Slaterovy orbitaly
Orbaitaly vodikového typu

Azimutalni ¢ast: steyna jako u H
Radialni ¢ast:
R@)=Nr»lexp(—Z"r/n )

n = hlavni kvantové ¢&islo
/* = eftektivni naboj jadra

E.=-N(Z*/n)  N=1313kJ mol !




Stinéni a Slaterova pravidla

Vnejsi elektrony jsou odstineny od kladného naboje jadra
vhitrnimi (korovymi) elektrony

Efektivni naboj jadra — Z’=2Z-o

* (1s) (2s,2p) (3s.3p) (3d) (4s.4p) (4d) (5s.5p) ...

» elektrony napravo od uvazovaneho elektronu: o; =0

* elektrony ve stejne skupine:  o©; . =0.35
- uvazovany elektron s nebo p = elektrony n-1: 0; = 0.85
elektrony <n-1: ¢; = 1

» uvazovany elektron d nebo f = elektrony < n-1:6; = 1




Stinéni a Slaterova pravidla

efektivni hl. kvantové Cislo: nN=n ©n3
A a2 5 42 n 4 5 6
E=-"M€l __€Z || nr 37 40 42
8me,n” h: 20, n’
Pr.: Sc Z =21
« L% =21-0.35=20.65 E=-5799 eV
-Z*25p=21 — (7x0.35+ 2 x0.85) =16.85 E= -965eV

* L7, =21 - (71 x0.35+8x0.85+2.0)=9.75 E= -144 eV

« Z*,, =21 —18.00 = 3.00

E=-13.6¢eV

L% =21-(035+9x0.85+10.0)=3.0 E= -76¢eV




Orbitalni polomer p,

Porp J€ definovan jako vzdalenost od jadra, v niZ s nejvetsi
pravdépodobnosti nalezneme elektron obsazujici prislusny Slaterovsky

orbital

2

Lze ukazat, zZe plati: p,n(a.u.) = Z

ES
orb

Priklad: Vypoctéte Z* a orbitalni poloméry (v a.u., tj. Bohrovych
polomérech i v jednotkach Sl, tj. v metrech) pro jednotlivé obsazené AO
Siry.

[Vysledky Z,.., * pro orbitaly 1s, 2s+2p, 3s+3p: 15.70, 11.85, 10.55

Pory  Pro orbitaly 1s, 2s+2p, 3s+3p: 3.4 pm, 17.9 pm, 87.4 pm]



