1.2 Квантовая и электронная теория металлов  Л-4   ПЗ-2

Основные положения квантовой и электронной теории металлов. Основные положения квантовой теории строения атома. Принцип неопределенности. Квантовая теория атома водорода. Спин электронное строение многоэлектронного атома.

Основоположником  электронной теории металлов был по существу Друде. Во всяком случае первым ее настоящим успехом было данное им блестящее объяснение соотношения между коэффициентами электро- и теплопроводности.

Толчком к изучению строения атома послужило открытие самопроизвольного распада атомов некоторых элементов, названное радиоактивностью (А. Беккерель, 1896 г.). Последовав​шее за этим установление природы α-, β- и γ-лучей, образующихся при радиоактивном распаде и открытие ядер атомов позволили Э. Резерфорду (1911 г.) предложить одну из первых моделей строения атома.

Планетарная модель Резерфорда. 

Суть планетарной модели строения атома можно свести к следующим утверждениям:

1. В центре атома находится положительно заряженное ядро, занимающее ничтожную часть пространства внутри атома.

2. Весь положительный заряд и почти вся масса атома сосредо​точены в его ядре.

3. Вокруг ядра вращаются электроны. Их число равно положительному заряду ядра.

Эта модель оказалась очень наглядной и полезной для объясне​ния многих экспериментальных данных, но обнаружила и свои недостатки.

Модель Бора
В 1913 г. датский физик Н. Бор предложил свою теорию строения атома. При этом Бор не отбрасывал полностью старые представления о строении атома: как и Резерфорд, он считал, что электроны двигаются вокруг ядра подобно планетам, движущимся вокруг Солнца, однако в основу новой теории были положены два необычных предположения (постулата): 

1. Электрон может вращаться вокруг ядра не по произвольным, а только по строго определенным (стационарным) круговым орбитам. Радиус орбиты r и скорость электрона v связаны квантовым соотношением Бора: 


где m — масса электрона, n — номер орбиты, h— постоянная Планка -Дж /с). 

2. При движении по этим орбитам электрон не излучает и не поглощает энергии. 

Таким образом, Бор предположил, что электрон в атоме не под​чиняется законам классической физики. Согласно Бору, излучение или поглощение энергии определяется переходом из одного состоя​ния в другое, что соответ​ствует переходу электрона с одной стационарной орбиты на другую. При таком переходе излучается или поглощается энергия ∆Е, вели​чина которой определяется соотношением:

∆Е = Е1 – Е2 = hν​,

где ν​ – частота излучения, h = 6,626∙10–34Дж∙с (постоянная Планка).

Бор рассчитал частоты линий спектра атома водорода, которые очень хорошо согласовывались с экспериментальными значениями. Такое же согласие теории и эксперимента было получено и для многих других атомов элементов, но было обнаружено также и то, что для сложных атомов теория Бора не давала удовлетворительных результатов. После Бора многие ученые пытались усовершенствовать его теорию, но все усовершенствования предлагались, исходя из тех же законов классической физики. 

Квантовая теория строения атома.
В последующие годы некоторые положения теории Бора были переосмыслены, видоизменены, дополнены. Наиболее существенным нововведением явилось понятие об электронном облаке, которое пришло на смену понятию об электроне только как частице. На смену теории Бора пришла квантовая теория строения атома.

В основе современной теории строения атома лежат следующие основные положения: 

1. Электрон имеет двойственную (корпускулярно-волновую) природу. Он может вести себя и как частица, и как волна: подобно частице, электрон обладает определенной массой и зарядом; в то же время, движущийся поток электронов проявляет волновые свойства, например характеризуется способностью к дифракции. 

Длина волны электрона X и его скорость v связаны соотношением де Бройля: 
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— масса электрона. 

2. Для электрона невозможно одновременно точно измерить координату и скорость. Чем точнее мы измеряем скорость, тем больше неопределенность в координате, и наоборот. 
Принцип неопределенности Гейзенберга

Принцип Гейзенберга вообще играет в квантовой механике ключевую роль хотя бы потому, что достаточно наглядно объясняет, как и почему микромир отличается от знакомого нам материального мира.

Молодой немецкий физик-теоретик Вернер Гейзенберг  предложил формулу, дающую общее описание эффекта воздействия инструментов измерения на измеряемые объекты микромира,. 

Δx х Δv > h/2m

где Δx — неопределенность (погрешность измерения) пространственной координаты микрочастицы, Δv — неопределенность скорости частицы, m — масса частицы, а h — постоянная Планка, названная так в честь немецкого физика Макса Планка, еще одного из основоположников квантовой механики. Постоянная Планка равняется примерно 6,626 x 10–34 Дж·с, то есть содержит 33 нуля до первой значимой цифры после запятой.

Термин «неопределенность пространственной координаты» как раз и означает, что мы не знаем точного местоположения частицы.

3. Электрон в атоме не движется по определенным траекториям, а может находиться в любой части около ядерного пространства, однако вероятность его нахождения в разных частях этого пространства неодинакова. Пространство вокруг ядра, в котором вероятность нахождения электрона достаточно велика, называют орбиталью. 

Эти положения составляют суть новой теории, описывающей движение микрочастиц, — квантовой механики. Наибольший вклад в развитие этой теории внесли француз Л. де Бройль, немец В. Гейзенберг, австриец Э. Шредингер и англичанин П. Дирак. 

Квантовая теория атома водорода

Атом водорода представляет собой систему, состоящую из одного электрона и одного протона, между которыми действует электростатическое притяжение. 

1. Точное решение уравнения Шредингера для этого случая приводит к появлению дискретных энергетических уровней, обладающих теми же значениями энергии атома водорода, какие получались в теории Бора. Однако, в теории Бора этот результат был получен путем внесения постулатов. В квантовомеханической теории он получается как следствие самой теории.

2. Точное решение уравнения Шредингера позволяет найти не только все энергетические уровни атома водорода, но и все волновые функции. Это решение показывает, что в основном состоянии электрон характеризуется одной волновой функцией . В возбужденных состояниях электрона таких функций несколько. Квантовому числу-2  соответствуют четыре волновых функции, квантовому числу -3 соответствуют девять значений и т.д., то есть, в общем случае, состоянию с квантовым числом n соответствует n2 значений волновой функции.

3. Решение уравнения Шредингера для атома водорода показывает также, что вращательный момент импульса электрона имеет ряд дискретных значений,

где – l- коэффициент, называемый орбитальным квантовым числом. Он характеризует эксцентриситет орбиты электрона. Величина может принимать любые целые значения от 0 до n-1, где – n-главное квантовое число.

Есть еще  m-коэффициент, называемый магнитным квантовым числом. Он определяет пространственную ориентацию орбиты электрона. Величина m -может принимать любые целые значения от –l, до+l , включая 0. Итак, состояние электрона в атоме характеризуется тремя квантовыми числами .(n, l, m)

Высказана гипотеза о наличии  у электрона собственного момента количества движения или «спина». Подобно орбитальному моменту импульса спин электрона и его проекция на ось, совпадающую с направлением внешнего магнитного поля, должны быть квантованы. В квантовой механике доказывается, что спин электрона должен быть квантован по закону

где - (-спиновое квантовое число, соответствующее орбитальному квантовому числу в теории Шредингера. Число различных проекций момента количества движения на ось, совпадающую с направлением поля, равно  2(+1.

Откуда   (=1/2 .

Спиновое квантовое число имеет только одно значение и этим отличается от главного, орбитального и магнитного квантовых чисел.

Итак, состояние электрона в атоме характеризуется четырьмя квантовыми числами: главным, орбитальным, магнитным и спиновым.

