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ＸＸＸＩＩＩ 多電子原子の波動関数

【多電子系原子】

¨［多電子系でのＳｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒの方程式］

－２ －２ －２ｈ ｈ ｈｈ ｈ ｈｈ ｈ ｈｈ ｈ ｈ２ ２ ２∇∇∇∇ ψ ＋ ∇∇∇∇ ψ ＋ ・・・ ＋ ∇∇∇∇ ψ ＋(Ｅ－Ｖ)ψ ＝ ０1 2 ｎ２ｍ ２ｍ ２ｍｅ ｅ ｅ

（３３･１）

ＨＨＨＨψ ＝ Ｅψ （３３･２）

－２ －２ －２ｈ ｈ ｈｈ ｈ ｈｈ ｈ ｈｈ ｈ ｈ２ ２ ２ （３３･３）ＨＨＨＨ ≡ －( ∇∇∇∇ ＋ ∇∇∇∇ ＋ ・・・ ＋ ∇∇∇∇ )＋Ｖ1 2 ｎ２ｍ ２ｍ ２ｍｅ ｅ ｅ

摂動法

変分法

［ポテンシャル］

eff ２ｚ ｅ
（３３･４）Ｖ ＝ －

４πε ｒo

eff
ｚ ＝ ｚ － σ （３３･５）

［波動関数のエネルギー］

１ｓ ＜ ２ｓ ＜ ２ｐ ＜ ３ｓ ＜ ３ｐ ＜ ４ｓ ＜ ３ｄ ＜ ４ｐ ＜ ５ｓ

＜ ４ｄ ＜ ５ｐ ＜ ６ｓ ＜ ４ｆ ＜ ５ｄ ＜ ６ｐ （３３･６）
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【Ｐａｕｌｉの原理】

［スピン量子数］

１
（３３･７）ｓ ＝ ±

２

［電子間反発］

Ｈｕｎｄの法則

２ ２ １［問３３・１］ホウ素の基底状態での電子配置は，１ｓ ２ｓ ２ｐ である。 炭素の電子配置は，

２ ２ １ １ ０１ｓ ２ｓ ２ｐ ２ｐ ２ｐ である。 窒素（ｚ＝７），酸素（ｚ＝８），フッ素（ｚ＝９），x y z

ネオン（ｚ＝１０），スカンジウム（ｚ＝２１），チタン（ｚ＝２２）について，電子配置を書け。

［問３３・２］３ｄの波動関数の立体的な大きさは，４ｓの大きさの半分以下である。 このことから，

つぎの事実を説明せよ。

『Ｓｃ から Ｎｉ までの遷移元素では，３ｄ電子は４ｓ電子よりもエネルギーが大きく，電子の配置も

３ｄ電子は空席のままである。 それにも関わらず，その「錯体」の化学結合では，外側の４ｓ，４ｐ

が重要な働きをするのに，空席状態の（配位結合に都合のよい）３ｄ電子は，内殻にある電子に準じた

（結合にほとんど関与しない）働きをする』


