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10-1 Electromagneses sugarzas

 Elektromos és magneses
mezok hullam alakban
terjednek az Ures téren vagy a
kOzegen keresztul.

A hullam energiat visz at.

f— )\ —

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok
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EM sugarzas

Electric field component
Magnetic field component
}4 A >| \ g p

__

Direction

KIis v

travel

(a)

Electric field component
\ Magnetic field component

]

Direction

travel

(b)
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Frekvencia, Hullamhossz es Sebesseg

 Frekvencia (v) in Hertz—Hz vagy s.
« Hullamhossz (A) méter—m.

* cm m nm A pm
(102m) (10°m) (10°m) (1019m) (10t°m)

 Sebesség (€)—2.997925-108m sL.

C=AV A=clv V= C/A

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 5 of 60
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Electromagneses Spektrum

Frequency, s~ !

10> 10%2 1020 10'8 1ole T 1012 100 108 10° 10*
1 | 1 1 1 | | | 1
Yy rays Radio
X rays Micro-
wave
Ultra- Infra-
violet red
| l i — l | i i | | l
10°1® 10714 10712 10710 10-8 10°% 107% 1072 10Y 102 10*
Wavelength, m
== Visible e
e 202022
A = 390 450) 500 550 600 650 700 760 nm

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok
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ROYGBIV

Orange
Yellow
Green
Blue

Prentice-Hall ©2002 Altalanos Kémia - Elektronok, Atomok Slide
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Konstruktiv és Destruktiv Interferencia

(b)
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(a) (b)
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10-2 Atomi Spektrum

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 11 of 60
Atomok



Atomi spektrum

Slit Prism

Helium \
lamp \
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10-3 Kvantumelmélet

Fekete test sugarzas:

Max Planck, 1900:

Intensity

Classical theory

\

\ /T = 7000 K

\
\

T = 5000 K
|/|\\|< | |

0 250 500 750 1000 1250
Wavelength, A (nm)

Energia, az anyaghoz hasonléan nem folytonos.

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok

e = hv
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Fekete test spektruma

A homérséklet
emelkedésevel a
Kibocsatott fény
szine valtozik.

 Voros felol a kék
fele tolodik el.

Intensity of Emtted Light ——»

0T I

%

e

Ya,

£

6000 K
4000 K

200 300 400 500 &O0O FOO O BOO 900 1000

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok

Wavelength (nm)
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A fotoelektromos hatas

(Einstein — Nobel dij 1921)

* Bizonyos fémekre beeso elektromagneses
sugarzas elektronok kibocsatasat
eredmenyezi. Fotoelektromos hatas
(fotoeffektus, fényelektromos jelenseg)

* V>V, kuszob frekvencia
¢ e~
¢ ek~ V
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A fotoelektromos hatas

(

Plate ‘

Evacuated chamber

AN\
® N D

Ammeter g
S
> A
(€D
Y—
% p
N d
= &
= #

- D V. s
NFGE_ | =
—> o
3 Vo &
Voltmeter \
Frequency, v
(a) (b)
—> —>
A beesO fény energidja
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A fotoelektromos hatas

« A megallitasi fesziiltseg: a kilokddott elektron
teljes energiajat fedezi a feszultseg.
GJ/ Gi/l

L mve= eV, %L /

@G@E&

- Magasabb foton frekvencia (energia) mint v,

V.=K(v-v,)

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 17 of 60
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A fotoelektromos hatas

E, = eV, E,=hv,  v,=

eV,, es ezért v, jellemzo a fémre.
Az energia megmaradas elve szerint:
1 2 4 oV
Ehoton = Ex * Epinding hv = By Mv= =+ EVo

1
Ek = Ephoton B Ebinding eVS = 7 mvZ = hv - eVo

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 18 of 60
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A toltések viselkedeése

(a) (b (c)

@_
& —N

General Chemistry: Chapter 2 Slide 19 of 25



Katodsugarcso

Evacuated tube

Cathode (C) \ Invisible cathode ray

/

© Hole
Anode (A)
Phosphor (zinc sulfide-
coated) screen detects
High voltage position of cathode
source ray

General Chemistry: Chapter 2 Slide 20 of 25



A katodsugarcso tulajdonsagai

(c)

Elektron m/e =-5.6857 x 10 g coulomb-?

General Chemistry: Chapter 2 Slide 21 of 25



Az elektron toltése

—

Atomizer

. Telescope

Electrically charged
condenser plates

7¢ 1906-1914 Robert Millikan: ionizalt olajcseppek esetében
elektromos mezovel Kiegyensulyozta a gravitaciot.

¢ A t0ltés az elektron toltésének (e) egész szamu tobbszorose.

General Chemistry: Chapter 2 Slide 22 of 25



Radioaktivitas

A radioaktivitas a nem stabil (Ugynevezett radioaktiv)
atommagok bomlasanak kovetkezmeénye. Nagy energiaju
lonizalo sugarzas tavozik.

7c a-részecskék: He2* atommag, a papir elnyeli.

v¢ B-részecskék: a magbol kilépo nagy sebességii

elektronok, az aluminium lemez elnyeli
Y¢ y-sugarzas, nagy energiaju, vastag olomréteg nyeli

csak el.

General Chemistry: Chapter 2 Slide 23 of 25



Radioaktivitas

2+ ]
o0 & Papir
- Al
B Q
Y
Forras:Wikipedia.org
Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 24 of 60
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Geiger, Mardsen és

Rutherford
1909

Radium

o

/ TelescopeJ
/

: %
Lead shield - Ajpha particles >~ ‘J. =

Metal foil

General Chemistry: Chapter 2 Slide 25 of 25



o-reszecske kiserlet

e Y¢ Az atom tdmegenek nagy része és a
3 - teljes pozitiv toltés az atommagban

o S——m - T koncentral6dik.

P __ = —_ —_— | @ —— _ _ >
. - - 3. @ _

&) — 4. @

“c Az elektronok az atommagtol
tavolabb helyezkednek el

General Chemistry: Chapter 2 Slide 26 of 25



A maggal rendelkez0 atom

X

Rutherford
proton 1918

Segré, Chamberlain

antiproton 1955

Cork

antineutron 1956

n

—n

James Chadwick

neutron 1932
c
General Chemistry: Chapter 2 Slide 27 of 25



Az atommag atmérdje 10-° m

Az atom atméréje 1010 m

Reészecske

Elektron
Proton
Neutron

1A

Nyugalmi tomeg

kg amu
9.109 x 103t 0.000548
1.673 x10%" 1.0073
1.675x 10?7  1.0087

General Chemistry: Chapter 2

Toltes

Coulomb (e)

-1.602 x 1017 -1

+1.602 x 10-1° +1
0 0

Slide 28 of 25



Atomi dimenziok

X A legnehezebb atom 4.8 x 10-%2g
Atméréje 5 x 1020 m.

Hasznos eqységek:

7« 1 amu (atomic mass unit) = 1.66054 x 10-27 kg
7« 1 pm (picometer) =1 x 10-12m
# 1 A (Angstrom) =1 x10-19m =100 pm=1x 108 cm

A legnagyobb atom 240 amu és 5 A .
C-C kotés tavolsaga 154 pm (1.54 A)

General Chemistry: Chapter 2 Slide 29 of 25



10-4 Bohr Atom

3 , n2
Elektronderjesztés
Electron R,=2.179.1018 ]
excitation
hv
\/ Light
n=4 = emission

r=16a, r =9a, r = 4a . »
0 0 0 onok kibocsétasa

emisszio
n =1
r — CIO
Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 30 of 60
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Energy ——»

n=oo0
n=3>5
n=4
n=3
n=2
lonization

n=1

Energia szintek

E_.=0
E4 - —
Balmer
series  y § .
T, = —

AE = E,—E, =

Ry /5% = —8.72 X 1072
R, /4% = =136 X 107197

Ry/3% = =242 X 10719)

Ry/2* = =545 x 10719

'RH 'RH

ne  n?

1 1

=R —
G

Lyman
, & series

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok

>) = hv =hc/h

f .
a=nc
AE

E, = —Ry/1?=-2.179 X 10713]

Slide 31 of 60



1

Az energia kiilonbségek

Energy J/atom

Balmer serias

A hidrogén emisszos spektruma (nm)

Lyman series

Zero

—6.06 = 10-20
-8.72 x 10720
-1.36 = 10~

Cifference equals
line energy

-2.42 x 10°1°

—2.18 = 10-18

megadjak a
vonalak
hullamhosszait

- -

—me el

Atomok

h-c s = 2 & ¢ 5 5§52
—_— E—: -:._-.n 5 '\-.ur — e -Il'.“n.n ;} v .
_— = & = = = = = ==
AE = J‘:'_D‘: = = = = E
Alalanos Kemia - EIEKITONOK, SIae 3Z or 60



A hidrogén ionizacios energiaja

1
AE =R —
H 2

Ha n. végtelenhez tart :

1
hv =Ry (—) =Ry
N

A hidrogénszerii ionokra is érvényes, pl. He*, Li**. ..

hv =Z° R,

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 33 of 60
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Emisszios és abszorpcios spektroszkopia

Excitation of sample Detector

Ii, v Prism

”I

Wavelength

(a)
White light
source
Detector
[

E; - - n

2 /\| : Sample g‘ [

E = Prism

-,
Wavelength o

(b)

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 34 of 60
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L athato atomi emisszios spektrum

Color coded visible atomic emission spectra lines

-
|

(|-

1

I

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 35 of 60
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10-5 Az U kvantummechanika

 Hullam-részecske termeészet.

— Einstein fotonok: ezzel magyarazhato a
fotoelektromos jelenseég.

— A diffrakcio szerint viszont a fény hullam.
 deBroglie, 1924

— Az anyag kis részecskel kettds természetiuek.

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 36 of 60
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deBroglie anyaghullamok

E = mc?
hv = mc?
hv/ic=mc=p
p = h/\

A =h/p=h/mv

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok
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A bizonytalansagi elv

« Werner Heisenberg 1927

Microscope
h / |
AXAp > — Photon ,_
p — 47.[ o\ /,,. /
=© Microscope
h Electron
AX-M-AV > ///
2 .
Photon «
Ha nagy tdmeg (m) a AX - AV Kicsi. N

Az elektron tdmege 2000-szer kisebb a protonénal,  Flectron

ezért az elektron esetében ez a bizonytalansag jobban érzékelhetod

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 39 of 60
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10-6 Hullammechanika

 Allo hullamok. /_A
, . =2
— A zérushelyek (csomopontok T Y
angolul: nodes) = =N
nem valtoztatjak a helyzetiiket. i e
—_ —_ A
A=2L n=1,2,3... i
P . )
N \\_\ //‘<\ /,/)
~1=33
(©) //' s W s |
I\\ 7 \\ ///\\ =5 )I

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 40 of 60
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n=>2

Hullamflggvények

.2
| L |

Ao [ 25 N
P, (x) —\Esm 7

The wave functions

* vy, pszi, hullamfliggvény.

— Egy allo hullamflggveny a
rendszer hatarain bell.

« Reészecske 1 dimenzios
potencialdobozban:

n = Fsin(mj
L L

E.=(nn/L)?/2

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 41 of 60
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Az elektron megtalalasi valoszintisege

Energy

n=3

A

Zero

} L |
P2 (x) = %sin2 (%x)

The probabilities

Altalanos Kémia - Elektronok,

Atomok

Probability
valdszinliseg

(az energiaskala nem
meéretaranyos,)

Slide 42 of 60



Hamilton operator
« A teljes energia = kinetikus + potencialis

H=T+xV operator )H :-|°_|_\7

1 2 , 2
. 2 p operator )-r _ p

2 T om om
. [0 0 O d
=—IhV=—1h —+ —+ — — _j
p (8X <3y 82) p(X) = -1 dx

> pz 72 , hz(az 52 82]

—— Vi=— +
2m  2m 2m\ ox*  oy® oz

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 43 of 60
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Hamilton operator 2.

A potencialis energia operatora, atomi egység
v:qz°qe _ qZ.qe

r r, —T,
« Ahol a mag toltese: g, =+1
» Ahol az elektron toltése: Q. =1
 Ahol r, a mag helyzete, r, = 0,0,0 (orig0)
VA
H=T+V=-" -
2

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 44 of 60
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Kvantumfizika és kemia

E. Schrodinger P. A. M. Dirac

The fundamental idea Theory of electrons and
of wave mechanics positrons

45



Hidrogenatom hullamflggvenyel

. Schrodinger, 1927: HY = EWY
GOmbszimmetrikus potencialtér .
Vixy,2)=-1r 1_ -1 ,.

S H(xy2) = HB) T XY 7
(derékszogli = polar)
\|!(r,6,(p) = R(r) Y(e1(P) ¥

Spherical polar coordinates
- g . B gt
R(r) radialis hullamflggvény. X = rsin 0 cos &

y = rsin 0 sin ¢

Y (0,p) szogfiiggo hullamfuggveny By

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 46 of 60
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10-7 Kvantumszamok

« Fo-kvantumszam (héjak, an. Shell),
n=1,2,3...

« Szogfliiged mellek-kvsz. (alhéjak, an.

subshell),

(=0,1,2...(n-1)
£=0,s
£=1,p * magneses kvantumszam,
¢=2 d m=-¢...-2,-1,0, 1, 2...+¢
(=3, f

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 47 of 60
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Palya energiak

n=2 E|2s— 2p———

n =1 ls —

Subshell [ =0 [ =1 [ =2
Each subshell 1s made
up of (2/ + 1) orbitals.

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 48 of 60
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Az atompalyak alakja, egyenletek:

Radial Part R, ,(r)

Angular Part Y(0, ¢)

1\
() = (=)
(s) (47;'
¥ ( - ) f cos ¢
Py 77 sin @ cos ¢
3
Y(p,) (——-) sin@ sin ¢
dar
3 \!/2
Y(p.) (4_‘) cosf
5 ;
Y(d:) = (I()—.) (3cos’® — 1)
. PS5
Y(d;:—y) = (—) sin~ 6 cos 2¢
' A,
v £ I \ 1,2
Y(d,,) = (—) sin’ @ sin 2¢
e 4qr
15 \YE -
Y(d,.) = ( sinf cos f cos ¢
4,
Y(d,.) = (—) sinf cos @ sin ¢
: A,

R(1s) = g(i)}”‘:e, )

| Z\¥
2 == —
Ri2s) 2\2 { 1) )
R(3s) = — 5)1":
(H\) B ()‘\,‘ﬁi U“,
| 70
) = 7z (o)
1 i
R(3p) = L
( p) 9\'() A
R(3d) =
2Zr
o =——
nday

Altalanos Kémia - Elektronok,

Atomok
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Egyszerusitett egyenletek

Kvantumszamok  Jelglés Radialis Szogfiiggé valés  Komplex tag
R, (r Y, (0,

n | m n,l ( ) I,m( l(l))

1 0 0 1s 2e” 20x

2 0 0 § ﬁ[? —rle ? 7

2 1 0 2 r frr

b ! re 4 3z A3y y
2 1 (i 1) ZQM E«_IIE 2 ooy e_l(l)
Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 50 of 60
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http://web.inc.bme.hu/fpf/atomicorbitals/2p.wrl
http://web.inc.bme.hu/fpf/atomicorbitals/2d/2s.png
http://web.inc.bme.hu/fpf/atomicorbitals/2d/2p.png

Az s palyak Rn o(r) flggvenyei

Pewpl-r] — (2-rFexpl-t2W 2 syn(2) —
18 07
I\ Az 1s palyaradialis resze, Z=1 A 2s palya radidlis része, Z=1
' 06 |
14} o 2 r
12} — r -
| 2e" e ?
[ ]
08 03|
06 02} 2 / 2
[ ]
04 01
0z ot
DD 2 4 E 8 10 0.1 0 . : : : .
04 025
27BN enp(H3BT s griE) — R4 1FHETCTVE exp IR —
035 ]
. A 3s palya radidlis része, Z=1 | o A 4s palya radialis resze, Z=1
025 | _ L
(27-18r+2r2).e3
ost | 81- \/7
01
0.0
0k
005
1 5 10 15 0

0 4 10 15 20 25 30
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0.16

014

012

01r

008 -

006 -

0.04

0.02 H

A p palyak R, (r) flggvenyei

0.1

rrexpl-Rf A2 syrtE) —

A 2p palya radialis része, Z=1

-0.04

008 1 A 3p palya radialis része, Z=1

A*B-r expl-r/3)8 1 sgtB) —

1] 2 4 ] g 10 a

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok
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p palyak

vz plane

yz sikban nulla
mert itt x=0

|
-“
. xz plane

J3 y
2.\/E?'R2p(r)

xz sikban nulla
y=0

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok

|
\

v

,,:

/A\ xy plane

Xy sikban nulla
2=0, cos(0) = z/r
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Az atompalyak alakja, 3D 0sszefoglalas

I The Orbitron gallery of atomic orbitals

=
e

£
.,‘. ’ ..

s

‘" "
*® o
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o > » - L "
» 7 > 5] 7 .
3 o ~ S w *
k] A » 3 b 2
-~ o - IS w "
» » > » 3 >

e
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10-8 Elektronsliriiség

X

(a) 1s (b) 25 (c) 3s

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 56 of 60
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p palyak elektronsuriisége

(a) (b) (c)

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 57 of 60
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Radialis elektronsiiriiseg

p(r) = 4m re w4(r)

Az elektronok megtalalasi valdszintisége az r sugara gomb feliiletén
A gdmb felliletének nagysaga = 4x r?

0.6 - 0.25 0.25—
0.20 |- .
0.15 n=2 (=0
25
0,10 —
0.05 |
0 ' . -
0 S 10 15 15
rla, rlay,
0.12 — 0.12 —
0.10 —
0.08 —
0.06 —
0.04 -
0.02

d —e . () — - i . O Lo
0 5 10 15 20 25 30 0 5 10 IS5 20 25 30

ric i

Altalanos Kémia - Elektronok,
Atomok

rlay,
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10-9 Elektron Spin: a negyedik
kvantumszam

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 59 of 60
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10-10 Tobb elektronos atomok

Az eddig bemutatott megoldasok egyetlen
elektronra vonatkoztak.

A palyakat hidrogén-szeriinek vessziik
(kOzelités).

« Elektron-elektron taszitas

A két elektron hullamfliggvenye anti-
szimmetrikus 5U(1,2) =¥ (1)-¥ (2)

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 60 of 60
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Screening (Arnyékolas)

Screen of electron charge
from core electrons

\ Z.=7-5
Torzs elektronok arnyékolo hatasa

(t) __ Nucleus

&9

2
E —_ Zeff
n-— H n2
(—)
S )
Valence |
electron
Altalanos Kémia, Periodikus Slide 61 of 60
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NG ENS)

Slater szabalyok: 1s elektron, S =0.3.
s vagy p palyan, n > 1, az arnyékolasi konstans

S=1.00-N2 + 0.85-N1 + 0.35-NO
NO a tobbi elektron szama azonos héjon, N1 az elektronok
szama egy héjjal lejjebb (n-1), és N2 az elektronok szama ketto
vagy tobb hejjal lejjebb(n-2 és kisebb).

Az effektiv magtoltes
Zeff — Z = S

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 62 of 60
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10-11 Elektron Konfiguraciok

 Aufbau elv.
— Az alacsonyabb energiaju palyak toltodnek fel
elobb.

« Pauli kizarasi elv (fermion).
— Nincs ket elektron amelynek mind a negy
kvatumszama megegyezik (n, I, m,, s).
« Hund szabaly (maximalis multiplicitas).

— Azonos energiaju palyakat az elektronok
egyszeresen betoltve parhuzamos spinnel toltik
fel, amig ez lehetseges.

Altalanos Kémia - Elektronok, Slide 63 of 60
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y (not to scale) ——»=

o
o

Ener

Hydrogen atom

palya energiak

e
-

)
>

Three multielectron atoms

A
o Y
Li(Z = 3) Na(Z=11) K(Z = 19)
A B4 i N
ge- s 45

35 R—
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TABLE 9.2 Electron Configurations of Some Groups of Elements

Group Element Configuration
| H ls!
Li [He]2s'
Na [Ne]3s'
K [Ar]4s’
Rb [Kr]5s'
Cs [Xe]6s'
Fr [Rn]7s’
17 F [He]2s2p®
Cl [Ne]3s*3p°
Br [Ar]3d'%4s%4p°
I [Kr]4d'°5s%5p°
At [Xeldf'*5d"6s°6p’
18 He Is°
Ne [He]2s?2p®
Ar [Ne]3s*3p°
Kr [Ar]3d'%4s%4p°
Xe [Kr]4d'°5s%5p°
Rn [Xeldf'*5d"6s%6p°
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10-12 Elektron konfiguraciok es a periddusos tablazat

P Main-group elements ~
s block > A
] 18
= o
@’ p block (9~
H 2 13 14 15 16 17 He
3 4 5 6 7 8 9 10
@.\ - &
Li Be Transition elements B C N o F Ne
11 12 |- A <~ 13 14 1

6 17 18

5
P S Cl | Ar

GD i > d Blnck

|
NaJMg| 3 4 2 ® N ii 4T 55 .
19 120 |21 [ 22 24 [25 126 [27 [ 28 [29 [ 30 | 31 | 32 | 3

N

T 35 | 36

2

()
o~
=

Br Kr
53 54

S
5

K Ca | Sc | Ti V Cr |Mn| Fe [ Co| Ni | Cu | Zn | Ga | Ge | As

37 38 39 40 41 42 4 45 46 | 47 48 49 50
u

N
oo

w

bT T

o
>
()

4
R Rh | Pd | Ag | Cd In [ Sn | ¢

43
Rb | Sr ) Zr | Nb [Mo | T
55 56 | 57 | 72 | 73 | 74 | 7 84 | 85 | 86

< o 76 77 78 79 80 81 82 8.
@D = » -
s | Ba | La*| Hf | Ta W | Re | Os Ir Pt | Au | Hg Tl Pb | Bi Po | At | Rn

88 | 89 | 104 | 105 107 | 108 | 109 | 110 | 111 | 112

Nl
Y

Bh | Hs [ Mt

—
-
9
-
7
Ty
=
Lo}
-
(>
7 ()
 §

Rf | Db

Inner-transition elements
A

f block
58 | 59 | 60 | 61 | 62 | 63 | 64 <>65 66 | 67 | 68 | 69 [ 70 | 7I
4f

Ce | Pr [ Nd | Pm [ Sm | Eu | Gd . Tb | Dy | Ho | Er | Tm | Yb | Lu
9 | 91 |92 | 93 [ 94 | 95 | 96 Qj)? 98 | 99 | 100 | 101 | 102 | 103
5f

'S

Bk | cf | Bs | Fm [ Md | No | Lr

Th | Pa U | Np | Pu | Am | Cm
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