ó ïðåòõîäíîì ïàñóñó, äàêëå îíå êîjå îáóõâàòàjó ïðîñòîð ó êîìå èìàìî îäðå¢åíó
âåðîâàòíî£ó íàëàæå»à åëåêòðîíà (íàj÷åø£å 0,90 - 0,99). Íà ïðèìåð, ó ñëó÷àjó 1s
îðáèòàëå ó ñôåðè ðàäèjóñà 4a0 âåðîâàòíî£à íàëàæå»à åëåêòðîíà jå 0,99. Íàðàâíî,
ìàêñèìàëíó âåðîâàòíî£ó îä 1, äîáèëè áèñìî çà ñôåðó áåñêîíà÷íîã ðàäèjóñà, òj. êà-
äà îáóõâàòèìî öåî ïðîñòîð, àëè ïðàêòè÷íî âå£ íà ðàñòîjà»ó îä jåçãðà âå£åì îä 4a0
åëåêòðîí jå ìàëî âåðîâàòíî íà£è. Äà§å, î÷èãëåäíî jå äà jå îäãîâàðàjó£à ñôåðà çà 2s
âå£à ó îäíîñó íà 1s îðáèòàëó, à çà 3s îðáèòàëó jîø âå£à, ïà çàê§ó÷ójåìî äà âåëè÷èíà
îðáèòàëà ðàñòå ñà ãëàâíèì êâàíòíèì áðîjåì n.

Çà äðóãè êðèòåðèjóì âåëè÷èíå îðáèòàëå ìîæå ñå óçåòè íàjâåðîâàòíèjå ðàñòîjà»å
åëåêòðîíà ó òîj îðáèòàëè îä jåçãðà, øòî çàïðàâî ïðåäñòàâ§à ìàêñèìóì ðàäèjàëíå
äèñòðèáóöèîíå ôóíêöèjå. Íà îñíîâó ãðàôèêà ñà ñëèêå 1 (â), âèäèìî äà ñå îâî ðàñ-
òîjà»å òàêî¢å ïîâå£àâà ñà êâàíòíèì áðîjåì n. Ïîðåä òîãà, êàäà jå åëåêòðîí ó s
îðáèòàëè (l = 0), ïîñòîjè êîíà÷íà âåðîâàòíî£à íàëàæå»à åëåêòðîíà ó jåçãðó, äîê je
çà îñòàëå îðáèòàëå (l > 0) îâà âåðîâàòíî£à íóëà. Ôèçè÷êè, êàäà jå óãàîíè ìîìåíò
åëåêòðîíà ðàçëè÷èò îä íóëå îíè ñå êðå£ó îêî jåçãðà è íå ìîãó ïðè£è jåçãðó äóæ
ðàäèjàëíîã ïðàâöà. Îâà ñïîñîáíîñò åëåêòðîíà ó s îðáèòàëàìà äà ñå ìîãó íà£è áëèçó
jåçãðó, èìà âàæàí óòèöàj íà ñòðóêòóðó âèøååëåêòðîíñêèõ àòîìà è ìîëåêóëà.
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2.3 Åíåðãåòñêè íèâîè

Íà ñëèöè 3 ïðèêàçàíà jå øåìà åíåðãåòñêèõ íèâîà àòîìà âîäîíèêà. Åíåðãèjå ñó
èçðà÷óíàòå íà îñíîâó jåäíà÷èíå (1). Íèâîè ñó ñâðñòàíè ó êîëîíå ïî âðåäíîñòèìà l è
ïîðå¢àíè ïî ðàñòó£èì âðåäíîñòèìà ãëàâíîã êâàíòíîã áðîjà n, ïî÷åâøè îä n = l+ 1.
Âèäèìî äà ñå åíåðãåòñêà ðàçëèêà èçìå¢ó íèâîà áðçî ñìà»ójå. Êàäà n→∞ íèâîè ñå
íàãîìèëàâàjó èñïîä âðåäíîñòè E = 0, êîjà ïðåäñòàâ§à ãðàíèöó êîíòèíóóìà (èñïðå-
êèäàíà ëèíèjà íà ñëèöè). Çà åíåðãèjå E > 0 åëåêòðîí âèøå íèjå ó âåçàíîì ñòà»ó ó
àòîìó âîäîíèêà (ïðîòîí è åëåêòðîí ñó ðàçäâîjåíè) è èìà êîíòèíóàëàí ñïåêòàð, òj.
ìîæå ïîñåäîâàòè áèëî êîjó âðåäíîñò åíåðãèjå. Ó òîì ñëó÷àjó êàæåìî äà jå äîøëî äî
jîíèçàöèjå àòîìà, à åíåðãèjà êîjó jå ïîòðåáíî äîâåñòè àòîìó äà áè ãà jîíèçîâàëè íà-
çèâà ñå åíåðãèjà jîíèçàöèjå, Ejon. Ñòà»å íàjíèæå åíåðãèjå çà n = 1 jå îñíîâíî ñòà»å.

E / eV

l0

−13,6Z2

−13,6
Z2

22

−13,6
Z2

32

1s

2s

3s

4s

l = 0
s

2p

3p

4p

l = 1
p

3d

4d

l = 2
d

4f

l = 3
f

Ñëèêà 3. Åíåðãåòñêè íèâîè àòîìà âîäîíèêà è âîäîíèêîèäíèõ jîíà íà îñíîâó
jåäíà÷èíå (1).

Ðàçìîòðèìî øòà ñå äîãà¢à ñà åëåêòðîíîì ó àòîìó âîäîíèêà êàäà àòîì äîáèjà
åíåðãèjó. Íà ïî÷åòêó, åëåêòðîí jå íà íèâîó íàjíèæå åíåðãèjå, ó îñíîâíîì ñòà»ó êîjå
jå îïèñàíî ñà ÷åòèðè êâàíòíà áðîjà n = 1, l = 0, ml = 0, ms = +1/2 èëè −1/2 (îáà
ñïèíñêà ñòà»à ñó äîçâî§åíà). Òàêî¢å, ìîæåìî ðå£è äà jå ó 1s îðáèòàëè, jåäèíîj îð-
áèòàëè ñà òîì åíåðãèjîì. Êàäà àòîì äîáèjå äîâî§íî åíåðãèjå (ðåöèìî àïñîðáîâà»åì
ôîòîíà), åëåêòðîí ïðåëàçè íà âèøè, n = 2 åíåðãåòñêè íèâî, è ìîæå ñå íà£è ó íåêîj
îä ÷åòèðè îðáèòàëå (2s è òðè 2p) êîjå îäãîâàðàjó îâîì íèâîó è ñâå èìàjó jåäíàêó
åíåðãèjó. Óêîëèêî àòîì äîáèjå jîø âèøå åíåðãèjå è åëåêòðîí äîñòèãíå n = 3 íèâî,
òàäà ìîæå çàóçåòè áèëî êîjó îä äåâåò îðáèòàëà (3s, òðè 3p è ïåò 3d). Çàòèì ñà jîø
âå£îì åíåðãèjîì åëåêòðîí ïðåëàçè íà íåêó îä 16 îðáèòàëà (4s, òðè 4p, ïåò 4d è ñå-
äàì 4f) n = 4 íèâîà, èòä. Íà êðàjó óêîëèêî äîáèjå åíåðãèjó jåäíàêó Ejon èëè âå£ó,
åëåêòðîí èìà äîâî§íî åíåðãèjå äà ñàâëàäà ïðèâëà÷íó ñèëó jåçãðà, è íàïóøòà àòîì.
Çà îñíîâíî ñòà»å àòîìà âîäîíèêà åíåðãèjà jîíèçàöèjå jå Ejon = E∞ − E1 = 13,6 eV.
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