
  :ثر هسته روشهاي جديد محاسبه بار مؤ

 يك .مي و بر مبناي اتم ئيدروژن، فرموله كرد   وبر محاسبات مكانيك كوانت    ر قواعد خود را بنا    تياسل

 در عمل و هنگام كـار بـا اتمهـاي    .اي براي محاسبه در اختيار قرار دهد هدف مهم آن بود كه قواعد ساده   

  .كند گاهي ايجاد اشتباه ميه،  سادشود كه اين قواعد الكتروني، ديده مي چند

  :ريموندي روش كلمانتي و

ندي، ارائـه شـد كـه نتـايج     ، توسط دو دانشمند بنامهاي كلمانتي و ريمو  1963اين روش در سال     

 در اين روش علاوه بر تعـداد  .، نسبتاً دقيق است)از هليم تا كريپتون(ن در مورد عناصر سبك حاصل از آ 

وآنتومي فرعي نيز در    و عدد كوآنتومي اصلي، عدد ك     )  غير از الكترون مورد نظر     البته(كل الكترونهاي اتم    

 به بياني ديگر، برعكس روش اسليتر، ثابت پوششي يكساني .شود پوششي، دخالت داده ميمحاسبه ثابت   

ز  بلكه تنها براي الكترونهاي هـر تـرا  .شود براي تمام الكترونهاي يك تراز اصلي انرژي، در نظر گرفته نمي  

 بـراي نمونـه،   .شود  ، ثابت پوششي، برابر فرض مي)رندنتومي اصلي و فرعي برابري داكه اعداد كوآ(فرعي  

 عـلاوه  .شوند ، يكسان در نظر گرفته نمي np و nsترازهاي فرعي  اين روش، ثابت پوششي الكترونهاي   در

 هـسته دورترنـد و در تـراز         بر آن، برخلاف روش اسليتر، الكترونهايي كه نسبت به الكترون مورد نظر از            

ار مثبـت هـسته     . شوند  بالاتري قرار دارند، در اثر پوششي دخالت داده مي         زيرا، به هر حال، مقداري از بـ

 در محاسبات بايد منظـور        هر چند كه مقدار آن ناچيز باشد،       .براي نگهداشتن آنها در اتم، اختصاص دارد      

 كه در آن صورت، . به الكترون مورد نظر نسبتاً زياد باشدمگر در مواردي كه فاصله تراز بالاتر نسبت  .شود
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 بر الكترونهاي 4pالكترونهاي تراز مثلاً . شود تراز در نظر گرفته مياثر پوششي منفي براي الكترونهاي آن     

4s3  ترازثر پوششي مثبت ولي بر الكترونهاي  اd  كه بسيار دروني است، اثر پوششي منفي دارند.  

 الكترونهاي پوشش دهنده، بسته به اينكه الكتـرون    ي محاسبه ثابت پوششي كل    در اين روش، برا   

ه           مورد نظر در كدام تراز فرعي قرار داشته باشد،         براساس محاسبات مبتني بـر معـادلات مـوجي، معادلـ

، در زيـر،  3s تـا   1s براي نمونه، صورت اين معادلات در مورد ترازهاي انرژي  .مجزايي پيشنهاد شده است   

  . تعداد الكترونهاي موجود تراز فرعي مورد نظر استNآنها، داده شده است، كه در نشان 

1 1 2 2 3 , , 4 ,0.3( 1) 0.0072( ) 0.0158( )s s s p s p d s pS N N N N N= − + + + +  

2 2 2 3 , , 4 ,1.7208 0.3601( 1 ) 0.2062( )s s p s p d s pS N N N N= + − + + +  

2 2 3 3 4

3 4

2.5787 0.3326( 1) 0.0773 0.0161( )

0.0048 0.0085

p p s p s

d p

S N N N N

N N

= + − − − +

− +
  

         3 3 3 4 3 48.4927 0.2501( 1 ) 0.0778 0.3382 0.1978s s p s d pS N N N N N= + − + + + +  

دي،   -ر روش كلمـانتي   د) يا يـون  ( هر اتم    ثر هسته در مورد    براي بار مؤ   دست آمده مقدار ب   ريمونـ

  ).به ويژه براي اتمهاي سنگينتر(آيد، بيشتر است  دست ميه از مقداري كه با روش اسليتر بهموار

  .دهد  را بر الكترون ترازهاي انرژي مربوطه نشان مي36 تا 1اي عناصر  ثر هستهجدول زير بار مؤ
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  ره اول جدول تناوبيمقادير بار مؤثر هسته براي الكترونهاي اتم عناصر سه دو

  

  

  .چند مثال

 2/2شود برابر با  وارد مي پتاسيم مطابق قواعد اسليتر   4sاي را بر الكترون       ثر هسته بار مؤ  .1

  .رسد مي! 495/3جدول به آن در  اما رقم تصحيح شده .بود

آيد،  در آهن به روش اسليتر بدست مي  3d و 4sاي را كه بر الكترون        ثر هسته حال بار مؤ   .2

 :كنيم با جدول مقايسه مي
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  روش اسليتر                     مونديروش كلمانتي و ري                                                 

                        Fe                     434/5                                         75/3 در 4sبر الكترون  اي ثر هستهميزان بار مؤ

  Fe                      180/11                                         25/6 در 3dبر الكترون اي  ثر هستهميزان بار مؤ

 عنصر ديده   10 در هر    .  بايد دقت بيشتري مبذول شود      Zn تا   Scدر سري عناصر واسطه      .3

 به همين دليـل  . است3dبل از ورود الكترون در آنها كمتر از     ق 4sشود كه تراز انرژي       مي

، 4s به موازات وارد شـدن الكترونهـا در   ولي از آنجا كه .شوند  مي 4sالكترونها ابتدا وارد    

د و   سته افزايش ميكنند، از اين رو اثر جذب ه پروتونها نيز در هسته افزايش پيدا مي    يابـ

   .رسد  مي4sتر از  كند و به پايين بل توجهي افت مي به طور قا3dتراز انرژي به دلايلي، 

 نيـز از همـين اسـتدلال اسـتفاده      (II)بديهي است هنگام خروج الكترون و تشكيل يـون آهـن            

ه  انتي و ريمهاي كل   در اتم آهن مطابق داده4sاي بر الكترون  ثر هسته براي مثال، بار مؤ .شود  مي موندي بـ

 تحت اثر جذبي كمتر قرار گرفته و 4sبه عبارت ديگر الكترون . رسد  مي800/11 به 3d و در مورد 434/5

شود كـه    در نتيجه، هنگام خروج الكترون در يونيزاسيون، ديده مي. خواهد شد3dتر از  اتصال آن سست  

  :آيد  به صورت زير در مي(II)آرايش يون آهن 

                                                                              2 2 2 6 2 6 6
26 1 2 2 3 3 3Fe : s s p s p d+  

  :و نه به صورت        

                                                                     2 2 2 6 2 6 4 2
26 1 2 2 3 3 3 4Fe : s s p s p d s+  

راي  3d و 4sثر روي الكترونهـاي  هرگاه تفاوت ميان عددهاي اتمـي مـؤ        .4  عنـصر  10 را بـ

 اين تفاوت در عناصر اوليه كم       .رسيم  سه كنيم، به نتيجه جالبي مي      مقاي Zn تا   Scواسطه  
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 جهت تشكيل  sربيتالهاي و آنها در شركت با ا dربيتالهاي  واست، به همين دليل درگيري ا     

كروم و منگنز با كسب يم، براي مثال، عناصر واناد. انواع عددهاي اكسيداسيون زياد است   

 خود را در واكنشهاي شيميايي       3dربيتالهاي  وم ا  و ه  4sربيتالهاي  وانرژي مختصري، هم ا   

سري عناصر واسطه رو به ثر، در نيمه دوم  تفاوت ميان عددهاي اتمي مؤ    .دهند  شركت مي 

). Ni   ،Cuماننـد   . (شود  گذارد و تنوع در عددهاي اكسيداسيون آن كمتر مي          افزايش مي 

س بـه انـدازه   براي شركت   dربيتالهاي و ، بايد گفت كه مقاومت ا    Znدر مورد    اي  در والانـ

كند كه مربوط به خروج دو الكترون         را پيدا مي   2+ زياد است كه فقط عدد اكسيداسيون       

  . است4sاز 
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