Лабораторна робота №6.Атом водню. Атомні орбіталі.
Мета:розглянути хвильові функції (комплексні і дійсні) електрона у воднеподібному атомі. Засвоїти позначення атомних орбіталей та їх властивості.
Матеріали і обладнання:комп’ютер, методичні вказівки до виконання лабораторної роботи.
Хід роботи:

Теоретична частина

Завдання 1:Розглянути квантово-механічний опис реальної хімічної системи – атома водню і воднеподібними атомами. Записати оператор Гамільтона [image: image2.png]


для воднеподібного атома для частинки, що рухається в центральному полу кулонівських сил.

Завдання 2:Розв’язати задачу про сферичний ротатор (Φ- рівняння).

Завдання 3:Розв’язати задачу про сферичний ротатор (θ- рівняння).

Завдання 4: Розглянути залежність хвильової функції від змінної r (відстань від електрона до ядра (R-рівняння)).

Завдання 5: Записати в зошиті з лабораторних робіт приклади поліномів Лягерра і приєднаних поліномів Лягерра для деяких значень квантових чисел n і l, радіальні функції воднеподібного атома.

Завдання 6: Засвоїти властивості атомних орбіталей і аналітичні вирази для комплексних хвильових функцій воднеподібного атома (АО). Способи графічного зображення атомних орбіталей. Вміти розрахувати функцію радіальної густини ймовірності виявити електрон на сфері радіусом r.

Контрольні запитання:

1. Який фізичний зміст мають квантові числа n, l, ml, ms?
2. Приведіть визначення атомної орбіталі. У чому відмінність термінів орбіта і орбіталь? Як позначають атомні орбіталі?

3. Чому дорівнює довжина вектора орбітального кутового моменту: а) s-електрона; б) p-електрона; в) d-електрона. Чому дорівнює довжина вектору спіна електрона?

4. Яким співвідношенням зв’язані між собою магнітний момент електрона і його орбітальний кутовий момент?
Задачі для самоперевірки

1. Запишіть комутаційні співвідношення: а) для операторів компонент спіна[image: image4.png]


, де i, j = x, y, z; б) для оператора квадрата повного спіна та операторів компонент спінового моменту [image: image6.png]


.
2. Запишіть формули для поліномів Лягерра для n=1,2.
3. Запишіть формули для поліномів Лежандра та приєднаних поліномів Лежандра для е=0,1.

4. Використовуючи матриці Паулі, складіть комутаційні співвідношення для операторів компонентів спіна[image: image8.png]


, де i, j = x, y, z.

