Skammtatolur og
svigrum

Kaflar 6.5 og 6.6




6.5 - Schrodinger

» Arid 1926 kynnti Schrodinger jofnu sem inniheldur baedi bylgju- og
eindareiginleika rafeindar.

» Jafnan vard bylting i skammtafraedihugmyndum.
» Margir telja ad hér formlegi hefjist skammtafraedi sem fraedigrein.

» Vid aetlum ekki ad leida ut jofnu Schrodingers eda reyna ad skyra hana ut,
enda parf mun floknari staerdfraedikunnattu til pess.

. 0 R* 0

Time-dependent Schrodinger equation (general)

. d :
ih—[¥(t)) = H[¥(2))




Bylgja rafeindar sem strengur

» Schrodinger horfdi a bylgjueiginleika rafeindar sem streng a hljodfaeri.
» T.d. gitarstreng

» Bylgjur sem myndast a gitarstreng ferdast ekki um rymi og kallast
standbylgjur.

» Slikar bylgjur hafa pvi fasta tidni og yfirtona.

» Slikar bylgjur hafa pvi lika punkta par sem utslagid er ekkert og pad myndast
hnudar a bylgjunni. ( nullpunktar )

» Pegar jafna Schrodingers er leyst fyrir vetnisatom pa fast staerdir sem kallast
bylgjufoll y ( griski stafurinn psi )

» Slikt bylgjufall er ekki mjog mikilvaegt en y 2 gefur til kynna stadsetningu
rafeindar.




Fourth Harmonic or Third Overtone - f4




Rafeindapeéttleiki

» Samkvaeemt ovissulogmali Heisenbergs getum vid ekki vitad nakvaemlega hvar
rafeind er ef vid vitum ad hun er a ferdinni.

» Pvi er afskaplega erfitt ad segja til um stadsetningu rafeinda og vid verdum ad
saetta okkur vid hvar peer eru liklegastar til ad vera.

» Bylgjufallid ¥ 1 0dru veldi y 2 gefur okkur likurnar a pvi ad finna rafeind i
hverjum punkti x.

» Pannig ma utbua kort sem synir liklegustu stadina par sem rafeindin er.
» Skodum daemid um skoélalddina aftur,

» Smitrakningarapp Almannavarna i COVID-19







Svigrum og skammtatolur

» Pegar vid leysum Ut Schrodinger jofnuna fyrir vetnisatom pa faum vid vid sett
af bylgjufollum sem vid kollum svigrum.

» Orbital a ensku.
» Hvert svigrum hefur baedi einkennandi logun og orku.
» Bohr modelid notadi tolur n til ad nefna hringina i kringum kjarna.

» Nuna aetlum vid ad lysa svigrumum med eftirfarandi bokstofum sem vid
kollum skammtatolur:

» n = adalskammtatalan

» | = hverfisskammtatalan
» m, = segulskammtatalan
>

m, = spunaskammtatalan ( kemur adeins seinna i kaflanum )




Adalskammtatalan n

» n er mjog svipud og n i likani Bohrs og vid getum leyft okkur ad hugsa paer
otrulega svipad.

» Sem ,,hringina® utan um kjarnann
» Adalskammtatalan hefur pvi rauntolugildi fra n = 1 og upp a vid.

» Pvi haerra sem n er:
» Pvi meiri orku hefur rafeind sem er a pvi svigrami

» Rafeindir a pvi svigrumi eyda meiri tima og eru liklegri til ad vera lengra fra
kjarnanum.

» Orkan i svigrumi n er sama eins og i Bohr modelinu:

1
E,=—2,18+10"18 « <ﬁ>




Hverfisskammtatalan

» Onnur skammtatalan hefur gildia:

[=0 - n—-1
» Sem sagt allar tolur fra 0 og upp ad n-1

» Pannig hefur n = 3 hverfisskammtatolurnar =0, =1o0g =2

» Hverfisskammtatalan segir til um hvernig svigrumin lyta Gt og pau eru merkt
med bokstaf eftir pvi hvert gildid a peim er:

Gildi | --——

Bokstafur




Segulskammtatalan m,

» Segulskammtatalan hefur oll gildi milli -l og +l
» Pannig inniheldur hverfisskammtatalan | = 2 eftirfarandi 5 segulskammtatolur:
> -2
> -1
» 0
> 1
> 2

» Segulskammtatalan lysir logun svigrumsins sem rafeind liggur 1.




Rafeindahvel

» Hvert svigrum hefur pvi sitt fingrafar med sinar skammtatolur.
» Ekkert svigram getur haft somu skammtatolur.

» n eru nuna formlega kollud rafeindahvel

» Hvert rafeindahvel getur haft morg svigrum.

» | attu ad vera kollud hluthvel en mér pykir pad ruglandi og vil sleppa pvi.
» Skodum t.d. Rafeindahvelid n =2

» Innan rafeindahvelsins eru pa hverfisskammtatolurnar =0 og | = 1
Svigramin fa pa nafn midad vid i hvada hveli pau eru og hver hverfistalan er.
Vid erum pvi med 2s og 2p ( pvi ad | = 0 gefur okkur s og | = 1 gefur okkur p )
2s er bara eitt svigrim pviad ml =0

2p eru i raun 3 svigram pvi ad ml = -1, 0 og +1




TABLE 6.2 m Relationship among Values of n, I, and m; through n = 4

Number of Total Number
Possible Subshell Possible Orbitals in of Orbitals in
Values of | Designation Values of m; Subshell Shell
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Samantekt

» Rafeindahvel eru merkt med n og innihalda eitt eda fleiri svigrum

» Hvert svigrum er merkt med staerd n sem segir i hvada rafeindahveli pad er og
bokstaf sem segir hvernig pad er i laginu og hvert gildi l er

» T.d1s, 2s, 2p og 3d
» Skodum svigrumid 3d.
» Pad er stadsett i rafeindahvelinun =3
» Stafurinn d segir okkur ad svigrumid hefur | = 2

» Svigrumid okkar er i rauninni 5 mismunandi svigrum hvert peirra med sitt ml gildi :

» ml=-2,-1,0,1,2




Audveld regla ad muna

Fjoldi svigruma i rafeindahveli n er alltaf n?




Aufbau myndir

» Munum teikna margar svona
myndir.

» Orkuas segir okkur ad pvi ofar

sem svigrumid er, pvi orkumeira
er pad.

» Hver kassi er eitt svigrum.

» Svigrimin eru i klosum af einu,
pbremur eda fimm

» =0 (eitt svigrumm =0)
» L=1(3svigruim m =-1,0,1)
» =2 (5svigrim m =-2,-1,0,1,2)

Energy

n=3
[ [ — [
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Synidaemi 6.6

A) Hversu morg svigrum eru i rafeindahvelinun = 47?

B) Skrifadu nidur taknin fyrir svigramin/hluthvelin og segdu til um hversu morg pau
eru i raun.

Lausn:

A) Pad eru alltaf n2 svigrum 1 hverju rafeindahveli n svo pad hljota ad vera 16.
B)efn=4paerl=0->n-1semsagtl=0,1l=1,l=20gl=3
» Pad myndu pa vera svigrumin 4s, 4p, 4d og 4f.

» 4s svigrumid er bara eitt svigrim ( ml = 0 ) 4p svigramid er i raun 3 svigrim ( ml = -1,0,1
) , 4d svigramid er 5 svigrum (-2,-1,0,1,2) og 4f er 7 svigrim ( ml = -3,-2,-1,0,1,2,3)

» Padgeral+3+5+7=16svigrim.




6.6 - Svigrumin sjalf




S svigrumin

» Vid hofum 1 raun séod eitt s
svigrum adur

» Rafeindapéttleika myndin i
kaflanum um Schrodinger

» OlL S svigram eru kdlulaga og
syna svaedid sem liklegast sé ad
finna rafeindir.

> ml=0

» Eini munurinn a 1s, 2s og 3s er
ad pvi staerra sem rafeindahvelid
n er. Pvi meiri likur eru ad finna
rafeindir lengra fra kjarna.
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Lengd rafeinda fra kjarna




Meira um S-svigrumin

» Vid sjaum a myndunum a gleerunni a undan ad ef pu ert a n = 2 pa eru samt

likur a pvi ad rafeindin sé mjog nalaegt kjarnanum ( eiginlega i n =1 svigrumi
) en paer eru ekki miklar.

» Vid verdum ad muna ad rafeindir eru alltaf a hreyfingu og samkvaemt Heisenberg er
pinu kjanalegt ad hugsa paer sem stadsettar einhversstadar.

» Frekar gagnlegra ad hugsa rafeindir sem sky.

» Ef vid skodum myndirnar a undan betur :
» Fjoldi toppa eykst med n, og toppurinn i hasta n er alltaf haestur
» Fjoldi hnuta (nodes eda nullpunkta) eykst med n

» Rafeindapéttleiki breidist meira Ut med haerra n.
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P - svigrumin




P-svigrumin

>

>

P - svigrumin eru eins og 10d i laginu.
» Sem sagt med nullpunkt i midjunni.
Hvert einasta rafeindahvel eftir n = 2 hefur pessi p-svigram.
Svigramin lita alltaf eins Ut en eftir pvi sem n staekkar pa staekka svigrumin.
Svigrimin eru prjq, eitt a x-as, eitt a y-as og eitt a z-as
» Vegna pess ad pegar | = 1 pa tolum vid um p svigrum.

» Ogpaerm =-1,0, +1 sem eru pessar prjar hlidranir a svigrumunum.




d og f svigrumin

» Pegar n = 3 er harra faum vid d svigrum ( d er notad til ad lysa | = 2
svigrumum )

» Pad eru 5 d svigrum i hverju rafeindahveli pvi ad pegar | = 2 pa er:
>» m=-2,-1,0,1,2

» Pegar n = 4 og harra faum vid f svigrumin ( f er notad til ad lysa l = 3 )
» Pad eru 7 f svigrum i hverju rafendahveli pvi ad pegar | = 3 pa er:

» m=-3,-2,-1,0,1,2,3

» A naestu glaerum eru myndir af d og sidan f svigrdmum.




d svigrumin







Samantekt

» S - svigrumin eru kulur

» Eins sama i hvada plani pu horfir a paer
» P - svigrumin eru lodlaga.

» m hefur prju gildi og pvi finnast svigrumin i 6llum premur asunum.
» d - svigrumin eru smarar

» m hefur 5 gildi.

» F svigrumin eru toluvert floknari og pid purfid ekki ad kunna pau.

» bid purfid ad geta teiknad upp s,p,d of f svigrimin.




