Kvantmekanlk
Periodiska systemet



Mal

 Forsta uppbyggnad av atomer och
darigenom lagga grund for diskussion om
kovalenta bindningar

 Faen inblick i den mikroskopiska varlden
och hur den beskrivs av kvantmekaniken

* Grunden till vaxelverkan mellan ljus och
materia — spektroskopi



Varfor lara sig kvantmekanik?
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Spectral radiant emittance, W/(m? um)

Kvantisering

1900: Energi 6verfors mellan materia och
elektromagnetisk stralning i diskreta paket,
s.K. kvanta. Dessa kvanta har energin

E=hv

dar var ljusets frekvens och h ar Plancks

konstant. h = 6.626-10-34 Js

10 Black-body spectrum

Wavelength, um

Spectral radiance, W/(m? uym sr)
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Atommodell vid borjan av 1900-
talet

1913: Bohrmodellen

Niels Bohr

nucleus

electron orbits

n=z

greater distance
-13.6eV—— from nucleus

1EN 992 Encyclopaedia Britannica, Inc.



Ljus: Ar det partiklar — jag trodde det var
en vagrorelse?

Vag-partikel dualism
fotoner

1905: Fotoelektrisk effekt Interferens

Ultraviolet

i Constructive
radiation source

interference

Incident — S
light _':‘:j_;;_:f\ \

Electrons

Albert Einstein

Diffraction
pattern




Aven “riktiga” partiklar har vagegenskaper!

Elektron-
diffraktion

Louis-Victor de Broglie

1924: Elektronerar , _h _ h

b&de partiklar och D mv
vagor




Osakerhetsprincipen
(obestambarhetsprincipen)

1927  AX-Ap, zh h:h
2 27T

Vi kan inte observera utan att paverka!

Werner Heisenberg




Kvantmekanik

hZ

Schrodingerekvationen: _2_v2\y +VY = EY
1926 m
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Partikel i en 1-dimensionell lada

Erwin Schrodinger
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Encrgy Partikeln i ladan
;\ /-\ E ~ n2h2
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o Kvantisering
* Nollpunktsenergi
e Energi —antal noder

e  Ladlangden
N\

e Born tolkning - W2 = sannolikhetstathet




Overlapp i tid och rum!

Planck 1858 - 1947
Einstein 1879 - 1955

3ohr 1885 - 1962

de Broglie L1892 - 1987
Heisenberg 1901 - 1976
Scnrodinger 1887 - 1961

1900- 1945
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Atommodell - centralfaltsproblemet

2 2
"Gy gy v=-_F

2m, Are,r

Energiegenvardet beror endast av huvudkvanttalet, n

4
LIS

n 8h°g;
Vagfunktioner

LIJnlml (r’ 9’ ¢) = RnI (r)YImI (9’ ¢)




Atomorbitaler

Fyra kvanttal specificerar vagfunktionen: e
n — huvudkvanttal: 1, 2, 3, 4.... S
K,L,M,N 2|22
| — bikvanttal: O, 1, 2, 3...n-1
s,p,d,f :

m, — magnetiskt bikvanttal: -I,-1+1...,1
m, — spinnkvanttal: -1/2,+1/2
Atomorbitaler betecknas enligt nl : t. ex. 3p,, 4s, 3d,, [




s-orbitaler
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Radial wavefunction, R(7)

p-orbitaler

Nodal

plane




d- och f-orbitaler

53— 322
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¥ - 3yx? Syz? —yr?




Elektronspin

Classical
radiclion
. What was Silver aloms

R

Inhomogeneous
magnetic field

Stern —Gerlach experimentet



Tva eller fler elektroner — vad hander efter vate?

e HoOgre karnladdning

» Elektronrepulsion

 Penetration och skarmning

« Balanserande repulsiva och attraktiva krafter

« FOr orbitaler med samma huvudkvanttal (skal)
galler att orbitalenergierna 0kar med bikvanttalet
s<p<d<f



Skarmning och penetration

|16

s-elektronerna har WZJ@
storre sannolikhet att befinna sig
nara karnan och upplever darfor
en hogre effektiv karnladdning
vilket leder till lagre energi

Probability of finding elect
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Pauliprincipen — Hunds regel

Pauli: Varje elektron i1 en atom har en unik uppsattning
kvanttal < max tva elektroner per orbital och da
med antiparallellt (parat) spin

Hund: Da tva elektroner har samma bikvanttal stravar de
efter att, om mojligt, ha parallellt spin



Pauliprincipen
Hunds regel

Aufbauprincipen
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Periodiska systemet

Dmitri Mendeleev

Start

14



Periodiska egenskaper hos grundamnen

Atomradier
« Minskar fran vanster till hoger, 6kar uppifran och ned

Jonradier

 Anjoner storre an katjoner, minskar fran vanster till hoger, okar
uppifran och ner

Jonisationsenergier, M(g) > M*(g) + e

« Energin det kostar att ta bort en elektron. Okar fran vanster till
hoger

Elektronaffiniteter, A(g) + e — A(Q)

» Energin som frigors. Mest energi frigors vid bildandet av
halogenanjoner och anjoner av syre och svavel



Atomic radius (pm)
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Atomradier

Cs

Atomic number —



Period

13/111

Jonradier

Group

141V

15/V
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lonization energy —»

L

| He

Jonisationsenergi

Ne

Ar

Kr

Xe

| Lanth-
anides

Atomic number —s
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Il Actinides



Elektronaffinitet

18/VIII

Group
15/111

2 <0 ) "'141 o - Electron
= _h_fm e ' affinity
5 - . leT-mol ™
3 g S A (il =)
-532 =300
32 Se 200-300
B +195 100-200
= - _
5 Te 0-=100
+190 <0

Po
+174
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