Miihazirs 2. HHDROGENOBONZOR ATOMLAR UCUN SREDINGER
TONLIYININ HOLLI

Zorraciyin harakot etdiyi sahonin potensiali yalniz zorracikdon morkozo godor
(elektrondan niivoyo qodor) mosafodon asilidirsa, sahoyo morkozi saho deyilir.

Torifdon aydindir ki, morkozi sahonin potensiali &,¢ bucaqglarindan asili olmur,

yalmiz I -don asili olur. Belo sahado harokat edon hissocik ii¢lin Sredinger tonliyini

sferik koordinatlarda hall etmak daha asan olur:
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(1)-don aydin olur ki, Sredinger tonliyinin halli ham do M 2 operatorunun moxsusi

funksiyas1 olmalidir. Moalumdur ki, M 2 operatorunun moxsusi funksiyalar

kompleks sferik funksiyalardir. Yoni,
MY, (0p) = R*L(£+1) Y, (6, 0) )
Burada Y, kompleks sferik funksiyalardir. Belolikls, Sredinger tonliyinin hallini

Y, funksiyalari ilo hor hansi radial funksiyalarin hasili soklinds axtarmaq olar. Yoni,

w(rép)=R(r) Y,n(6,9) 3)
(3) tonliyini (1)-do yerina qoyaq va (2)-ni nozars alaq. Onda, R(r) radial funksiyalar
liclin asagidaki tonlik alinir:
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(4) tonliyi radial funksiyalar {iciin Sredinger tonliyidir. Bu tonliyi holl etmok ii¢iin

moarkazi sahonin U (I') potensialinin agkar ifadesi malum olmalidir. U (1) yalmz H

atomu va hidrogenabanzar ionlar ti¢iin doqiq malumdur.



Niivadon vo bir elektrondan ibarat sistemlora hidrogenobonzor sistemlor deyilir.
H, He*, Li**, Be” vos

Burada Z - niivonin sira ndmrasi, I' - niivadon elektrona godor mosafo, € - elementar

yukdiir.
e=16-10""k¢
Goriindiiyti kimi hidrogenabanzar atomlarda elektron niivenin yaratdigi morkazi

sahado horakot edir. Sahonin potensiali asagidaki kimi ifads olunur:

Ze®
Ur=-—- (5)
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(5)-1 nozora almaqla hidrogenabonzor atomlarin dalga funksiyasinin radial hissaosi
liclin Sredinger tonliyini asagidaki kimi yazariq:
_ﬁL(rz d_RHW(M) ze*
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]R(r) = ER(r) (6)

Tonlik ikincitortibli diferensial tonlikdir. Miiayyan sortlor daxilinde onun halli
miimkiindiir. Malum olub ki, enerjinin monfi diskret qiymatlori {i¢lin (6) Sredinger

tonliyinin kosilmaz va birqiymatli hallari agagidaki kimi ifads olunur:
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Bu ifadolords @, - H atomunda I Bor orbitinin radiusudur. Lf] - normallagmis Lager

polinomudur.

Molumdur ki, kosr adadlorin vo monfi adodlorin faktoriallar1 toyin olunmayib.



Ona gora do (7) ifadesindo N— /¢ —12> 0 sortindon £-nin alacagi an boyiik qiymat

f=n—-1 olur. Aydindir ki, N ododi N=1,2,3,...00 tam qiymotlor alir. ¢ iso

(=0,1,2,3,..n—1 qiymoati alir. (6) Sredinger tonliyinin hollindon hom do
hidrogenabaonzar atomlarin enerjisi tigiin ifads tapilir:

__mz%'

" 2m*n?

Hidrogenabanzar atomlarin dalga funksiyasi ise (7) diisturu ilo miioyyan olunan R,

n=123,...,00 (10)

radial funksiyalarla Y, kompleks funksiyalarin hasili seklinds axtarila bilor:

l//nfm (I’@(O) = Rnf(r)Yfm (9¢) (11)

(10)-dan goriindiiyli kimi hidrogenabonzar atomlarin enerjisi diskret qiymatlor alir.

Mas:

2
2 =1 oldugda E, =— m;"z = —13,66V
E, = B —3,4eV
4

E, = E_ —-1,51eV

9
E, = 5 =—-0,8eV
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leV =1,6-10"c

Enerjinin qiymatlorindon istifade etmoklo H atomunun enerji soviyyalorini qurmaq
olar.

Bor postulatlarindan istifade etmoklo iki soviyye arasindaki kecidin tezliyini
hesablamagq olar.

hv, =E,—-E, (n>Kk)
_ E,—-E,

h

II, IIT va s. saviyyalordon I soviyyaya kecidlor Layman seriyasinit verir. Yuxari

Vnk

saviyyalordon II enerji soviyyesino kegidlor Balmer seriyasini, III-o kegidlor Pasen



seriyasini va s. Verir.

Indi do iki qonsu enerji saviyyosi arasindaki farqi hesablayaq:
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Goriindiiyii kimi N — o0 olduqda enerji soviyyalari bir-birino yaxinlagir vo sonda
list-iisto diisiirlor. Basqa s0zlo, enerjinin diskretliyi kosilmazliklo avoz olunur. Bu da
kvant mexanikasindan klassik fizikaya kegiddir.

(11)-don molum olur ki, hidrogenabonzor atomlarin dalga funksiyasi 3 kvant
odadi ilo miioyyan olunur. N - bas, £- orbital, M - maqgnit kvant odadidir. Bu kvant
odadlorinin hor biri morkozi sahodo miioyyon saxlanma ganununun 6donmasi ilo
olagodar yaranir. Bas kvant ododi morkozi sahodo horokot edon zorraciyin enerjisinin
saxlanmasi ilo alagodar yaranir. N =1,2,3,...00 kimi tam giymotlor alir. (10)-a osason
N zoarraciyin enerjisini miioyyan edir. Bag kvant adodi hom ds atom orbitalina uygun
elektron buludunun olgiisiinii miioyyan edir. Belo ki, 2S orbitalina uygun sferanin
radiusu 1S orbitalina uygun sferanin radiusundan boyiikdiir.

¢ orbital kvant ododi morkozi sahodo horokot edon zorrociyin impuls
momentinin  saxlanmasi ilo olagodar yaramir. N-nin  verilmis qiymatindo
¢ =0,1,2,....,n—1 kimi tam giymotlor alir. ¢ zorraciyin impuls momentini miioyyan
edir:

M =ha.0(f+]1)

M  maqnit kvant ododi morkozi sahodo horokt edon zorrociyin impuls
momentinin Ustiin istigamot iizro (xarici maqnit sahosi iizro) proyeksiyasinin

saxlanmasi il olagadar yaranir.
¢ verildikdo m=—/..., 0,...0 godor 2/ +1 sayda tam giymatlor alir. m M,

komiyyatini miioyyan edir.



M, =7Am
(10) vo (11)-don goriindiiyti kimi, hidrogenobonzor atomlarda elektronun enerjisi
yalniz bas kvant ododindon, dalga funksiyasi iso hor 3 kvant ododindon asilidir. Onda
enerjinin N ilo verilon hor bir giymatina bir-birindon ¢ vo M kvant adadlori ilo
forglonon dalga funksiyalari uygun golir. Bagsqa sozlo, hidrogenabonzor atomlarin

enerji soviyyalori cirlagsmis olur. Cirlasmanin tortibini miioyyon edok:

n-1 I+2n-1
f=Y (20+1)=1+3+5+.+2n-1=———-n=n’

=0
Beloliklo, asas haldan basqa hidrogenobonzor atomlarin biitiin enerji soviyyalori n’
tortibdon cirlagmais olur.

Xiisusi hala baxaq:
2.4

N=3 _ mz'e” 1
S 2n% 9

¢=0,1,2

(=0 m=0 Y300

(=1 m==-1L01 w3, 1, V310 V31
(=2 m=-2-101.2 w3, 5, Wss_15 V3205 V3215 VY322

Hidrogenabonzor atomlarin (11) diisturu ilo miiayyoan olunan dalga funksiyasina
bozen atom orbitallart da deyilir. (11)-do Y, funksiyalart kompleks funksiyalar
oldugundan ona kompleks atom orbitallar1 deyilir. Lakin bazi masalolorin halli
zamani hoqiqi atom orbitallarindan istifado etmok lazim golir. Mos: atom orbitallarina

uygun elektron buludlarinin formasin1 qurarken haqiqi atom orbitallarindan istifade

olunur. Bu orbitallar1 almaq {i¢iin superpozisiya prinsipindon istifado edilir.
Kompleks Y, funksiyalarinin elo xotti kombinasiyalari qurulur ki, alinmis yeni
funksiyalar hoqiqi olsunlar. Hagiqi sferik funksiyalar1 S, (ﬁ(p) kimi isars edirlor vo

onlar asagidaki kimi toyin olunurlar:

1 cos/m
Sim(0p)= Py -(cos ‘9){ |
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@, m>0

@, m<O0



(12)
(12)-don istifado etmoklo hidrogenabonzor atomlarin hoqiqi atom orbitallari iigiin
asagidaki ifadoni yaza bilorik:

Vi (r0p) =Ry, (NS 1, (0p) (13)
Lejandr funksiyasinin ifadesindon istifads etmokls hoqiqi sferik funksiyalarin bazilori

liclin asagidaki ifadoni alariq:

oo(Q(P)_% ( )Z\/gsmé’cosgp

S,_,(0p)= ,/ s1n¢951ngo, 10(9¢)=1/%0059

(11) vo (13) ilo miioyyon olunan atom orbitallari, eloco do onun ayri-ayri

hissalari asagidaki ortonormalliq sortlorini 6dayirlar:

IW;:Zm (r8¢)l//n'€'m'(r€¢)dv = 5nn' ) 5%’ ) 5mm' (14)
IR, (DR, (Nridr =5, . (15)
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COXELEKTRONLU ATOMLAR UCUN MORKOZI SAHO YAXINLASMASI

Kvant mexanikasina goro sistemin halin1 xarakterizo edon hor hansi fiziki
komiyyatin orta qiymotini tapmaq tlg¢iin dalga funksiyast molum olmalidir (IV
postulat). Dalga funksiyasi Sredinger tonliyinin hollindon tapilir. Molumdur ki,
Sredinger tonliyi yalniz H atomu vo hidrogenabanzar ionlar tigiin dogiq hall olunur.
Belo atomlardan bir dona elektron niivonin yaratdig: sferik simmetrik morkozi sahodo

horokot edir. 2 vo daha ¢ox elektronu olan atomlar vo molekullar iigiin Sredinger



tonliyini daqiq hall etmok miimkiin deyil. Coxelektronlu atomlar {iciin Sredinger
tonliyini hall etmok mogsadilo toqribi metodlardan istifado edilir. Belo metodlardan

biri do morkazi saho yaxinlasmasidir. Li atomu ii¢iin Hamilton operatorunu yazaq:

o h? h?

H=—"—V/ ——V;-—V;-
2m 2m 2m

Sokil

Bu ifadadon istifado etmoklo goxelektronlu atomlar tiglin Hamilton operatorunu

X N 2 2 2
H=7% _h_vi_zi + Ze_ (1)
u=l1 2m rﬂ <0 I’ﬂa

kimi yaza bilorik.

(1) disturu yazilarkon relyativistik effektlor vo elektronlarin spinlori nozors
alinmamigdir. Burada I hadd elektronlarin kinetik enerji operatorunu gostorir. Il hadd
elektronlarla niivo arasinda Kulon caziba enerjisini, III hodd elektronlar arasinda
Kulon italoma enerjisini gostarir.

N - atomdaki elektronlarin say1



Z - niivonin sira ndmrasi

I, - -cii elektrondan niivoys qodor mosafo

I -V vo u noémrali elektronlar arasindaki masafadir.

v > pu sorti gostaorir ki, 2 elektron arasinda qarsiligh tosir bir dofo nozors
alinmali, eloco do g =v olan hoddlor 0-a borabor gotiiriilmoalidir. Belsliklo,

coxelektronlu atomlar {i¢iin Sredinger tonliyi asagidaki kimi olur:

N h? Ze? e | Lo
ﬂz_l (_%Vf‘ _r—]+yzar_ W(r19r29°"7rN ): El//(rl’rE"“’rN) (2)
= p < 10

Burada rk —k -c1 elektronun radius vektorudur.

(2) Sredinger tonliyini hidrogenabonzar atomlarda oldugu kimi dayisonlorin
ayrilmas1 metodunu totbiq etmoklo holl etmok miimkiin deyil. Belo ki, hor bir
elektronun harokat etdiyi sahanin potensiali tokco homin elektrondan niivaya qoder
olan mosafodon yox, hom do elektronlararasi mosafodon asilidir. Basqa sézlo saho
morkozi deyildir. (2)-ni hall etmok {i¢lin hoyacanlanma nozoriyyosindon do istifado
etmok olmur. Belo ki, elektronlararasi qarsiliglh tosirin potensial enerjisi qiymotco
elektronlarla niivo arasinda qarsiliglh tosirin potensial enerjisi tortibindodir. Basqa
s0zlo desok, elektronlararasi qarsiligl tosiri kigik hesab edorok nozoro almamaq
miimkiin deyildir.

Qeyd edok ki, oxsar problemlo planetlorin gilinos otrafinda horokotini
oyronorkon rastlasiriq. Miioyyon edilib ki, planetlorarasi qravitasiya qarsiligli tosir
enerjisi qiymotco planetlo giinos arasindaki qarsiliglt tesir enerjisindon ¢ox-¢ox
kicikdir. Bu halda hayacanlanma nazariyyasi tatbiq oluna bilar. Yoni, I yaxinlasmada
planetlorarasi garsiligh tosiri nozors almamaq olar. Forz etmok olar ki, har bir planet
yalniz glinosin yaratdi§i morkozi sahodo horokot edir. Sonraki yaxinlasmalarda
planetlorarasi1 qarsiligl tosir nozoro almir. Qeyd etdiyimiz kimi (2)-1 hoyacanlanma
nozoriyyasi ilo hall oluna bilinmir. Onu hall etmok iigiin moarkozi saho yaxinlasmasi
ideyasindan istifado edilir. Morkozi saho yaxinlagsmasinda forz olunur ki, atomda hor

bir elektron miioyyon morkozi sahodo horokot edir. Hom do hor bir elektronun



harokoti digor elektronlardan asili olmadan bas verir. Kvant mexanikasi
tosovviirlorino osason (III post.) belo sistemin tam dalga funksiyasi ayri-ayri
zarraciklorin dalga funksiyalariin hasili soklinda, enerji isa zarraciklorin enerjilarinin
comi soklindo axtarila bilor. Morkozi saho yaxinlagmasina ¢ox vaxt asili olmayan
elektronlar modeli do deyilir. Beloaliklo, asili olmayan elektronlar modelino osason

coxelektronlu atomun dalga funksiyas1 va enerjisi asagidak: sokilds axtarila bilor:

y =11 U(,)=U06) U (). U ) G)

E=X ¢, =g +&+..+&y 4)

1

5 Mz

Burada X, X, ,..., Xy 1lo elektronlarin koordinatlar1 y1gimi isaro edilib. Morkozi

saho yaxinlasmasina osason hor bir elektron iiclin Hamilton operatoru homin
elektronun kinetik enerji operatoru ilo elektronun horokot etdiyi morkozi sahodoki

potensial enerjisinin coming barabordir:

. h?
H=——V>+U(r) (5)
2m
Onda har bir elektron ii¢iin Sredinger tonliyi
h2
[—Z—VZ +U(r)}U(xyz) = U (xyz) (6)
m

soklindo yazila bilor. (6)-1 hall olunaraq hor bir elektron ii¢iin dalga funksiyasi tapilir.
Bu hallor (3)-dos nazors alinmaqla atomun tam dalga funksiyasini qura bilorik.

(6) tonliyi hidrogenobonzor atomlar tli¢iin Sredinger tonliyino bonzoyir. Lakin
bu tonliklor arasinda ¢ox boyiik bir forq vardir. Belo ki, hidrogenabonzor atomlar

liciin elektronun harokat etdiyi sahonin potensialinin askar ifadesi malumdur:

2
ur)y=-2"
r

Lakin ¢oxelektronlu atomlarda elektronun harokot etdiyi sahonin U (I') potensialinin

askar ifadosi molum deyil. Ona goro do (6) tonliyi iimumi halda hall oluna bilmoz. Bu

tonlik hor bir atom ti¢iin ayriligda hall oluna bilor. (6)-nin hallini do basga morkozi



sahalords oldugu kimi iki funksiyasinin hasili soklinds axtarirlar:

Y, (69)
U,,.(rdp)=R. m
ns (r ¢) E(r){sgm(gqo)

(7)-a coxelektronlu atomlarin atom orbitallart deyilir. ©ger R, radial funksiyalart

(7

Y

sm -9 vurularsa atom orbitallart kompleks, R, - S, -0 vurularsa atom orbitallari

hoqiqi olar. Y, - kompleks vo S, hoqiqi sferik funksiyalarinin agkar ifadslori

molumdur. Radial funksiyalar iso asagidaki Sredinger tonliyinin hallindon tapila bilor:

R 1 d dR 2000 +1

U (r) potensialinin agkar ifadesi molum olmadigindan (8) iimumi halda hoall oluna

bilmoz. (8)-don goriindiiyli kimi goxelektronlu atomlarda elektronun enerjisi tokco
bas kvant ododindon yox, hom do orbital kvant ododindon asili olur. Malumdur ki,
morkozi sahads horokot edon zorrociyin enerjisi, impuls momenti va impuls
momentinin {istiin istiqgamat lizro proyeksiyasi saxlanilir. Bu saxlanan komiyyatlora

uygun operatorlar bir-biri ilo kommutativ olmalidir:

A hn’ 2 42 22 ” G,
H=——V2+U(r); M?>=-#*V2: M, =—ih—

Op > 7z T

2m op

A

Molumdur ki, kommutativ operatorlarin moxsusi funksiyalari eynidir. Onda H

operatorunun (7) diisturu ilo verilon moxsusi funksiyalart hom do M2 vo M ,

operatorlarinin moxsusi funksiyasi olacaq:

M2U.,, (r6p)=n*0(0+1)U,,. (rfp) (9)
MU (rfp)=hmU,,. (r6p) (10)

(1) diisturundan goriindiiyi kimi Hamilton operatorunun ifadosino elektronun

A A

spinlorinden asili hodd daxil deyil. Ona goro do Hamilton operatoru S* vo S, spin

operatorlari ilo do kommutativ olmalidir. Yoni

AS? =M HS, = $.A



Molumdur ki, spin operatorlarinin moxsusi funksiyalar1 U ms (o) - spin funksiyasidir.

Onda U, (o) funksiyass hom do Hamilton operatorunun moxsusi funksiyasi

olmalidir. Belsliklo, morkozi saha yaxinlagmasina asason hor bir elektronun hali 4

kvant adadindon (N/M;m,) va 4 koordinatdan (I, 8, @, o ) asili dalga funksiyas: ilo

funksiyalarinin hasili soklindo axtara

tosvir olunur. Bu funksiyalari Ums ilo U,

bilorik:
Unfmgms (I’@¢G)=Ungm£ (I’9¢)-Ums (o) (11)
(11) ilo miioyyon olunan funksiyalara atom spin orbitallar1 deyilir. Atom spin

orbitallarinin yalniz foza koordinatlarindan asili hissesine U, , (I’H(D) - atom

orbitallar1 deyilir. Gostormok olar ki, atom spin orbitallar1 asagidaki ortonormalliq

sartini 6dayirlor:

Mo | —

| .[U :ngms (rH(DG)J n'¢’'mymg (m(ﬁa)dv = 5nn’§€€’5m’gm'g 5m’sm's (12)

2

dV =r*drsin6d@de (13)

o

dV - sferik koordinatlarda hocm elementidir.



