
Âèøååëåêòðîíñêè àòîìè

1 Âèøååëåêòðîíñêè àòîìè

Øðåäèíãåðîâà jåäíà÷èíà çà àòîì õåëèjóìà, àòîì ñà äâà åëåêòðîíà, èìà îáëèê:[
− ~

2me

∆1 −
1

4πε0

e2

r1
− ~

2me

∆2 −
1

4πε0

e2

r2
+

1

4πε0

e2

r12

]
Ψ = EΨ

ãäå jå ∆i =
∂2

∂x2i
+

∂2

∂y2i
+

∂2

∂z2i
, i = 1, 2. Òàëàñíà ôóíêöèjà àòîìà õåëèjóìà çàâèñè îä

øåñò ïðîìåí§èâèõ Ψ ≡ Ψ(x1, y1, z1, x2, y2, z2). Øòî ñå òè÷å õàìèëòîíèjàíà, ïðâà äâà
÷ëàíà ó çàãðàäè ñå îäíîñå íà ïðâè åëåêòðîí, à òðå£è è ÷åòâðòè ÷ëàí íà äðóãè åëåê-
òðîí. Îíè ñó èñòè êàî êîä âîäîíèêîâîã àòîìà, è óêîëèêî íå áè áèëî ïåòîã ÷ëàíà,
àòîì õåëèjóìà áèñìî jåäíîñòàâíî ìîãëè ïîñìàòðàòè êàî äâà ñïîjåíà àòîìà âîäîíè-
êà. Ìå¢óòèì, ïåòè ÷ëàí, êîjè ñå îäíîñè íà Êóëîíîâó èíòåðàêöèjó äâà åëåêòðîíà,
çàâèñè îä òðåíóòíîã ðàñòîjà»à ìå¢ó åëåêòðîíèìà, r12, è äîíîñè îñíîâíó ðàçëèêó
âèøååëåêòðîíñêèõ ó îäíîñó íà jåäíîåëåêòðîíñêå àòîìå è jîíå. Óñëåä ïîñòîjà»à îâå
èíòåðàêöèjå, Øðåäèíãåðîâó jåäíà÷èíó çà âèøååëåêòðîíñêå àòîìå íèjå ìîãó£å åãç-
àêòíî ðåøèòè.

Íàjãðóá§à àïðîêñèìàöèjà êîjó ìîæåìî óçåòè jå äà ïîòïóíî çàíåìàðèìî îâàj ÷ëàí,
ìå¢óòèì âå£ êîä He àòîìà òî óíîñè ãðåøêó îä îêî 30% çà åíåðãèjå. Ó ñâðõó ðåøàâà»à
îâîã ïðîáëåìà ðàçâèjåíî jå âèøå ïðèáëèæíèõ ìåòîäà, çàñíîâàíèõ íà ðàçëè÷èòèì
àïðîêñèìàöèjàìà. Ó íàñòàâêó òåêñòà, ó íàjêðà£èì öðòàìà áè£å îïèñàíà Õàðòðèjåâ
ìåòîä, êîjà jå ïîñåáíî ïîãîäíà çà ïðèìåíó ó õåìèjè. Îíà ïðåäñòàâ§à ïî÷åòíó òà÷êó
çà òà÷íèjå àëè êîìïëèêîâàíèjå ìåòîäå.

1.1 Õàðòðèjåâå îðáèòàëå è ñòà»à àòîìà

Õàðòðèjåâ ìåòîä ó îäíîñó íà ïîëàçíó åãçàêòíó Øðåäèíãåðîâó jåäíà÷èíó, óâîäè
ñëåäå£ó àïðîêñèìàöèjó: ñâàêè åëåêòðîí ñå êðå£å ó óñðåä»åíîì åôåêòèâíîì ïî§ó
jåçãðà è îñòàëèõ åëåêòðîíà; îâî ïî§å jå ñôåðíî ñèìåòðè÷íî è çàâèñè ñàìî äî ïîëî-
æàjà (ri) i-òîã åëåêòðîíà íà êîjè äåëójå. Ïðèìåíîì Õàðòðèjåâîã ìåòîäà äîáèjàjó ñå
àïðîêñèìàòèâíå jåäíîåëåêòðîíñêå òàëàñíå ôóíêöèjå, òj. Õàðòðèjåâå îðáèòàëå φα(ri)
è îäãîâàðàjó£å åíåðãèjå εα.

Ïîä îâèì ïðåòïîñòàâêàìà, ñâàêè åëåêòðîí ñå çàïðàâî êðå£å êàî íåçàâèñíà ÷åñòè-
öà îïèñàíà jåäíîåëåêòðîíñêîì òàëàñíîì ôóíêöèjîì. Óêóïíà òàëàñíà ôóíêöèjà, êîjà
ïðåäñòàâ§à ñòà»å âèøååëåêòðîíñêîã àòîìà, äîáèjà ñå êàî ïðîèçâîä îâèõ jåäíîåëåê-
òðîíñêèõ îðáèòàëà. Íà ïðèìåð, òàëàñíà ôóíêöèjà àòîìà ëèòèjóì (3Li) èìà ñëåäå£è
îáëèê ψ(Li) = φα(r1)φβ(r2)φγ(r3). Îâàêàâ ïðîèçâîä ïðåäñòàâ§à îðáèòàëíó àïðîê-

ñèìàöèjó êîä àòîìà. Åëåêòðîíñêà ñòðóêòóðà íåóòðàëíîã àòîìà, ñà àòîìñêèì áðîjåì
Z, äîáèjà se ñìåøòà»åì Z åëåêòðîíà ó îâå îðáèòàëà íà îñíîâó îäðå¢åíèõ ïðàâèëà
(êîjà £åìî íàâåñòè èñïîä).

Õàðòðèjåâå îðáèòàëå óìíîãîìå ïîäñå£àjó íà àòîìñêå îðáèòàëå àòîìà âîäîíèêà.
�èõîâà óãàîíà çàâèñíîñò jå èñòà êàî êîä âîäîíèêîâèõ îðáèòàëà, ïà ñå êâàíòíè áðîjå-
âè l è m ìîãó ïðèäðóæèòè ñâàêîj Õàðòðèjåâîj îðáèòàëè. Ðàäèjàëíà çàâèñíîñò îðáè-
òàëà âèøååëåêòðîíñêèõ àòîìà ñå ðàçëèêójå ó îäíîñó íà jåäíîåëåêòðîíñêå àòîìå çàòî
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øòî ñå è åôåêòèâíî ïî§å ðàçëèêójå îä Êóëîíîâîã ïî§à, àëè êâàíòíè áðîj n îñòàjå
äîáðî äåôèíèñàí. Êâàíòíè áðîjåâè (n, l,m) îïèñójó ïðîñòîðíà ñòà»à åëåêòðîíà, è ó
ñâàêîì îä îâèõ ñòà»à, ñïèíñêî ñòà»å åëåêòðîíà ìîæå áèòè ms = 1/2 èëè ms = −1/2.
Äàêëå, çà îïèñ ñòà»à åëåêòðîíà ó âèøååëåêòðîíñêèì àòîìèìà, êàî è êîä âîäîíèêà,
ïîòðåáíà ñó ÷åòèðè êâàíòíà áðîjà (n, l,m,ms). Ìîãó£å âðåäíîñòè êâàíòíèõ áðîjåâà
âå£ ñó äàòè ó òàáåëè ??; èñòè jå áðîj ñòà»à çà ñâàêî n è l, êàî è ìàêñèìàëàí áðîj
åëåêòðîíà çà ñâàêî n; êîðèñòå ñå è èñòå îçíàêå (1s, 2s, 2p, 3d, èòä.). Çà îðáèòàëå ñà
èñòèì n è åëåêòðîíå êîjè èõ ïîïó»àâàjó êàæåìî äà ïðèïàäàjó èñòîj §óñöè. Ó îêâè-
ðó §óñêå, îðáèòàëå è åëåêòðîíè ñà èñòèì êâàíòíèì áðîjåì l ïðèïàäàjó îäãîâàðàjó£îj
ïîä§óñöè.

1.2 Åíåðãèjå îðáèòàëà

Ðàñïîðåä åíåðãåòñêèõ íèâîà êîä âèøååëåêòðîíñêèõ àòîìà ïðèêàçàí jå íà ñëèöè
1. Ó îäíîñó íà ðàñïîðåä íèâîà êîä àòîìà âîäîíèêà (ñëèêà ??) ìîãó ñå óî÷èòå äâå
îñíîâíå ðàçëèêå. Ïðâî, êàî ïîñëåäèöà âå£åã íàåëåêòðèñà»à jåçãðà Z > 1, âðåäíîñòè
åíåðãèjà ñó íèæå ó îäíîñó íà H àòîì. Äðóãî, åíåðãèjå îðáèòàëà çàâèñå îä êâàíòíîã
áðîjà l (ïîðåä çàâèñíîñòè îä n), òàêî äà s, p, d, èòä. îðáèòàëå ó èñòîj §óñöè íåìàjó
èñòó åíåðãèjó.
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Ñëèêà 1. Åíåðãåòñêè íèâîè àòîìà êîä âèøååëåêòðîíñêèõ àòîìà.

Îáà åôåêòà ñå ìîãó êâàëèòàòèâíî îájàñíèòè óâî¢å»åì åôåêòèâíîã íàåëåê-

òðèñà»à jåçãðà Ze� óìåñòî Z ó jåäíà÷èíó (??). Ïîñìàòðàjìî jåäàí åëåêòðîí ó àòî-
ìó. Îñòàëè åëåêòðîíè êîjè ñó áëèæå jåçãðó, çàêëà»àjó jåçãðî îä îâîã åëåêòðîíà, è
ñìà»ójó íàåëåêòðèñà»å jåçãðà (îä Z äî Ze�) êîjå îñå£à îâàj åëåêòðîí. Çà íåóòðàëíè
àòîì, Ze� èìà âðåäíîñòè îä ìàêñèìàëíî Z, çà íàjáëèæå åëåêòðîíå êàäà íåìà çà-
êëà»à»à, äî ìèíèìàëíî 1, êàäà jå ïðèñóòíî ïîòïóíî çàêëà»à»å jåçãðà îä ñòðàíå
ïðåîñòàëà Z − 1 åëåêòðîíà. Äà§å, çàâèñíîñò åíåðãèjå îä l (ïîðåä çàâèñíîñòè îä n)
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ìîæå ñå îájàñíèòè ðàçëè÷èòèì ñòåïåíîì çàêëà»à»à ó ðàçëè÷èòèì ïîä§óñêàìà. Âå£
ñìî ïîìåíóëè äà åëåêòðîíè ó s îðáèòàëàìà ìîãó âèøå äà ïåíåòðèðàjó êðîç óíóòðà-
ø»å §óñêå è äà ñå ìîãó íà£è áëèæå jåçãðó, ó îäíîñó íà åëåêòðîíå ó p è d îðáèòàëàìà.
Ïîñëåäè÷íî, çàêëà»à»å jå íàjìà»å, Ze� íàjâå£å è åíåðãèjà íàjíèæà çà åëåêòðîíå ó
s îðáèòàëàìà. Ïðîðà÷óíè ïîêàçójó äà jå ðåäîñëåä åíåðãèjà Õàðòðèjåâèõ îðáèòàëà ó
èñòîj §óñöè εns < εnp < εnd < . . . . Åôåêàò çàêëà»à»à ìîæå áèòè âåëèêè, òàêî íà
ïðèìåð jåäàí åëåêòðîí ó 4s îðáèòàëè ìîæå èìàòè çíàòíî ìà»ó åíåðãèjó íåãî ó 4p
èëè 4d îðáèòàëè; ìîæå ñå ÷àê äîãîäèòè äà èìà åíåðãèjó ìà»ó è îä åëåêòðîíà ó 3d
îðáèòàëè èñòîã àòîìà. Ñâå òî çàâèñè îä áðîjà åëåêòðîíà ó àòîìó.

Êàî ïðèìåð, íà Ñëèöè 2 jå ïðåäñòàâ§åíà ðàñïîäåëà âåðîâàòíî£å íàëàæå»à åëåê-
òðîíà ó 4s è 3d îðáèòàëàìà ó àòîìó âàíàäèjóìà. Èàêî ñå åëåêòðîí ó 4s îðáèòàëè ó
ïðîñåêó íàëàçè äà§å îä jåçãðà íåãî ó 3d îðáèòàëè, ìàëè äåî ðàñïîäåëå âåðîâàòíî£å
çà 4s îðáèòàëó ñå íàëàçè âåîìà áëèçó jåçãðà (öðâåíå òà÷êèöå áëèçó êîîðäèíàòíîã
ïî÷åòêà íà ñëèöè ëåâî è áðåã îçíà÷åí ïëàâîì ñòðåëèöîì íà ñëèöè äåñíî). Êàäà jå
òàêî áëèçó jåçãðó íà åëåêòðîí äåëójå jàêà ïðèâëà÷íà ñèëà (ó ñëó÷àjó âàíàäèjóìà îíà
ïîòè÷å îä 23 ïðîòîíà), øòî èìà çà ïîñëåäèöó ñíèæàâà»å åíåðãèjå åëåêòðîíà ó 4s ó
îäíîñó íà 3d îðáèòàëó.

Ñëèêà 2. Ðàñïîäåëà âåðîâàòíî£å íàëàæå»à åëåêòðîíà ó 4s è 3d îðáèòàëàìà[?]

1.3 Åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå

Ñàäà £åìî ïîíîâî íàïèñàòè óêóïíó òàëàñíó ôóíêöèjà àòîìà ëèòèjóìà (óç ñêðà£å-
íó îçíàêå çà ïîëîæàjå åëåêòðîíà ri = i, òj. r1 = 1, r2 = 2 è r3 = 3):

ψ(Li) =φα(1)φβ(2)φγ(3) =

=φn=1,l=0,m=0,ms=1/2(1)φn=1,l=0,m=0,ms=−1/2(2)φn=2,l=0,m=0,ms=±1/2(3) =

=1s(1)1s(2)2s(3)

Îçíàêå îðáèòàëà α, β, γ çàìå»åíå ñó îçíàêàìà ïîìî£ó êâàíòíèõ áðîjåâà (n, l,m,ms)
è çàòèì ñêðà£åíèì îçíàêàìà. Óîáè÷àjåíè ñêðà£åíè çàïèñ ñòà»à âèøååëåêòðîíñêèõ
àòîìà, ãäå ñå áðîj åëåêòðîíà ó èñòîj îðáèòàëè íàâîäè êàî ñóïåðñêðèïò êîä îçíàêå òå
îðáèòàëå, jå:

ψ(Li) = 1s22s1

Ïîñëåä»è çàïèñ ïîçíàò jå êàî åëåêòðîíñêà êîíôèãóðàöèjà àòîìà ëèòèjóìà.
Èçáîð è ðåäîñëåä îðáèòàëà ïðè ïèñà»ó åëåêòðîíñêèõ êîíôèãóðàöèjà âèøååëåê-

òðîíñêèõ àòîìà îäðå¢ójå ñå íà îñíîâó ñëåäå£èõ ïðàâèëà:

1. Ïðèíöèï ìèíèìóìà åíåðãèjå: çà îñíîâíî ñòà»å àòîìà ñà àòîìñêèì áðîjåì Z,
Õàðòðèjåâå îðáèòàëå ñå ðå¢àjó ïî ðàñòó£èì åíåðãèjàìà, è äîäàjå ñå ïî jåäàí
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åëåêòðîí, ïî÷åâøè îä îðáèòàëå ñà íàjíèæîì åíåðãèjîì, ñâå äîê ñå ñâèõ Z åëåê-
òðîíà íå ñìåñòè ó îðáèòàëå. Óêóïíà åíåðãèjà ñòà»à àòîìà ñå äîáèjà êàî çáèð
åíåðãèjà ïîïó»åíèõ îðáèòàëà.

2. Ïàóëèjåâ ïðèíöèï èñê§ó÷å»à: äâà åëåêòðîíà ó àòîìó íå ìîãó èìàòè èñòà ñâà
÷åòèðè êâàíòíà áðîjà (n, l,m,ms). Åêâèâàëåíòàí èçðàç jå äà ñâàêà Õàðòðèjåâà
àòîìñêà îðáèòàëà (îïèñàíà ñà òðè êâàíòíà áðîj n, l è m) ìîæå ñàäðæàòè ìàê-
ñèìàëíî äâà åëåêòðîíà, è òî jåäàí ñà ñïèíîì ãîðå, ms = 1/2, è äðóãè ñà ñïèíîì
äîëå, ms = −1/2.

3. Õóíäîâî ïðàâèëî: êàäà ñå åëåêòðîíè äîäàjó ó îðáèòàëå èñòå åíåðãèjå, íàjïðå ñå
ïî jåäàí åëåêòðîí ðàñïîðå¢ójå ó ñâàêó îä îðáèòàëà, ïà ñå îíäà äîäàjó äðóãè.
Äðóãèì ðå÷èìà, øòî âèøå íåñïàðåíèõ åëåêòðîíà. Äîäàòíî, åíåðãåòñêè íàjïî-
âî§íèjà êîíôèãóðàöèjà jå îíà ñà ïàðàëåëíèì ñïèíîâèìà.

Äà çàê§ó÷èìî, åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå ïðåäñòàâ§àjó ñòà»à âèøååëåêòðîíñêèõ
àòîìà ó îðáèòàëíîj àïðîêñèìàöèjè. Ó îâîj àïðîêñèìàöèjè åëåêòðîíè ñå ïîñìàòðàjó
êàî íåçàâèñíå ÷åñòèöà. �èõîâà ïðîñòîðíà ñòà»à ñó îïèñàíà Õàðòðèjåâèì îðáèòàëà-
ìà, êîjå ñå îçíà÷àâàjó èñòî êàî îðáèòàëå àòîìà âîäîíèêà, ïîìî£ó êâàíòíèõ áðîjåâà
(n, l,m) èëè ïîìî£ó îçíàêà 1s, 2s, 2p, 3d, èòä. Óç òî, çà ïîòïóíè îïèñ ñòà»à åëåê-
òðîíà êîðèñòè ñå è ìàãíåòíè ñïèíñêè êâàíòíè áðîj ms. Óêóïíî ñòà»å àòîìà äîáèjà
ñå êàî ïðîèçâîä ïîïó»åíèõ Õàðòðèjåâèõ îðáèòàëà. Ïðè ïèñà»ó åëåêòðîíñêèõ êîí-
ôèãóðàöèjà ïîøòójå ñå ïðèíöèï ìèíèìóìà åíåðãèjå, Ïàóëèjåâ ïðèíöèï èñê§ó÷å»à
è Õóíäîâî ïðàâèëî.

Îä âîäîíèêà äî àðãîíà - åëåìåíòè èç ïðâå òðè ïåðèîäå

Îðáèòàëà íàjíèæå åíåðãèjå jå 1s îðáèòàëà. Çà âîäîíèêîâ àòîì îñíîâíî ñòà»å je
1s1. Îñíîâíî ñòà»å àòîìà õåëèjóìà ñå ïðåäñòàâ§à åëåêòðîíñêîì êîíôèãóðàöèjîì
1s2. Òðå£è åëåêòðîí íå ìîæåìî ñìåñòèòè ó 1s îðáèòàëó çáîã Ïàóëèjåâîã ïðèíöèïà.
Ñëåäå£à îðáèòàëà ïî åíåðãèjè jå 2s îðáèòàëà, ïà jå åëåêòðîíñêà êîíôèãóðàöèjà îñ-
íîâíîã ñòà»à ëèòèjóìà 1s22s1. Ïðâî ïîáó¢åíî ñòà»å àòîìà ëèòèjóìà ñå äîáèjà êàäà
òðå£è åëåêòðîí óìåñòî ó 2s îðáèòàëó ñìåñòèìî ó ñëåäå£ó îðáèòàëó, è òî áè áèëî
1s22p1. Ìîæåìî íàïèñàòè è îñòàëà ïîáó¢åíà ñòà»à ñìåøòàjó£è åëåêòðîíå ó îðáèòà-
ëå âèøå åíåðãèjå (íïð. 1s23s1, 1s12s2, 1s23d1, èòä.). Êàäà íèjå íàãëàøåíî äðóãà÷èjå,
åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå ñå îäíîñå íà îñíîâíî ñòà»å àòîìà.

E

1s

��

2s

��

3s

�
2p

�

3p

Ñëèêà 3. Åëåêòðîíñêà
êîíôèãóðàöèjà óã§åíèêà.

Äà§å, çà áåðèëèjóì åëåêòðîíñêà êîíôèãóðàöèjà jå
1s22s2. Êîä áîðà ïî÷è»å äà ñå ïîïó»àâà 2p îðáèòàëà.
�åãîâà êîíôèãóðàöèjà jå 1s22s22p1, ïðè ÷åìó ñå ïåòè
åëåêòðîí ìîæå íà£è ó áèëî êîjîj îä òðè 2p îðáèòàëå,
2px, 2py èëè 2pz, jåð îíå èìàjó èñòó åíåðãèjó. Êîä ñëå-
äå£åã åëåìåíòà, óã§åíèêà, ïîñòàâ§à ñå ïèòà»å äà ëè
£å øåñòè åëåêòðîí áèòè ñìåøòåí ó èñòó 2p, ðåöèìî
2px, êàî ïðâè èëè ó äðóãó, ðåöèìî 2py èëè 2pz, îðáè-
òàëó. Íà îñíîâó Õóíäîâîã ïðàâèëî çíàìî äà ñå åëåê-
òðîíè ñìåøòàjó ó ðàçëè÷èòå îðáèòàëå. Äàêëå, êîíôè-
ãóðàöèjà îñíîâíîã ñòà»à àòîìà C jå 1s22s22p1x2p

1
y, èëè

1s22s22p1x2p
1
z èëè 1s22s22p1y2p

1
z, ïîøòî ñó ñâå òðè 2p îð-

áèòàëå åêâèâàëåíòíå. Íàj÷åø£å êîðèñòèìî ñêðà£åíè
çàïèñ 1s22s22p2. Åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå ñå ñëè-
êîâèòî ìîãó ïðèêàçàòè êàî íà ñëèöè 3. Ñòðåëèöå íà
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ãîðå è äîëå èçíàä îçíàêà îðáèòàëà ïðåäñòàâ§àjó åëåêòðîíå ñà êâàíòíèì áðîjåì
ms = 1/2 è ms = −1/2. Äà§å îä àçîòà äî íåîíà åëåêòðîíè ïîïó»àâàjó 2p îðáè-
òàëó.

Ó òðå£îj ïåðèîäè, îä íàòðèjóìà äî àðãîíà, ñèòóàöèjà jå êàî ó äðóãîj ïåðèîäè, ñ
òèì øòî åëåêòðîíè ïîïó»àâàjó îðáèòàëå ñà n = 3, íàjïðå 3s ïà 3p. Êàäà áðîj åëåê-
òðîíà ó àòîìó ïðåëàçè 10, ÷åñòà jå ïðàêñà äà ñå åêñïëèöèòíî ïèøó ñàìî åëåêòðîíè
êîjå òðåáà äîäàòè íà êîíôèãóðàöèjó ïðåòõîäíîã ïëåìåíèòîã ãàñà, ïðè ÷åìó ñå èñïðåä
ó çàãðàäè íàâîäè ñèìáîë ïëåìåíèòîã ãàñà. Íà ïðèìåð, çà ôîñôîð åëåêòðîíñêó êîí-
ôèãóðàöèjó ìîæåìî ïèñàòè êàî 1s22s22p63s23p3 èëè êðà£å [Ne]3s23p3. Åëåêòðîíñêå
êîíôèãóðàöèjå åëåìåíàòà èç ïðâå òðè ïåðèîäå ñó:
H He

1s1 1s2

Li Be B C N O F Ne
1s22s1 1s22s2 1s22s22p1 1s22s22p2 1s22s22p3 1s22s22p4 1s22s22p5 1s22s22p6

Na Mg Al Si P S Cl Ar
[Ne]3s1 [Ne]3s2 [Ne]3s23p1 [Ne]3s23p2 [Ne]3s23p3 [Ne]3s23p4 [Ne]3s23p5 [Ne]3s23p6

1.3.1 Åëåìåíòè èç ÷åòâðòå è âèøèõ ïåðèîäà

Íàêîí øòî ñó 3p îðáèòàëå ïîïó»åíå ñà øåñò åëåêòðîíà, ïðèðîäíî áè áèëî äà
ïî÷íå ïîïó»àâà»å 3d ïîä§óñêå. Ìå¢óòèì, ïðåöèçíè òåîðèjñêè ïðîðà÷óíè çà åëå-
ìåíòå ñà ðåäíèì áðîjåì 19 (K) äî 30 (Zn), ïðåäâè¢àjó äà ñó ε3d è ε4s åíåðãèjå jàêî
áëèñêå, øòî çàõòåâà ïîñåáíó ïàæ»ó ïðè ïèñà»ó ñòà»à îâèõ àòîìà. Íàjïðå £åìî íàâå-
ñòè åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå ñâèõ åëåìåíàòà èç ÷åòâðòå ïåðèîäå, à ïîòîì è êðàòêó
äèñêóñèjó. Åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå ñó (ðàäè ïðåãëåäíîñòè èçîñòàâ§åí jå ñèìáîë
[Ar] èñïðåä ñâàêå êîíôèãóðàöèjå):

K Ca
4s1 4s2

Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
3d14s2 3d24s2 3d34s2 3d54s1 3d54s2 3d64s2 3d74s2 3d84s2 3d104s1 3d104s2

Ga Ge As Se Br Kr
3d104s24p1 3d104s24p2 3d104s24p3 3d104s24p4 3d104s24p5 3d104s24p6

Äèñêóñèjà. Çà K è Ca ïðîðà÷óíè ïðåäâè¢àjó äà jå ε4s < ε3d, ïà íà îñíîâó ïðèíöèïà
ìèíèìóìà åíåðãèjå ñëåäè äà ñå êîä îâèõ àòîìà íàjïðå ïîïó»àâà 4s îðáèòàëà. Åêñ-
ïåðèìåíòàëíà ñïåêòðîñêîïñêà ìåðå»à ïîòâð¢ójó îâî òåîðèjñêî ïðåäâè¢à»å, è çà îñ-
íîâíî ñòà»å êàëèjóìà ñå äîáèjà [Ar]3d04s1 =[Ar]4s1, a êàëöèjóìà [Ar]3d04s2 =[Ar]4s2.

Ïî÷åâøè îä Sc ïà íàäà§å, ïðîðà÷óíè ïðåäâè¢àjó äà jå ε3d < ε4s. Ïîïó»àâà»å
ïðâî 3d îðáèòàëå äàëî áè êîíôèãóðàöèjå [Ar]3d34s0 çà Sc, [Ar]3d44s0 çà Ti, [Ar]3d54s0

çà V è òàêî ðåäîì ñâå äî [Ar]3d104s0 çà Ni. Ìå¢óòèì, îâå êîíôèãóðàöèjå íèñó ó ñà-
ãëàñíîñòè ñà ìíîãèì îïòè÷êèì, ìàãíåòíèì è õåìèjñêèì îñîáèíàìà îâèõ åëåìåíàòà,
ïà jå jàñíî äà ñå jîø íåêè åíåðãåòñêè äîïðèíîñè, ïîðåä åíåðãèjà îðáèòàëà, ìîðàjó
óçåòè ó îáçèð ïðèëèêîì ïèñà»à åëåêòðîíñêèõ êîíôèãóðàöèjà. Äðóãà ìîãó£à êîí-
ôèãóðàöèjó çà Sc jå [Ar]3d14s2. Ïîòðåáíî jå óïîðåäèòè åíåðãèjó àòîìà ó îâîì ñòà»ó
è ó ïðåòõîäíî ïðåòïîñòàâ§åíîì [Ar]3d34s0. Ó òó ñâðõó íà çáèð åíåðãèjà ïîïó»åíèõ
jåäíîåëåêòðîíñêèõ îðáèòàëà ìîðàìî äîäàòè è åíåðãèjó åëåêòðîñòàòè÷êîã îäáèjà»à
èçìå¢ó åëåêòðîíà. Óñëåä ïåíåòðàöèjå êðîç óíóòðàø»å §óñêå, åëåêòðîíè ó 4s îðáè-
òàëè èìàjó âèøå ïðîñòîðà ó îäíîñó íà êîìïàêòíèjó 3d îðáèòàëó (ïîãëåäàòè ñëèêó
2). Åíåðãèjà îäáèjà»à äâà åëåêòðîíà ó 3d ó îäíîñó íà 4s îðáèòàëó ïðåâàçèëàçè ðàç-
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ëèêó ó »èõîâèì åíåðãèjàìà (ε3d < ε4s). Êàî ðåçóëòàò, êîíôèãóðàöèjà [Ar]3d
14s2 èìà

íèæó åíåðãèjó, è îíà ïðåäñòàâ§à îñíîâíî ñòà»å Sc. Ñëè÷íî ðàçìàòðà»å, ìèíèìàëíå
åíåðãèjå àòîìà êàî öåëèíå, ïðåäâè¢à åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå [Ar]3d24s2 çà Ti äî
[Ar]3d104s2 çà Zn, êîjå ñó ó ñêëàäó ñà åêñïåðèìåíòàëíèì ÷è»åíèöàìà. Óî÷èòå, äà jå
ó ñâèì ñëó÷àjåâèìà êàäà ñó ïîïó»åíà îáå, 3d è 4s îðáèòàëå, èñïðàâíî ïèñàòè ïðâî
3d ïà îíäà 4s îðáèòàëó, jåð 3d îðáèòàëà èìà íèæó åíåðãèjó.

Èïàê, åêñïåðèìåíòè ïîêàçójó äà ñå õðîì è áàêàð íå óêëàïàjó ó îâàj îáðàçàö. Ó
ñâîì îñíîâíîì ñòà»ó õðîì èìà êîíôèãóðàöèjó 3d54s1 (íå 3d44s2), è áàêàð 3d104s1 (íå
3d94s2). Ñëè÷íè èçóçåöè ñå ìîãó íà£è è ó ïåòîj ïåðèîäè. Íà ïðèìåð, êîíôèãóðàöèjà
îñíîâíîã ñòà»à ðóòåðèjóìà jå [Kr]4d75s1 (íå [Kr]4d65s2). Ó øåñòîj ïåðèîäè, ñà ëàí-
òàíîèäèìà ïî÷è»å ïîïó»àâà»å 4f îðáèòàëå. Åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå îäðå¢åíå
íà îñíîâó ïðîðà÷óíà è åêñïåðèìåíàòà, ìîãó ñå óãëàâíîì äîáèòè ïðåòïîñòàâ§àjó£è
ñëåäå£è ðåäîñëåä ïîïó»àâà»à îðáèòàëà 1s → 2s → 2p → 3s → 3p → 4s → 3d →
4p → 5s → 4d → 5p → 6s → 4f → 5d → 6p → 7s → 5f → 6d. Ìå¢óòèì, åíåðãèjå
4f , 5d è 6s îðáèòàëà ñó jàêî áëèñêå êîä åëåìåíàòà øåñòå ïåðèîäå, òàêî äà ïîñòîjè
äîñòà èçóçåòàêà îä îâîã ½ñòàíäàðäíîã� ðåäîñëåäà ïîïó»àâà»à îðáèòàëà. Ñëè÷íà jå
ñèòóàöèjà è ó ñåäìîj ïåðèîäè. Èñïîä ñó äàòå åëåêòðîíñêå êîíôèãóðàöèjå ïðåëàçíèõ
ìåòàëà èç øåñòå è ñåäìå ïåðèîäå (ðàäè ïðåãëåäíîñòè èçîñòàâ§åíè ñó ñèìáîëè [Kr] ó
6. ïåðèîäè è [Xe]4f 14 ó 7. ïåðèîäè, îñèì êîä La êîjè íåìà f åëåêòðîíå):

Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd
4d15s2 4d25s2 4d45s1 4d55s1 4d55s2 4d75s1 4d85s1 4d10 4d105s1 4d105s2

La Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg
5d16s2 5d26s2 5d36s2 5d45s2 5d56s2 5d66s2 5d76s2 5d96s1 5d106s1 5d106s2

Òðåáà íàïîìåíóòè äà ñó ñâà ïîìåíóòà îäñòóïà»à îä ïðàâèëà, ñàìî óñëîâíî èçóç-
åöè, jåð jå ó ñâàêîì ñëó÷àjó èñïó»åí ïðèíöèï ìèíèìóìà åíåðãèjå. Ó íåêèì àòîìèìà
ñó jåäàí èëè äâà åëåêòðîíà ñìåøòåíè ó îðáèòàëó âèøå åíåðãèjå (íïð. 4s óìåñòî ó 3d)
äà áè ñå ñìà»èëî »èõîâî åëåêòðîñòàòè÷êî îäáèjà»å, äîê ó äðóãèì àòîìèìà òî íèjå
ñëó÷àj. Òðåáà íàïîìåíóòè äà, ïîðåä îïèñàíèõ, ïîñòîjå äîäàòíè äîïðèíîñè åíåðãèjè,
ïîïóò êîìïëèêîâàíå ìå¢óñîáíå èíòåðàêöèjå åëåêòðîíà, êàî è çàâèñíîñò èíòåðàêöèjå
jåçãðà è åëåêòðîíà îä íàåëåêòðèñà»à jåçãðà. Ñâå òå èíòåðàêöèjå îäðå¢ójó îñíîâíî
ñòà»å àòîìà. Ó ñèòóàöèjàìà êàäà ñó ðàçëèêå ó åíåðãèjàìà îðáèòàëà ìàëå, àïðîêñè-
ìàöèjà íåçàâèñíèõ åëåêòðîíà âèøå íå âàæè, è åëåêòðîíñêà êîíôèãóðàöèjà îñíîâíîã
ñòà»à ñå ìîæå îäðåäèòè ñàìî ïîñìàòðàjó£è àòîì ó öåëèíè, òj. ñâå åëåêòðîíå ó àòîìó
çàjåäíî. ×è»åíèöà jå, äàêëå, äà íå ïîñòîjè jåäíîñòàâíî êâàëèòàòèâíî ïðàâèëî çà ïî-
ïó»àâà»å îðáèòàëà, óïðêîñ ñóájåêòèâíîj æå§è (è ïðåäàâà÷à è ñòóäåíàòà) äà ñòâàðè
áóäó ïðàâèëíå è jåäíîñòàâíå.

Çàê§ó÷àê: Åëåêòðîíè ó àòîìó íå áèðàjó ó êîjó £å îðáèòàëó áèòè ñìåøòåíè,
íèòè ñå åêñïåðèìåíòàëíî ìîæå èçìåðèòè äà ñå åëåêòðîí íàëàçè ó íåêîj îä îðáèòàëà,
jåð jå îðáèòàëà òåîðèjñêè ïîjàì. Åëåêòðîíñêà ñòðóêòóðà àòîìà jå ïîñëåäèöà ñâèõ
èíòåðàêöèjà ó »åìó. Íàjâå£è äîïðèíîñ äàjå Êóëîíîâà èíòåðàêöèjà, àëè îíà íèjå
jåäèíà. Îíî øòî ñå åêñïåðèìåíòàëíî ìîæå ìåðèòè jå, íà ïðèìåð, åíåðãèjà êîjó jå
ïîòðåáíî äîâåñòè ñâàêîì îä åëåêòðîíà äà áè íàïóñòèî àòîì. Íà òàj íà÷èí ñå äîáèjà
(ôîòîåëåêòðîíñêè) ñïåêòàð ñà ïèêîâèìà íà îäðå¢åíèì åíåðãèjàìà. Çàäàòàê òåîðèjå
jå äà îájàñíè îâàj ñïåêòàð. Ïðèìåíà Õàðòðèjåâîã ìåòîäà âîäè jåäíîñòàâíîì ìîäåëó,
÷èjè ñå ðåçóëòàòè ñàæåòî ïðèêàçójó ó âèäó åëåêòðîíñêèõ êîíôèãóðàöèjà, è ïîìî£ó
êîãà ñå ìîæå îájàñíèòè åêñïåðèìåíòàëíè ñïåêòàð. Åíåðãèjå Õàðòðèjåâèõ îðáèòàëà
ñå ó äîáðîj ìåðè ñëàæó ñà åíåðãèjàìà íà êîjèìà ñå jàâ§àjó ïèêîâè. Ïîðåä òîãà, íà
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îñíîâó îâîã ìîäåëà ëàêî ìîæåìî îájàñíèòè è ïðåäâèäåòè áðîjíå îñîáèíå àòîìà. Òî
ñó ðàçëîçè çáîã êîjèõ ñå Õàðòðèjåâ ìåòîä êîðèñòè.

Íàðàâíî ïîñòîjå ïðåöèçíèjè òåîðèjñêè ìåòîäè çà îïèñ åëåêòðîíñêå ñòðóêòóðå àòî-
ìà, àëè »èõîâà ïðèìåíà jå êîìïëèêîâàíèjà è çàõòåâà âèøå ðà÷óíàðñêîã âðåìåíà.
Ïîðåä òîãà, è ñàìà èíòåðïðåòàöèjà ðåçóëòàòà íèjå òàêî jåäíîñòàâíà è èíòóèòèâíà
êàî êîä Õàðòðèjåâîã ìåòîäà.
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