5.111 Ders Ozeti #6

Bugiin icin okuma: Boliim 1.9 (3. Baskida 1.8) — Atomik Orbitaller.

Ders #7 i¢in okuma: Boliim 1.10 (3. Baskida 1.9) — Elektron Spini, Boliim 1.11 (3. Baskida
1.10) — Hidrojenin Elektronik Yapisi

Konular: Hidrojen Atomu Dalga Fonksiyonlar:
I. Hidrojen atomu i¢in dalga fonksiyonlar: (orbitaller) (HY=EY)
Il. H atomu dalga fonksiyon sekilleri: s orbitalleri
I11. Radyal Olasilik Dagilimi

ENERJi DUZEYLERI ( Ders #5° in devan)

Herhangi 1 elektronlu atom veya iyon tarafindan sogurulan veya yaymlanan 1s1gin
frekansini (ayrica E = hv veya A = ¢/v esitliklerini kullanarak, 15181 E veya A sini)
hesaplamak i¢in Rydberg formiilleri kullanilabilir.

- ™ 3 -
v=LRu 10 ] v=ERyl 1 1
h ng iTh h n? ng

ni>ng ns>n;  icin

n>n. >da. Elektronlar diistik E seviyesinden daha yiiksek E

seviyesine inerken enerji sogurur.

n>n >da. Elektronlar yiiksek E seviyesinden daha diisiik E
seviyesine giderken enerji yayar.

|. HIDROJEN ATOMU iCIN DALGA FONKSIYONLARI (ORBITALLER)

H ¥ =EY ¢ozerseniz, ¢oziimler E_ve ¥(r,0,9) dir.
Y(1,0,¢) = dalga fonksiyonunun durgun hali: zamandan bagimsiz

¥(r,0,0) ¢ozliimiinde, iki yeni kuantum sayisi ortaya ¢ikar! Dalga fonksiyonunu 3 boyutlu
tanimlamak i¢in toplam 3 kuantum sayis1 gerekir.

1. n = bag kuantum sayis1
baglanma enerjisini belirler.

2. [ = agisal momentum kuantum sayist
| =
I, nile iligkilidir.
en bityiik degeri | =n— 1’dir.
acisal momentumu belirler.




3. m = manyetik kuantum sayis1
m=

m, | ile iliskilidir.
en biiytik degeri +1, en kiiglik degeri —I dir.
manyetik alanda atomun davranigini belirler.

Bir orbitali tam olarak tanimlamak i¢in, ti¢ kuantum sayisinin da kullanilmasi gerekir:

Tnlm(r’e’q))

Temel hali tanimlayan dalga fonksiyonu dir.
Kimya terminolojisi kullanilirsa, ‘¥, orbitaline ” orbitali ad1 verilir.

Bir orbital bir dalga fonksiyonunun (uzaydaki pargasi) dir ; n(kabuk) I(altkabuk) m(orbital)

¢=0= _orbitali ¢=1= __ orbitali ¢=2= __ orbitali ¢=3= __ orbitali

¢=11igin: m=0 orbitali, m= + halleri ve orbitallerini vermek i¢in birlesir.
i i Dalga fonksi i
Hal simgesi alga fonksiyonu OrbltaL E, E[T]
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Bir icin, ayn1 n degerine sahip orbitaller ayni enerjiye sahiptir: E = -R /n .

e Esenerjili (Dejenere) = ayn1 enerjiye sahip

e Herhangi bir kuantum sayisi i¢in, n, hidrojen atomunda (veya herhangi 1 elektronlu
atomda) esenerjili orbitaller vardur.



Enerji Seviyesi Diyagrami Ikinci uyarilmis enerji seviyesindeki

E[] 9 tane esenerjili hal
0242x107" (n=3 3 3 3 3 3 3 3 3
£=0 £=1 £=1 #£=1 &=2 £=1 ¢=1 ¥&=2 E=1
m=0 m=t] m0 m=tl 21,22 1 32 m=0 =1 2 =+ 32
0545100 |72 5 5 5 B1r1_nc1 _uyarﬂ_mls enerji -
£=0 #=1 g=1 ¢&=1 seviyesindeki 4 esenerjili hal
m=0 m=tl m=0 m=+*]
2™ |31 Temel_ enerji sewyesmde!q 1 hal
£=0 1s hali ¥, , veya 1s seklinde tanimlanir
m=0

II. H ATOMU DALGA FONKSIYONLARININ SEKLI: S ORBITALLERI

BiR DALGA FONKSIYONUNUN FiZIKSEL YORUMU

Max Born (Alman fizik¢i, 1882-1970). Belli bir bdlgede bir par¢acigin (elektron!) bulunma

olasiligi, dalga fonksiyonunun karesi ile orantilidir.
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[¥., (1,0,0)] = OLASILIK YOGUNLUGU

1,0,¢ de bir elektronun birim hacimde bulunma olasilig1

Orbitallerin sekillerini belirlemek igin, dalga fonksiyonunu, radyal dalga fonksiyonu R (r) ile

agisal dalga fonksiyonu Y| (8,¢) nun garpimi seklinde yeniden yazalim.

lem(r’e)(p)] = X

H-atomunun temel hali i¢in:

Y 0,00 = 25 (L) e

rl ) =——X|-— =1
100 ¢ a03/2 47 (na03)1/2

H_} \_Y_}
R(r) Y (9, ¢)

burada a, = (bir sabit) =52.9 pm
. Biitiin s orbitalleri igin (1s, 2s, 3s, vs.), agisal dalga fonksiyonu, Y
. s-orbitalleri kiiresel simetriktir, ve den bagimsizdir.

dir.



s orbitallerinin olasilik yogunlugu grafigi: noktalarin yogunlugu, olasilik yogunlugunu temsil
eder.

T (1s) W (25) T (33)
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Yarigap, r Yarigap, r Yarigap, r
DUGUM: 1, 6, veya ¢ icin ¥ (ve ¥?) degeri = . Genel olarak, bir orbitalde n -1 tane
diigiim bulunur.
RADYAL DUGUM: icin ¥ (ve W) degeri = 0. Diger bir deyisle, radyal diigiim

elektronun bulunma olasiligmin sifir oldugu bir uzakliktir.

Genel olarak, bir orbitalde n-1-¢ tane radyal diigiim bulunur.

1s: 1- 1- 0= 0 radyal diigiim

2s: — — radyal diiglim

radyal diigiim

3s: — —

111. RADYAL OLASILIK DAGILIMI

Cekirdekten r uzakliginda ve dr kalinliginda bir kiiresel kabukta elektronun bulunma olasiligi

Radyal Olasilik Dagilimi (SADECE s orbitali igin) = 4nr®¥? dr



Radyal olasilik dagilimmi (ROD) yarigapin fonksiyonu olarak ¢izebiliriz.
Hidrojenin 1s orbitali i¢in radyal olasilik dagilimu:
=a,

ROD ¢

Yaricap

Maksimum olasilik veya r’ nin en olasi degeri req ile gosterilir.

-10
Is H atomu igin reg = a,= 0.529 x 10  m = 0.529 A a,= BOHR yarigap1

1913 Niels Bohr (Danimarkali bilim adami) Kuantum Mekanigi (KM) gelistirilmeden 6nce

H atomu i¢in kuantl (belirli) seviyeler 6ngordii,

' ;ﬂ" elektron kesin olarak belirlenmis bu dairesel
yoriingelerde hareket ediyordu.
Bohr modeli
RO
Yandaki, tam olarak hareketsiz bir e nun tanecik
resmiydi.
Yaricap

Fakat, bir elektron kesin olarak belirlenmis bir orbitale sahip degildir! Yapacagimiz en iyi sey
belli bir r uzaklhiginda ¢ nun bulunma olasiligini tayin etmektir.

Sadece olasiligin bilinmesi, Kuantum Mekaniginin esas sonuglarindan biridir. Klasik

mekanigin aksine, KM deterministik degildir. Belirsizlik ilkesi, bize, r degerinin tam olarak
bilinmesini yasaklar.

ROD ROD

Yaricap Yaricap
Wy (29) Wiy (3s)



