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第 2 章 原 子
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2 - 1 水素原子の Schrodinger 方 程 式
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電子のハミルトニアンは

北=一𩛰（恵+恵+意）+
V c r )

(Vcr)-_-たた.ch?i-
zETE)

Schrodinger 方 程 式

北区 (r)= E Ear )

このままでは解けないので 極 座 標 に 変 換
は、 y , Z ) e s ( r . 0 . 4）
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極座標でのハミルトニアン

I =一進はないかな詰。長 (sin0割
z 1 2

※_に (no.¢）
十一で2本]+ V c r ,

/0間
は （- . -ど）4 4 T E o r

と

北区 (no,¢）= E

!

(r.0.4 ）
を解く
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変数分離（そのり
Ecr、0.4） = Rc r ) Y （O.O) とする

E R Cr) Y （O.O) = E R ( r ) Y （O.O)

2 m e に北を作用さた後両辺に左から 。 4 - ） をかけ、
左辺に r に関する項、右辺に0と

"

に陰もする頃を移項すると

佐山= だ。[県（に無）+T I （蕊. t E)Rc r ) ] = B の

（右辺）=一 。忒，[1_。言 (sin0詰）+' T .妻にB ②
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変数分離（その2） 式②について

Y （O.O)=

☹

（0）車（¢） とする。

これを代入し、 左から一躍をかけ、 左辺に0に 1関する頃、
右辺に¢に関する項を 移項すると .

（左辺）= f e j 者 (sinOb j + p s i n ' 0 = m
2 ③

（右辺）= 一茈。装= が @

これで r のみの式の 0のみの式③ .

"

のみの式④が得られた。

次に、 方 程 式 の ③ . ④ を それぞれ解く.
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式 ④ を解くと
E n （0）= I T e

img

m は 整 数
も自然対数の底

これは4についての関委父
z r と0に依らない

0& t
¢

に 北極から見る
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M = 0 I。（¢）=東xyfyt
すべての 0 で 1
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次 に 式

☹

を 解 く
p = l （1+1）とおくと

④
em10に /と""'t Picasso)

t o . に . . . . Y T
0以上の整数 ルジャンドル陪関数

m . a t E m E l
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|9

☹

た！！とき
e c o ) . .G a i a ) FE※

※？
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最後に式のを解く 碻は1に感染に（蕊+E)Rn］=B
p = l l l + 1）とおくと

R . e c r）=f(ml-1）！ H e T o LET！（J2に［

"

42_Y'

I I In i l，2，3.-_- I 以上の整数
l は O E l En -1の整数 M で「 ラケルの陪多項式

LE(x)

e

fa-_-
a ボア粗落選

✓の関数 半径 rの球面上で同じ値
0 .

"

に依らな
いか声-

$

は
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n = 2 の と き l = 0 . l

l = 0 12s 軌道）
R o m =-1！！、藇げ信パが域にだぼ）

2 2 2 2 2

= - t i e た ' ( E )4 2

にいい-_-2！にかきた（だけで出エ
へ と

- が 1 ※
0 d o
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n = 2

e 1 12P 軌道）
R u m =一 {りらーげした炉 r'域に！"(T)

2 2 1 2 2 1 2

5

= - f （だ）などをL T E )1 2 6 3

L) (x)-_-3！ → 5

☹

1 が r i
6 -

t

l i e . .
0 2 d o

化学基礎論C第４回 16 / 23



n = 3 l = 0 . 1 . 2

で2のとき（3d 軌道）

R .い=-1？！、託げ信）などで L?" I T )3 3 + 2 3 3 1 3

=選ば銚を_
t

i s
i t r
0 6 d o
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原子中の電子の波動関数 = 「原子軌道」
a t om i c o r b i t a l t o r b i t

「軌道のようなもの」 「軌道」
日本語だと両方とも動画

I n e m (r,0.0）= Rne (r)

☹

em 10）点（0）

-3の量子数で指定するど（00） 「球面調和関数」

n 主量子数 軌道の広がり を表す
l 方位量子数 軌道の形 （軌道角運量の大きさ）

m 磁気量子数 軌道の向き （軌道角運量の向き）
（教科書では me )
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原 子 軌 道 の 種 類 she l l

n l m 名 称 個 数
ー ー

殻
1 0 0 1 5 1

一 一

K

2 0 0 2 5 1

L

1

- 1 . 0 . 1 2 1 3 3 - -0 0 3 S ' }
1 - 1，0 .1 3 P 3 ！副

殻
M

2 - 2 、 - 1 . 0 . 1 . 2 3 9， - _ -
S u bShell

4 0 0 4 5 1

1 - 1， 0 . 1 4 P 3
N

2 - 2 - 1 . 0 . 1 . 2 4 d53-3.2%0.1/2.3457
ー ー
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水素原子の原子軌道のエネルギー
E = 0 - . n o

E n = 一 で

#

ー
ー

-IncR ' E n i

4 8E 。G o R 2 / に 3

- EhcR
e e に = 2

h eR 」 /

教科書で.o hR
-22にR

（雙邈割
- h e R - n = 1

化学基礎論C第４回 20 / 23



クイズ
い） 水素原子の I s 軌道の 波動関数を書け

n = 1 . l = 0 . m = O

R i o (r)=2(IEEE
④ o。10）= だ
と。10）= 'た
き、

。 。 c r i e d ) = デ（碻e i
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（2） 水素原子の 2 p 軌道の 波動関数を書け
n = 2 . l =1， m = 1 . 0 . - 1 のこと .

zp' 年。"2P と書く.

R a （り こえば）などを
④ ，。（0）= WE c o s O
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±110に'Ss in
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e t
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。
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。= ' T (E)Erc o s 0 E 武

2 P = E 2 1 1
= R 21

☹
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，
I

2にこ きてい た Ra

☹

.、東， = ？
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宿 題 I 教 科 書 p 8 3 ~ p 8 7 を 読 む

2 復習問題 2 . 1 A . 2 . 1 1 3 を解く

3 水素原子の 2 p、軌道と 2 p、軌道の
波動関数を書く

2と 3の解答を C L E に 提出する .

化学基礎論C第４回 23 / 23


