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TEMA 3
El model de camp

central 
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Sumari� Introducció al camp central � La taula periòdica� Evidències espectroscòpiques

Bibliografia� Woodgate, capítol 6� Bransden-Joachain, cap. X.
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El camp central (introducció)  
Estructura per a N electrons

Volem un model a 1 cos (e independents) 
La repulsió e-e és important
En separarem una part

El camp central

Un model d’electrons independents



4

Hamiltonians

Descomposició necessària per al tractament pertorbatiu
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Model d’electrons independents

Principi d’exclusió de Heisenberg: un electró a cada orbital

Orbitals monoelectrònics

Una configuració té energia total

Una capa té energia
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Diverses receptes per construir el camp central average

Models: Hartree, Hartree-Fock, Thomas-Fermi

Minimització de l’energia total

Principi d’exclusió de Pauli

Autoconsistència per iteracions
Iteració I

Iteració I+1
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La taula periòdica

El camp central U(r) té propietats comunes a tots els àtoms
Seqüència energètica de nivells monolelectrònics:

Nivells molt junts poden alternar-se

Exemple
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Capes plenes major estabilitat (reactivitat)

‘gap’

capes plenes

capes buides

capa activa

Gasos nobles inerts: configuració

Configuracións semblants implica propietats químiques semblants
Gasos nobles, alcalins, halògens, …

La taula periòdica (Mendeleiev)

Electrons de valència i electrons interns (o de core)
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Evidències espectroscòpiques

Potencials de ionització

� ‘Periodicitat’ en Z� Capa de valència
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Espectres òptics
Electrons de valència
Energies eV
Infraroig, visible, UV

El doblet D del Na

Diagrama de termes del Na
de Grotrian
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Espectres de rajos X
Transicions a capes profundes
Energies creixents amb Z
keV

Un process alternatiu es l’emissió d’electrons (Auger)
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Transicions a capes profundes
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Espectres d’absorbiment de rajos X

Discontinuitats
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Energies de rajos X creixents amb Z llei de Moseley
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Diagrama de
Bohr-Coster
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Representació de de Vault


