Miihaziro 5. COXELEKTRONLU ATOMLAR UCUN MORKOZI
SAHO YAXINLASMASI

Kvant mexanikasina goro sistemin halin1 xarakterizo edon hor hansi fiziki
komiyyotin orta qiymotini tapmaq tligiin dalga funksiyasit molum olmalidir (IV
postulat). Dalga funksiyas1 Sredinger tonliyinin hollindon tapilir. Molumdur ki,
Sredinger tonliyi yalmz H atomu vo hidrogenabaonzar ionlar iigiin doqiq hall
olunur. Belo atomlardan bir dono elektron niivonin yaratdigi sferik simmetrik
morkozi sahodo horokot edir. 2 vo daha ¢ox elektronu olan atomlar vo molekullar
liclin Sredinger tonliyini doqiq hall etmok miimkiin deyil. Coxelektronlu atomlar
liclin Sredinger tonliyini holl etmok magsadilo toqribi metodlardan istifads edilir.
Belo metodlardan biri do morkazi saha yaxmlagsmasidir. Li atomu ii¢iin Hamilton
operatorunu yazaq:
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Bu ifadadon istifado etmoklo ¢oxelektronlu atomlar iigiin Hamilton operatorunu

(1)

kimi yaza bilarik.

(1) diisturu yazilarkon relyativistik effektlor vo elektronlarin spinlori nozoro
almmamisdir. Burada I hodd elektronlarin kinetik enerji operatorunu gostorir. 11
hodd elektronlarla niivo arasinda Kulon cazibo enerjisini, III hodd elektronlar
arasinda Kulon itolomo enerjisini gostorir.

N - atomdaki elektronlarin say1

Z - niivonin sira ndmrasi

r, - mu-ci elektrondan niivoys godor mosafo

I -V vo p ndomrali elektronlar arasindaki mosafodir.

v > 1 sorti gostorir ki, 2 elektron arasinda qarsiliqh tosir bir dofo nozors
alinmali, eloco do g =v olan hoddlor 0-a borabor gotiiriilmalidir. Beloliklo,

coxelektronlu atomlar ticlin Sredinger tonliyi agagidaki kimi olur:
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(2)

Burada T, — K -c1 elektronun radius vektorudur.

(2) Sredinger tonliyini hidrogenabanzar atomlarda oldugu kimi doayisonlorin
ayrilmasi metodunu totbiq etmoklo hoall etmok miimkiin deyil. Belo ki, hor bir
elektronun horokot etdiyi sahonin potensiali tokco homin elektrondan niivoyo qodor
olan masafadon yox, ham do elektronlararasi masafodon asilidir. Bagsqa sozlo saha
morkozi deyildir. (2)-ni hall etmak iigiin hoyacanlanma nozariyyassindon do istifads
etmok olmur. Belo ki, elektronlararasi garsiligli tasirin potensial enerjisi qiymotco

elektronlarla niive arasinda qarsiligh tasirin potensial enerjisi tortibindadir. Basqa



sOzlo desok, elektronlararasi qarsiligh tosiri kigik hesab edorok nozoro almamagq
miimkiin deyildir.

Qeyd edok ki, oxsar problemlo planetlorin glinos otrafinda horokatini
oyronarkon rastlasirig. Miioyyon edilib ki, planetlorarasi qravitasiya qarsiligl tosir
enerjisi qiymotco planetlo glinos arasindaki qarsiligl tosir enerjisindon ¢ox-cox
kicikdir. Bu halda hoyacanlanma nozoriyyaesi totbiq oluna bilor. Yoni, I
yaxinlagsmada planetlorarasi qarsiligl tosiri nozora almamagq olar. Forz etmok olar
ki, har bir planet yalniz giinesin yaratdigi morkoezi sahads harokot edir. Sonraki
yaxinlagmalarda planetlorarasi1 qarsiliglt tosir nezers almir. Qeyd etdiyimiz kimi
(2)-1 hoyocanlanma nozoriyyosi ilo hoall oluna bilinmir. Onu hall etmok {i¢iin
morkozi saho yaxinlagmasi ideyasindan istifado edilir. Moarkozi saho
yaxinlasmasinda forz olunur ki, atomda hor bir elektron miioyyon morkozi sahoado
horokot edir. Hom do har bir elektronun horokati digor elektronlardan asili olmadan
bas verir. Kvant mexanikasi tosovviirlorino asason (III post.) belo sistemin tam
dalga funksiyasi ayri-ayr1 zorraciklorin dalga funksiyalarinin hasili soklindos, enerji
1s9  zarraciklorin enerjilorinin  comi soklindos axtarila bilor. Markozi saho
yaxinlagsmasina ¢ox vaxt asili olmayan elektronlar modeli do deyilir. Beloliklo, asili
olmayan elektronlar modelino osason g¢oxelektronlu atomun dalga funksiyasi vo

enerjisi asagidaki sokildo axtarila bilor:
N
v = Hl U(x,)=U(x) U(X,)..U(Xy)
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4)
Burada X, X,,...,Xy 1lo elektronlarin koordinatlar1 yigimi isaro edilib.
Morkazi saho yaxinlasmasina asason hor bir elektron iiglin Hamilton operatoru

homin elektronun kinetik enerji operatoru ilo elektronun horokot etdiyi morkozi

sahodoki potensial enerjisinin comina borabordir:
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Onda har bir elektron ii¢iin Sredinger tonliyi
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soklindo yazila bilor. (6)-1 holl olunaraq hor bir elektron {i¢iin dalga funksiyasi
tapilir. Bu hollor (3)-do nozoro alinmaqla atomun tam dalga funksiyasini qura
bilarik.

(6) tonliyi hidrogenobanzar atomlar ii¢lin Sredinger tonliyine bonzoyir. Lakin
bu tonliklor arasinda ¢ox boylik bir forq vardir. Belo ki, hidrogenobonzor atomlar

liciin elektronun harokat etdiyi sahonin potensialinin askar ifadesi malumdur:
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Lakin ¢oxelektronlu atomlarda elektronun harokat etdiyi sahonin U (T)

potensialinin agkar ifadosi molum deyil. Ona gora do (6) tonliyi timumi halda hall
oluna bilmoz. Bu tanlik hor bir atom {i¢iin ayriligda hall oluna bilor. (6)-nin hallini

do basqa morkozi sahalords oldugu kimi iki funksiyasinin hasili soklindo axtarirlar:
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(7)-2 ¢oxelektronlu atomlarin atom orbitallart deyilir. Ogar R, radial funksiyalar

Y

m -9 vurularsa atom orbitallari

-0 vurularsa atom orbitallar1 kompleks, R, - S,

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

molumdur. Radial funksiyalar iso asagidaki Sredinger tonliyinin hollindon tapila

bilar:
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U (r) potensialinin askar ifadesi malum olmadigindan (8) iimumi halda hall oluna
bilmaz. (8)-don goriindiiyii kimi ¢oxelektronlu atomlarda elektronun enerjisi tokco
bas kvant odoadindon yox, hom do orbital kvant adodindon asili olur. Malumdur ki,
morkozi sahodo horokot edon zorrociyin enerjisi, impuls momenti vo impuls
momentinin Ustlin 1stiqgamat izra proyeksiyasi saxlanilir. Bu saxlanan kamiyyatlora

uygun operatorlar bir-biri ilo kommutativ olmalidir:

2
H =—h—V2+U(r); M2 =—r*V2; M, —_in 2
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Molumdur ki, kommutativ operatorlarin moxsusi funksiyalar1 eynidir. Onda

~ A

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

operatorlarinin maxsusi funksiyasi olacaq:
M2U.,, (r6p)=n*0(0+1)U,, (rOp)
©9)
MU,,.(rép)=rmU_, (r6p)
(10)

(1) diisturundan goriindiiyii kimi Hamilton operatorunun ifadasine elektronun

A

spinlorindan asili hadd daxil deyil. Ona gére do Hamilton operatoru S2 vo S, spin

operatorlari ilo do kommutativ olmalidir. Yoni

A A
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Molumdur ki, spin operatorlarinin  moxsusi funksiyalari U ms (0)- spin
funksiyasidir. Onda U, (o) funksiyast hom do Hamilton operatorunun moxsusi

funksiyas1 olmalidir. Beloliklo, morkozi saho yaxinlagsmasina osason hor bir

elektronun hali 4 kvant adadindan (Ném.m,) va 4 koordinatdan (r,8, ¢, o) asil



dalga funksiyasi ilo tosvir olunur. Bu funksiyalar1 Ums ilo U funksiyalarinin

ném

hasili soklinds axtara bilarik:

Unimmg (F090) =U o, (169)-Upn, (o)
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(11) ilo miiayyon olunan funksiyalara atom spin orbitallar1 deyilir. Atom spin
orbitallarinin yalniz foza koordinatlarindan asili hissesino U, , (FH(D) - atom

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

sortini 6dayirlor:
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dV - sferik koordinatlarda hocm elementidir.



