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Kvanttimekaaninen atomimalli

Aineen rakenteen teoria alkoi hah- Dalton (1803)
mottua, kun 1800-luvun alkupuolel-
la John Dalton kehitteli teoriaa ato-
meista jakamattomina aineen pe-

B Thomson (1904)
o S + 2 - positiiviset ja negatiiviset varaukset

rusosasina. Toki kreikkalaiset filo- ¢ Rutherford (1911)
sofitkin olivat asiaa pohtineet, mm. o el
Aristoteleen nelja peruselementtia:

maa, tuli, vesi ja ilma.

Joseph John Thomson 1Gysi elektro- gy (1913 Q )

nin ja 1900-luvun alussa Thomsonin ~~eMe9aset | g

atomimallia kuvattiin rusinakakku- \

malliksi.

Ernest Rutherfordin vuonna 1911 Sipdinger (1926) Q

esittdman teorian mukaan atomissa
oli pieni, suhteellisen raskas ja posi-
tiivisesti varautunut ydin.

Niels Bohr tarkensi opettajansa Rutherfordin atomimallia ja esitti, etta
elektronit kiertdavat ydintd tietyilld radoilla ja kukin rata vastaa tiettya
energiatasoa. Elektronit seisovassa aaltoliikkeessd = eivat meneta energiaa!

Lopulta Erwin Shrodinger laati vuonna 1926 matemaattisen mallin, joka
kuvaa elektronin sijaintia ja energiatilaa kolmiulotteisessa avaruudessa, ns.
kvanttimekaaninen atomimalli.

A. Hypoteesi B. Koejarjestelyt C. Tulokset
Alfa-hiukkasten likesuunta Mallinvastaisesti tapahtuu alfa-
muuttuu vain véhan, Reitllinen lyijylaatikko, jonka sisalla hiukkasten suunnan muutoksia.
ol o I | | on a-aktiivista ainetta. s
8/ D o Radioaktiivinen aine lihetti alfa- , a
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Alfahiukkaset nakyvat valonvélahdyksina
Rutherfordin koe sinkkisulfidikalvolla.
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Erilaisia atomimalleja. a) Thomsonin "rusinapulla”, jonka mukaan elektronit olivat atomissa kuin rusinat pullassa,
b) Rutherfordin "planetaarisessa” mallissa elektronit kiertdvat pallomaista ydinta, ja c) Bohrin malli, jonka mukaan elektronit
kiersivat ydinta ympyranmuotoisilla radoilla. d) Kvanttimekaanisessa atomimallissa elektronit sijaitsevat orbitaaleilla.

Tahan asti ollaan tarkasteltu elektroneja vain tietyilla kuorilla, energiatasoilla.
Mutta tama ei riita selittdmaan kaikkien atomien elektronirakenteita ja kemi-
allisia ilmioita (sidoksien muodostumisia jne.)

Vuonna 1900 fyysikko Max Planck esitti matemaattisen mallin, jonka lausek-
keen selitykseksi han esitti ajatuksen, ettd atomit vastaanottavat ja luovutta-
vat energiaa vain tietynsuuruisina annoksina/paketteina, energiakvantteina.

Einstein hyodynsi tatd ideaa ja esitti idean valokvanteista, jotka han nimesi
fotoneiksi. Lopputuloksena valolla oli siis seka hiukkas- etta aaltoluonnetta.

Louis de Brogley kehitti ideaa edelleen ja esitti, ettd malli patee myos toisin-
pain. Siis jokaisella hiukkasella, myos elektronilla on aaltoluonnetta. (Nyt voi-
daan miettid kuinka monessa eri paikassa me ihmiset ollaan samaan aikaan ©.)

Elektronilla on siis aaltoluonnetta ettd myds hiukkasluonnetta. Missa elek-
troni on? Mihin se liikkuu ja kuinka nopeasti? Naihin kysymyksiin antoi Wer-
ner Heisenberg vastauksen, joka tunnetaan Heisenbergin epdmddrdisyys-
periaatteena: . .
p  Tietomme hiukkasesta on
AxApy 2 5 luontaisesti epavarmaal

Se kertoo hiukkasen paikan ja lilkkemaaran (nopeuden) suhteesta, h = Planckin vakio.
Se on toteamus siitd mitd tiedamme hiukkasen ominaisuuksista. Jos halutaan tietaa
missa hiukkanen on, niin mitataan paikka x, joka sisaltaa virheen eli epavarmuuden
Ax. Vastaavasti, jos halutaan tietdada kuinka nopeasti hiukkanen liikkuu, mitataan
nopeus v, tai liikemdara p,, joka sisdltdad virheen Ap,. Newtonin mekaniikan
kappaleille nama tiedot saadaan mielivaltaisen tarkaksi, eli tulolle AxAp, — 0,
kunhan mittaukset ovat riittavan tarkkoja.

Heisenberg sitd vastoin teki esityksen, ettd tiedoillamme on todelliset rajat: Ei valia
kuinka fiksu olet tai kuinka hyvat mittalaitteet sinulla on kdytossa, et yksinkertaisesti
voi mitata yhta aikaa mielivaltaisen tarkasti sekd hiukkasen paikkaa ja liikemaaraa

(nopeutta), tarkkuus on rajoitettu yhtalolla AxAp, = % Miksi?
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Syy l6ytyy aineen aaltoluonteesta. Hiukkanen on ”levallaan” avaruudessa, eli
useissa eri paikoissa samaan aikaan, joten ei ole olemassa tarkkaa paikkaa x,
mista hiukkasen |0ytda. Vastaavasti, hiukkasen lilkkemaaran ja aallonpituuden
suhteesta seuraa, etta lilkkemaaran tarkkuuta ei tiedetd tarkemmin kuin mika
on hiukkasen aallonpituuden (taajuuden) tarkkuus.

- Vanhaa klassista mekaniikka on parannettava ... kdsityksemme kappaleen
eli hiukkasen paikasta ja liikemaarasta on muokattava...FY8-kurssi...

Tassa vaiheessa astuu esiin Edwin Shrodinger ja hanen kuuluisa yhtdlonsa
d%y 2m
—=——|E-U(x x),
=~z [E-U@N®
jonka ratkaisut edustavat elektronin kvantittunutta energiaa ja sita avaruuden
tilaa, josta elektroni todennakdéisemmin l6ytyy.

Maaritelma, orbitaali eli atomiorbitaali:
Orbitaali on se avaruuden osa, josta elektroni todennakdisemmin [6ytyy.

Orbitaaleja on eri kokoisia ja muotoisia. Tunnetuilla atomeilla voi olla
neljanlaisia orbitaaleja: s,p, d, f ja jokaiselle orbitaalille voidaan maarittaa eli
laskea energia, muoto ja suuntautuneisuus.

Yhdelle orbitaalille mahtuu
korkeintaan 2 elektronia!

s-orbitaali p,-orbitaali

d,,-orbitaali f-orbitaali
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Miten elektronit sijoittuvat orbitaaleille?

Elektronin kvantittunutta energiaa kuvataan energiatasoilla (kuorimalli) ja
neljallad kvanttiluvulla. Perustilassa (siis ei virittyneen) olevan atomin elektro-
nit ovat aina alimmalla mahdollisella energiatasolla (energiaminimiperiaate)
eikd atomilla ole kahta energialtaan tdysin samanlaista elektronia (Paulin
kieltosaanto).
Kuorimallissa elektronit merkitddn pisteind ytimen ympadrille piirretyille
ympyrdille tai merkitsemalld nama pisteet energiatasokaavioon.

E A

Natriumatomin elektronirakenne esitettynd kuorimallin ja energiatasokaavion avulla.

Elektronin sijoittuminen tietylle kuorelle kuvaa elektronin keskimaaraista
energiaa ja etdisyytta ytimesta. Toisin sanoen: samalla energiatasolla olevilla
elektroneilla on kutakuinkin sama energia.
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5s[]
»UUD 5,pooooo
4s D
3p[ 0]
3s[] Naita kuoria kutsutaan pddenergiatasoiksi,

niitd merkitdaan joko kirjaimin K, L, M, ... tai
numeroin 1, 2, 3,.. ja jokaiselle kuorelle
= 257 2o 1101 mahtuu 2n? elektronia, missd n on kuoren

numero. Tama “sijoittuminen” antaa elek-
tronin ensimmaisen eli paakvanttiluvun (n).

Energia —————
Ik

Huomaa, ettd padenergiatasot menevat lo-
— s mittain 3.nnen ja 4.nnen tasosta alkaen!

Orbitaalien energiasuhteet.
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Padenergiatasot jakaantuvat alatasoihin.

Sivukvanttiluku (I) kuvaa yhdessd magneettisen kvanttiluvun (m) kanssa
atomiorbitaalin muotoa. Sivukvanttiluku ilmoitetaan yleisesti kirjaimin siten,
ettd sivukvanttilukua O vastaa kirjaintunnus s, 1:std p, 2:sta d ja kolmosta f.
Sivukvanttiluku saa arvoja 0,1, ...,n — 1, eli se riippuu paakvanttiluvusta n.

Atomiorbitaalit, joilla on sama paa- ja sivukvanttiluku muodostavat elektroni-
kuoren alakuoren.

Magneettinen kvanttiluku saa arvoja 0,11, ..., +1, eli se riippuu sivukvantti-
luvusta [. Talld kvanttiluvulla kuvataan elektronin avaruudellista sijaintia
ytimen ymparillad ja sen energiaa magneettikentdssa. Se merkitaan atomiorbi-
taalien kirjaintunnuksiin alaindekseilla, esim.

Pxvr Py Pz dyz
Magneettisen kvanttiluvun perusteella maaraytyy myos se, kuinka monta
orbitaalia tietylla alakuorella on.

4— Alakuori

—

3p,

3d, 3da_ 2
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NELJAN ENSIMMAISEN ELEKTRONIKUOREN KVANTTILUVUT n, | JA m,

Padkvanttiluku | Sivukvanttiluku | Alakuorien Magneettinen Orbitaalien Orbitaalien
(n) (0] merkinnat | kvanttiluku (m) | lukumdara kokonaismaara

0, 1,2 ooy = 1l 0,41,42,..,+l | alakuorilla | elektronikuorella (n?)
1 0 Is 0 1 1
2 0 2s 0 1 4
1 2p 21401 3
3 0 3s 0 1 9
1 3p -1,0,1 3
2 3d -2,-1,0,1,2 5
4 0 4s 0 1 16
1 4p -1,0,1 3
2 4d -2,-1,0,1,2 5
3 4f -3,-2,-1,0,1,2,3 7

Neljas ja viimeinen kvanttiluku, spinvanttiluku, ker-

too elektronin spinin eli pyorimissuunnan. Yhdelld ‘ l
orbitaalilla voi olla vain kaksi elektronia, joten ne @ § @;
ovat vastakkaismerkkisin spinein. Ndin ollen s-orbi- S o
taalille menee aina vain kaksi elektronia, kolmelle @ ﬁ
p-orbitaalille 6 elektronia, viidelle d-orbitaalille 10

ja seitsemadlle f-orbitaalille 14 elektronia.

Elektroni ajatellaan negatiivisen N N

sahkovarauksen omaavaksi ak-

S S
N N
selinsa ympari pyorivaksi pallok-
Si.
Se toimiikin samalla tavalla kuin
magneetti. Jos samalla orbitaa- S 3

lilla on kaksi elektronia, niiden «—— hylkimisvoima ——
spinit ovat vastakkaissuuntaiset

(+% ja -%) ja elektronien valilla N S
on vetovoima @ @
S N

—_— vetovoima ——

N S
S N



Padkuoren
numero
(n)
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ORBITAALIEN JA ELEKTRONIEN LUKUMAARAT
KVANTTIMEKAANISEN ATOMIMALLIN MUKAAN

Erilaisia Eri orbitaalien Elektronien Elektronien
orbitaaleja merkinndt ja lukumaara eri kokonais-
(n) kokonais- orbitaaleilla maara
madarat (2n?
1(s) 1s (1 kpl) 2 2
2 (s,p) 2s (1 kpl) } 2 8
Spi(a kplh | ek 6
3 (s,p,d) 3s (1 kpl) 2 18
3p 3 kpl) + 9 kpl 6
3d (5 kpl) 10
4 (s,p,d,f)  4s (1 kpl) 2 32
4p (3 kpl) 6
4d 5 kpl) [ 16 Kkp! 10
4f (7 kpl) 14

e Paakuoren (pdaenergiatason) numeron,n=1,2, 3 ... n.

e Alatasojen lukumaara kuorella n on n.

e Alatasojen tayttymisjarjestys on samalla niiden
energioiden jarjestys:
1s<2s<2p<3s<3p<4s<3d<d4p<bs<4d<bp...

e QOrbitaalien lukumaara kuorella n on n*.

2

e Elektronien maksimimaara kuorella n on 2n°.

Huomautus Kaiken taman lisdksi on syytd pitdd mielessa se, etta al-
kuaineatomin sahkovaraus on (ulospdin) nolla, eli atomin orbitaaleilla
on yhta monta elektronia kuin sen ytimessa on protoneja.

- Kun atomista tulee ioni, elektronien maara muuttuu, mutta proto-
nien pysyy samanal



A A ]

2.
A N — 4d Pttty 2.5=10
4p ] 2.3=6
4ds {E 2.-1=
3d Bt 2.5=10
3 M 3p NI 2.3=
3s 4] 2-1=
| — 2p M 2.3=
2 2s {E 2.1=
1K Ts 4] 2.1=2
paataso alataso orbitaalit alatasolla olevien

elektronien lukumaara

Elektronirakenteiden kirjoittaminen

kvanttimekaanisen atomimallin mukaan

Kvanttimekaanisen atomimallin mukainen elektronirakenne kullekin alku-
aineelle kirjoitetaan seuraavien saantéjen mukaan:

1. Elektronit sijoitetaan orbitaaleille energiaminimiperiaatteen mukaisesti.
Eli elektronit ovat atomiytimen ymparilla siten, ettd niiden energia on
mahdollisimman pieni. Tatd sanotaan myos tayttymisjarjestykseksi.

2. Jos tayttyvilla orbitaaleilla on sama energia, kullekin orbitaalille sijoi-
tetaan ensin yksi elektroni, joilla kaikilla on sama spini. Tata kutsutaan
Hundin sdaanndoksi.

3. Samalla orbitaalilla voi olla enintdaan kaksi elektronia, joilla on eri spinit.
Tata kutsutaan Paulin kieltosaanndoksi.

Eri alkuaineiden elektronirakenteet kirjoitetaan soveltamalla edellisia saan-
t6ja. Apuna tdssda voidaan kadyttaa taulukkokirjoja, joista loytyy eri alku-
aineiden elektronien lukumaara kullakin alakuorella.

11.8.2016



11.8.2016

téy’g\r/::tizj?;jeer;tys Hundin saanto
A 1s | 2s | 2p, | 2p, | 2p,
N / . M € | T 1T 1
35 3 3d RMIEE R ERE
48/4p/4d/4f/ F [ TH T T || 1T
ol ol LaNe T ti et 1
s /Gp /Bd / m viimeiseksi tullut elektroni m pariton elektroni
/ / Elektronirakenne siis ilmaistaan jonona paa- ja sivu-

7d kvanttiluvuista. Yldindeksi kuvaa elektronien luku-

Is p . ) R
maaraa ko. orbitaalilla. Esimerkiksi hiili:
1s%2s%2p,'2p,*,  lyhyesti: 1s?2s%2p?
Esimerkki: Tarkastellaan litiumin, Li, berylliumin, Be, boorin, B ja kali-

umin, K, elektronirakenteita.

2s 1 2s [
Li ‘ . § Be
1s22s1 18 41* e ) 152252
s [
3p . 3p \ h A
v v
1 — 3s [
B 2p ——— 2p [ Y Y K
13223221712 , 1 15%25%2p°3s23pS4ast
S S
1s 1s [




Mita hyotya on tutkia elektronirakenteita? Niiden avulla voidaan paatella
mm. hapetus-/pelkistyslukuja, perustella ionisaatioenergioiden suuruutta tai
pienuutta, jne.

Niin sanotulla laatikkomallilla (on jo kerran ollut esilld) voidaan havain-
nollistaa Hundin sdantoa ja Paulin kieltosaantda. Tassa mallissa laatikko kuvaa
yhta orbitaalia ja siihen merkityt nuolet elektroneja

Esimerkki: Esitda sinkin, nikkelin, kuparin ja typen elektronirakenteet
laatikkomallin mukaisesti ja paattele tyypillisimmat hapetus-/pelkistysluvut.

Zn(Z=30) +Il
2p 3p 3d

1s 2s 3s ds

Niz=28
2p 3p 3d

1s 2s 3s ds +II

Culz=29 4

1s 2s  2p 3s  3p 4s MIKSI? 3d
_ o =L+ (?), +, Muista! Metallit eivat
N{Z=7) I, +IV(?), +V ota vastaan elektroneja
S S p ’ )

Madritelma, siirtymaalkuaine:
Siirtymdalkuaineeksi sanotaan alkuainetta, jos sen atomilla tai ionilla on vajaa
d- tai f-taso.

Siirtymaalkuaineet ovat metalleja ja yleensa siirtymaalkuaineet eivat voi
luovuttaa niin paljon elektroneja, ettd ne saavuttaisivat jalokaasun elektroni-
rakenteen. loneja muodostaessaan ne luovuttavat ensin uloimmat s-elektro-
ninsa ja sen jalkeen uloimpia d-elektroneja.

Esimerkki: Alkuaineatomi ,¢Fe: [Ar]4s23d°, AR ER ke

Joten ionien elektronikonfiguraatio (elektronirakenne) on

Miksi
,Fe?™: [Ar]4s°3d®, NIttt [Ar]4s23d°®
eika
LFe3*: [Ar]4s93d, P10 [ 15225%2p53523p5452346

Elektronikonfiguraatiosta voidaan péaatelld, ettd Fe3*-ioni on pysyvampi,
koska ne orbitaalit, jotka ovat tyhjia, puoliksi tayttyneita tai taysia, ovat pysy-
vampia ja energialtaan edullisempia.
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Alkuaineiden jaksollinen jarjestelma kertoo myos elektronikonfiguraation. Vii-
meisena tayttyvan orbitaalin mukaan jaksollinen jarjestelma voidaan jakaa
lohkoihin, kuten alla olevassa kuvassa.

1 18
[15] 2 13 14 15 16 17[1s]
2s 2p
3s |3 4 5 6 7 8 910 1 12 3p
As 3d 4p
Bs 4d 5p
Bs af 5d 6p
7s 5f 6d 7p
|:| s-lohko
|:| p-lohko . . s ae .
Huomautus Ollaan havaittu, ettd saman paaryhman

[ ] cHohko
[ ] #ohko

alkuaineilla on yhta monta ulko- eli valenssielektronia.

Ulkoelektronien tunnistaminen on tarkeaa koska “vain
ne osallistuvat kemian tekemiseen”, eli sidosten
muodostamiseen (karkeasti ilmaistuna).

ALKUAINEIDEN JAKSOLLINEN JARJESTELMA KERTOO MY(S ELEKTRONIKONFIGURAATION!

Jaksot

.

Paaryhmat
s-lohko p-lohko
—
1 18
1 2
H|2 13 14 15 16 17 | He
3 4 Siirtymaalkuaineet 5 6 7/1\5 9 | 10
— — 2p
Li | Be d-lohko B C N\f() Ne
11 112 13 | 14 15{)_\1 6 |17 | 18
— | 3p
NaTMg| 3 4 5 6 7 8 9 10 1M 12| a|si|pTs |cl|ar
19] 20 2 22| 23| 24 | 25 [ 26| 27 | 28] 29| 30 [ 31 | 32 BAM 35 [ 36
F--+{4s 3d, 4p
K TCa| Sc Ti| V|[Cr|MnTFe|Co| Ni|CulZn|Ga|Ge AsH/Se Br | Kr
37 | 38 | 39 40 | 41 [ 42 [ 43 | 44 | 45 | 46 | 47 | 48 | 49 | 50 5'IA\52 53 | 54
F--45s 4d, Sp,
Rb T Sr Zr |Nb|Mo| TcTRu | Rh | Pd |Ag [Cd | In | Sn Sb\T/Te 1 | Xe
55 | 56 | 57 72| 73| 74| 75 | 76 | 77 | 78 | 79 | 80 | 81 | 82 83{]\84 85 | 86
—{6s, 5d, 6p,
CsTBa| La Hf | Ta | W RE\T)OS Ir | Pt |Au|Hg | Tl |Pb | BiTPo| At | Rn
87 | 88 | 89 104 | 105 (106 [ 107 |\108 102 (110|111 (112
—{7s 6d,
Fr T Ra | Ac Rf | Db | Sg Bh\|)Hs Mt
f-lohko
L = Lantanidit 58 [ 59 [60 [61 [62]63 64&?55 66 | 67 | 68 [ 69 [ 70 | 71
A = Aktinidit Ce | Pr|Nd|Pm|sm| Eu Gd\ﬁb Dy [Ho | Er [Tm | ¥b | Lu
90| 91 |92 (93 |94 | 95 | 96 | 97 | 98 | 99 (100|101 {102 |103
5t
Th| Pa | U |Np|Pu|Am CmYBk Cf | Es |Fm (Md | No | Lr

[ s-lohko
[ p-lohko
[1 d-lehko
[ flohko
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Jaiko mieleen? A

Jaikd mieleen? B
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