KVANTNA KEMIJA 12. vjezbe

Zadatak 1.

Nadite moguce termove sljedecih elektronskih konfiguracija:
a) np’

b) nd’

¢) nsn'p

Rjesenje:

a) Od tryyu jednakih zamaha L=1 moguce je napraviti zamahe
L=0,1,2,3. Stanje s L=0 je antisimetricno (na plocu!), a stanje
s L=3 je simetricno. Ostala stanja, tj. L=1,2 , nemaju nikakvu
simetriju.
Od triju spinova %2, moguce je napraviti stanje sa spinom 3/2,
odnosno spinom Y2 . Prvo od ovih stanja je simetri¢no, a drugo
nema nikakvu simetriju.
Svi termovi moraju biti antisimetri¢ni. Prema tome, u obzir
dolaze umnoSci antisimetriénih sa simetriénim stanjima, 1li
umnosci stanja koja nemaju nikakvu simetriju.
Dakle, mogucnostl su:
L=0,5=3/2 ——tojeterm 'S
L=1, S=1/2 to je term P
L=2,8=1/2 - to je term "D
Budu01 da je stanje s L=3 simetricno 1 da medu spinskim
stanjima nema antisimetri¢nog stanja, term F ne postoji.

b) 's,’P,'D,’F,'G

¢) 'S,’P,*P,’D
Termovi F' (L=3)1 G (L=4) ne postoje.
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KVANTNA KEMIJA 12. vjezbe

Zadatak 2.

Nadite osnovne termove sljedec¢ih elemenata: O, Cl, Fe, Co, As,
La. Pr1 odredivanju uporabite iskustveno pravilo (Hundovo
pravilo) koje kaze:

Najnizu energiju ima term s najvecom vrijednosScu ukupnog spina
i najvecom vrijednoscéu ukupnog zamaha za tu vrijednost spina.

Rjesenje:

Elektronska konfiguracija kisikova atoma je 1s5°2s°2 p* .
Buduc¢i da nikoja dva elektrona ne mogu imati istu projekciju
spina 1 istu projekciju zamaha, to slijedi da prva Cetiri elektrona,
koj1 imaju projekciju zamaha jednaku 0, ne doprinose nista
ukupnom spinu. Cetiri elektrona u p-podljusci ne mogu imati

svl1 1stu projekciju spina jednostavno zato Sto projekcija zamaha
ima samo tri. Dakle, Sto se spina ti¢e, on najviSe moZe biti jednak
1; naime 2+ 2+ ' -2 = 1. Pr1 tome, tri projekcije zamaha,
koje pripadaju trima jednakim projekcija spina, moraju biti
razlicite, a Cetvrta projekcija spina moze poprimati bilo koju od
triju mogucih vrijednosti. Dakle, najve¢i zamah je: (-1 + 0+ 1) +
m=0+m.

Dakle, za taj najve¢i moguci spin, tj. S=1, najvec¢i zamah je L=1.
Dakle, term najniZe energije za kisik je *P .

Klor ima elektronsku konfiguraciju 1s5°2s°2 p°35°3 p’
Popunjene ljuske imaju 1 spin 1 zamah jednak 0. Od pet elektrona
u zadnjoj ljusci, tri moraju imati jednaku projekciju spina,
recimo "prema gore", a preostala dva onda moraju imati
projekciju spina "prema dolje". Najveci moguci spin je ' .
Najveéizmoguc’i zamah je 1+0 =1. Dakle, term osnovnog stanja
klora je " P.
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KVANTNA KEMIJA 12. vjezbe

Za ostale elemente redom se dobije:

Fe - 'D
Co--—- °F
As----- 245
Lg--- D
Z.adatak 3.

[zraGunajte broj stanja konfiguracije 7/" .
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