hu. [Tarac cy cacTojiu 4apoOHIX HAITUTaKa XeMICKI OKa-
PaKTepyCaHM, aKTVBHE CYIICTaHIle Cy M30/I0BaHE U HJXO-
Ba CTPYKTYpa IOTBpheHa XeMIjCKOM CUHTe30M. Te akTyB-
He CYIICTaHIle, y MIMM Y KOHTPO/IVCAaHUM J03aMa, IIpY-
MebYjy Ce 3a JIederbe PasHIX O0/IeCTI U jOLII IIOHETTe.

Ay cBejeqHO, TaTy/Ia U la/be pacTe Ha HAlllMM CMeT-
JIMIITHMA V1 KPaj CeOCKNX IyTeBa. V deka na je ybepe Hekn
BeLlTaK, Koju he 3HaT 111Ta € FIOM 11 OFf Bbe Tpeba ypauTIL.

Abstract

THE MOST TOXIC PLANTS OF OUR COUNTRY -
STRAMONIUM

Gorica DJELIC, Ivan GUTMAN, Aca MARKOVIC,
University of Kragujevac, Faculty of Science

In the article is described stramonium - one of the most
toxic plants of our country (Serbia) — with emphasis on the
chemical compounds that it contains and on their action on
humans.
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ITPEJTASHVX METAJTA

EnexrpoHcke KOHUTYpalije aToMa 1 jOHa IIpenas-
HIIX MeTa/Ia Cy HeoueKyBaHe 1 30ymyjyhe, Te nx Huje 1aKo
cxBatuti. OBe eleKTPOHCKe KOHpUIypaIuje ce He Mory
00jacCHNTY Ha OCHOBY jeJHOCTABHOT IOIyIbaBakba OpOuTa-
J1a e7IeKTPOHVIMA, UAYRY Off OpOuTaTa HIDKIX eHEPreTCKIX
HJBOA VI TTOfJHIBOA, Ka OpOUTaTaMa BULIMX HUBOA 1 IIOJ-
HIBOA, Ka0 LITO je TO CIy4aj ca CBUM OCTA/IM €7IEMEHTH-
Ma IIepUOJIHOT crcTeMa. Beoma je 36ymyjyhe To 1ITO €1eK-
TPOHCKe KoHuryparyje atoma (Tabena 1) ykasyjy fa cy 3d
opOuTaIe BUILIE eHeprije, JOK, HaCYIIPOT TOMe, e/IeKTPOH-
cke KoHyruparje jorna (taberna 2) ykasyjy fa cy 4s opou-
Tale Buille eHepryje. HeoO6uuHo noHamame aToMa 1 joHa
[peTasHIX MeTaIa je 0jallbeHo Y 0BOM WiaHKy. OBO 10-
HallIabe je TIOCTIENNIIA ToTa IITO Cy eHepruje s 1 d opbura-
71a 67ICKe, a e7IeKTPOHCKA KOH(MUIypalija He 3aBJCK CaMo
op enepryja s u d opourana y atrommma, Beh 1 of onbujarsa
usMebyy enexrpoHa.

Kap ce roBopu 0 e1eKTpOHCKUM KOH(UTypaljama
IpeasHIX MeTala Hajuenhe ce Kao 13y3ely HaBo#e Ipy-
Mepu eNIeKTPOHCKUX KOHurypanmja aroma xpoma (
[Ar]3d’ 45") m 6axpa ( [Ar]3d'° 4s"), u Hyze ce objaiutberba
ZIa Cy MOJYIIOIyEbeHe 1 HONTITYHO IONybeHe 3d opbuTane
usy3eTHO crabymHe. MehyTnm, enexrponcke koudurypa-

1yje ca jeHM eIEKTPOHOM Y s opOuTarama (5s'), wim 6e3
e/lleKTpoHa y s opouranama (55°), ce jaBmajy kog Beher
6poj 4d enemenara, Huobujym, [Kr]4d*ss'; monubpesn,
[Kr]4dss"; pyrennjym, [Kr]4d”ss"; pommjym, [Kr]4d3ss’;
naragujyM, [Kr]4d'%ss®; cpebpo, [Kr]4d'ss'. 3a cBe oBe
aToMe ce He MOXKe YIIOTpeOUTH O0jalllibebe O BETMKOj CTa-
OVITHOCTY TOTTYIIONYEbEHIIX U MOy beHnX d opburara.

MebyTtum, 117b OBOT WIaHKa Huje ja 00jacHU efeK-
TPOHCKe KOH(YTVpalyje HaBeIeHNX e/ieMeHaTa, Koji ce
MOTY CMarpaTy usyseryma, Beh ga npuxaxe objaniberba
OIILIITE C/IVKE e/IeKTPOHCKMX KOH(YTypalyja aToMa 1 joHa
IIPETa3HIIX €7IEMEHATA, KOja je BEOMa HEOUEKVBaHA.

Enexrponcke konguryparyje s- u d-Metana cy mpu-
KasHe y Taben 1. OBO Cy eleKTpOHCKe KOHuTypanyje Ko-
je cy y CKIany ca eKCIepUMEHTAIHUM CIIEKTPOCKOIICKIM
nopanyma. EnekrpoHcke koHUrypanyje mpenasHux Me-
Tas1a oefie he 6Ty o6jarbeHe Ha IpyMepy IpBe IpeTasHe
ceprje, onHocHO 3d Merana. [Tomaru y Taben 1 ykasyjy fa
Ce IIPBO HOIyaBajy 4 opduTae, 1ma noce tora 3d opou-
taste. Ha OCHOBY OBJIX €/TeKTPOHCKIX KOHUIyparija Mo-
XKe e 3aK/BYIUTI A 4S OpOUTaJIe IMajy HIDKY €Heprijy
or 3d opbuTana.
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Ta6ena 1 EnekTpoHcke KOHUTypalije OCHOBHIX CTama s i1 d eneMeHaTa

EnextpoHcka .KOHd)I/I— M EnexTpoHcka .KOHd")I/I- M Enextponcka .KOH(I)]/[—
rypauuja rypauuja rypanuja
Kanmujym [Ar]3d°4s' Py6unujym [Kr]4d®ss! Hesnjym [Xe]5d°6s'
Kanumjym [Ar]3d®ss” Crpontmjym [Kr]4d°ss” Bapujym [Xe]5d®6s*
CxaHanjym [Ar]3d'4s® Vrpujym [Kr]4d'ss® JlanTan [Xe]sd'6s*
Turan [Ar]3d*4s® Hupkonnjym [Kr]4d®ss® Xapuujym [Xe]4f*45d>6s>
Banagujym [Ar]3d34s® HIAoGijM [Kr]4d?*ss* TanTan [Xe]af'4sd36s>
Xpom [Ar]3d’4s' Momn6pen [Kr]4d’ss' Bondpam [Xe]4f'*5d*6s>
MaHran [Ar]3d34s® Texuermjym [Kr]ad®ss* Penujym [Xe]4f'4sd>6s>
Tsosxbe [Ar]3d®s? Pyrenujym [Kr]4dss' Ocmitjym [Xe]af'*sd®6s?
KoGant [Ar]3d74s Poxujym [Kr]4d®ss' Vipunujym [Xe]4f'*sd76s>
Huxan [Ar]3d34s? TManagujym [Kr]4d"s5s° ITnatuna [Xe]4f'45d%6s"
Bakap [Ar]3d"4s Cpebpo [Kr]4d'°ss 3mato [Xe]4f*45d™°6s"
Huuk [Ar]3d"4s> Kagmujym [Kr]4d™ss* Kupa [Xe]4f'45d™%6s>
Ta6ena 2 EnekTpoHcke KOHUTypalije fBOBATEHTHNX JI TPOBa/IEHTHNX 3d MeTanma
M2+ M3+ M2+ M3+
Cranmujym [Ar]3d°4s® IBoxbhe [Ar]3d%s® [Ar]3do4s°
Turan [Ar]3d'4s® Ko6ant [Ar]3d74s° [Ar]3d®s®
Banapujym [Ar]3d34s° [Ar]3d®4s° Huxan [Ar]3d®4s° [Ar]3d74s°
Xpom [Ar]3d*4s® [Ar]3d34s® Bakap [Ar]3d%4s° [Ar]3d%4s°
Manran [Ar]3d34s° [Ar]3d44s° Lnuk [Ar]3d*%4s°

Ha ocHoBy enekTpoHCKIX KOHGYTypalyja aTomMa, KO-
je ykasyjy ma cy 4s opOuTasIe HUDKe eHepruje, eIeKTPOHCKe
KOH(uryparje joHa IpenasHIuX MeTajIa Cy HeodeKVBaHe.
Enexrponcke koudurypauuje M>*, i M3* jona 3d-merana
KOje Cy Y CK/Ialy ca eKCTIepMMEHTa/THMM NOfalIMa JiaTe Cy
y TaGern 2. Ce kondurypauuje cy [Ar]3d” u ykasyjy na
MeTas1 IyOu eJIeKTPOHe U3 4S8 opbuTaa, a He u3 3d, Kao
IITO OV Ce OYeKUBAIO, HA OCHOBY 3aK/by4Ka M3BEICHOT Ha
OCHOBY KoH(urypanmja aroma ofrobapajyhux merana,
OJIHOCHO fia cy 3d- opburane Buite eneprije. [laxe, eex-
TPOHCKe KOH(Urypamuje joHa, 3a pasiuky Off e/IeKTPOH-
CKVIX KOHUIYpaIuja aToMa YKasyjy [ia Cy 45 opOuTaIe BY-
1I€e eHepruje.

OBO HEOOMYHO MOHAIIIAMbE ATOMA 1 jOHA MTPENTasHIX
MeTaJIa je IOC/IeANIIa TOra IIITO Cy eHepruje 4s u 3d opou-
Ta/1a O7ICKe, a eIeKTPOHCKA KOHUIypalyja He 3aBICH ca-
MO Off pemociena eHepruja 4s 1 3d opburana y atomuma,
Beh n o obujarsa n3mebyy enexrpoHa.

VHTepecaHTHO je HarlOMeHy T fa ofdujame usMehy
€/IeKTPOHA yTIYeE U HA eHeprifje OpouTaIa, Kao IITO je Ka-
Cuije Y TEKCTY ITOKA3aHo.

Ia 61 ce objacHmIe eneKTpoHCKe KOoHUrypanumje
aToMa I joHa TIPeasHIX MeTala IOTPe6HO je aHam3Mpa-
TI II0jaM OpOuTaIa 11 haKTope KOjyi yTUIy Ha eJIeKTPOHCKY
eHeprujy aroma. [Tojam opburaie y xemujy je yBelieH Ipe-
Ko pemremsa IlIpenyHrepose jenHadnHe 3a aTOM BOTOHMKA.
JemHoenekTpoHcKe TanacHe QyHKIje Koje ce fobujajy Kao
pellierba OBe jeHaYVHe Ha3/BaMO aTOMCKIM OpOyTaIaMa.
OBaxko fjobujeHe opouTaie 3a aTOM BOJJOHMKA Ce KOPJCTe
3a CBe elleMeHTe IepuofHOT cucTeMa. OBO IpefCcTaB/ba
AIpOKCHMALIVY, a1V je allpoKCHManyja Koopa, jep je mos-
HATO /a Ce MOIyIhaBabeM opbuTana JoO6ujeHnx 3a aTOM
BOJIOHMKA MOKe 00jaCHITYI IEPMOMIHY CUCTEM e/leMeHaTa.

62 Xemujcku tipeineg

Kon Benuxor 6poja efieMeHaTa eleKTPOHMMA Ce IIONYHba-
Bajy opbuTasIe PeIoM Off HIDKMX €HePreTCKIX HIBOA I
HOfHMBOA Ka ByIM. Heo6u4HO MoHararme ce jaB/ba ca-
MO KO}, IpeTIasHyX efleMeHara. [laxte, pBy pasjior 3a Heo-
JeK/BaHe eJIeKTPOHCKe KOHUTypaLyje je UnbeHuIIa Aa je
kopuuthere opburaa, Koje IpefcTasbjy peliera [lpe-
IVHTEPOBE jefHAYMHE 3a ATOM BOJOHMKA, allPOKCUMAaLyja.
I pyru pasnor cy paxropu Koju yTU4y Ha eeKTPOHCKY
eHeprujy atoma. Koy aToma ca jemHMM e/1eKTpOHOM HeMa
HIKaKBe 3a0yHe - eHepruja ogroapajyhe opburae je yjen-
HO M YKyIIHa eJIeKTPOHCKa eHepryja aroMa. MebyTim, kop
aroma ca BehuM O6pojeM e/leKTpOHa Ha YKYIIHY eHeprijy
yTude u1 MehyeneKTpoHCKO ofidyjarbe, OTHOCHO eHepruja
3aBYCH U OFf Mel)yCOOHIIX OIO0jHIX MIHTEPAKIIija eleKTPO-
Ha.

[la 6u ce mobwte TadyHe eeKTPOHCKe eHeprije 610
KOT BUILIETIEKTPOHCKOT aToMa OoTpebHO je pernty Ipe-
IIVHTepOBY jeHAYMHY 3a ofroBapajyhu arom. Kaga atom
Cafip>Xu1 BMILIE €/IEKTPOHA, oHpa je lllpenyurepoBy jenHa-
4YHY HeMOryhe pelnTyt aHaIUTIYKYL, jep ce Tafia IojaB-
IbYjy 41aHoBu 1/1;; ycner Kynonosor onbujarba nsmehy
€/IeKTPOHA i 1 j Ha pacTojamby ry;. C 0631{IPOM 7ia Huje MOTy-
he ompenyTy OBe WiaHOBe, HEOIIXOMHO je YBECTM allPOKCH-
Manujy. AIpoKcuMaluja ce CBOi Ha TO Jja KOPUCTUMO
opburare nobujere pernasareM LIpenyHrepose jemHaum-
He 33 aTOM BOJJOHIKA )1 e/IEKTPOHE CMEIITaMO Y OBe OpO-
Tae. 3aTVM YKYIIHY BULIEETIEKTPOHCKY TATACHY QPYHKIIVY
npezicraB/bamo Kao CriejTepoBy IeTepMIHAHTY, KOja IPef-
CTaB/ba aHTVCHMETPU30BAHY IIPOV3BO], jeTHOETEKTPOH-
cknx ¢yskiyja. PerraBare IlIpenunrepose jenHaunte ce
CBOAM Ha MUHVMM3OBabe eHepruja CrejrepoBe ieTepMu-
HaHTe [1, 2]. Y 0BOM HOCTYTIKY, Koju ce Hasusa Hartree-
Fock metona, Mebyenexrporcko opbujarbe ce TpeTypa Ta-



KO Jia jelaH eneKTpoH oceha IpoceyHo ofomjarbe eleKTpo-
Ha 13 CBUX OCTmuX opOurana. CaMuM TM eHepruja jefHe
opbuTaje 3aBYCK Of MOIYEHEHOCTY OCTAINX OpONTAIA.
AToMCcKe OpOVTa/Ie BULIICEIEKTPOHCKIX aTOMA U IbIIXOBE
eHepryje ce 00Mjajy TaKo MITO ce MUHVMM3Yje eHepruja
Crejrepose JileTepMUHAHTE, I1a C€ MOXKE JJECUTH 1 PENO-
CJlef; oMy baBatba OpONTAIa Hyje UCTY Kao KOJ| aToMa BO-
noHyka. PemaBame lllpennrepose jenHa4ylHe 3a BuLlee-
JIEKTPOHCKe aToMe He oMoryhasa fia ce IIpBO M3padyHa He-
KVI PeOCTIEN; eHeprijja pasHux opouTana, y Koje 6u ce OH-
7la HaKHAJJHO CMeLITany efieKTponu. Hamporus, yBek ce
IPBO IIpeTIIOCTaBy ofroBapajyha Kouduryparuja, a satum
ce opOuTaIe ONTMMI3YjY Ha Taj HauuH fa eHepruja Criejre-
POBe feTepMIHaHTe Oyie MUHVMAIHA.

Yaumajyhu y 068up 1ta cy opburaie v YnrbeHNIy Ka-
Ko ce ofipebyje eHepruja aToMa, MOXXeMO 00jaCHNUTY KOH-
¢urypanyje atoMa 11 joHa IIpeTa3HUX MeTaIa U USTPAJiby
HepMOTHOT CUCTeMa efieMeHara Koja 13 Tora crienu. Haro-
MeHVMO jou fia heMo pasmarpary caMo IpoceuHy KOHPu-
ryparyjy, He y3umajyhu y 063up nojemysaqse TepMoBe (Tj.
YKOJIVKO je y IuTatsy Hip. Kodurypauuja 3d3, sanemapu-
hemo pasmiranre Moryhe pacniopene oBa Tpy e/IeKTpOHa Y
net d opburana)

EJTEKTPOHCKA KOHOUTYPAIIUJA
HEYTPAJIHUX ATOMA IIPBE CEPUJE
ITPEITASHIIX METAJIA

JujarpaM Koju ce 4eCTO KOPUCTH Y KBATUTATUBHUM
objaimeruMa KoHpUryparja koje cagpixe 4s 1 3d mop-
HVBOE JIaT je Ha CIIMIIN 1.
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Cmnka 1. PenatusHe eHepruje 4s u 3d opbutana y
3aBUCHOCTHU Of peAHOr 6poja aroma. EHepruja 4s
opburasa omaga ca pactyhum peganm 6pojem u maga
ucrop erepruje 3d opbuTtane Koja ce cBe O pefHOT
6poja 19 He Mera 3HaYajHO ca MOPACTOM HaeleKTpH-
camba jesrpa.

Ogaj pujarpam je penmmurdHo notspher Hartree-Fock
npopadyHuma nobyhenux 4s' ogrocHo 3d' korduryparmja
oproBapajyhux aroma® . Enepruja 4s opburana omaga ca
pacTyhuM pegHyM 6pojeM 1 nafa UCIOR eHepryje 3d op-
buraie Koja ce cBe JO peHOT 6poja 19 He Mera 3HA4ajHO
Ca [I0pacTOM HaeTIeKTPYCatba jesrpa.

ITowrro je 3a pemuy 6pOj 19, Tj. ATOM KaTHjyMa, eHep-
ruja 4s opburarne ucrnop eHepruje 3d opburare, jacHo je
3aILTO Ce IIOC/Ie HOMYEeHOT 3p MOAHMBOA criefehn enex-
TPOH Ka/IMjyMa CMeIITa Y 4, a He y 3d opoutany. Time ce
Ha4Ebe HOBa /byCKa OJHOCHO HOBA Iepuopa. Vicru je cy-
Yaj ca aTOMOM Kayujyma (Z=20) Koju uMa KoHpurypa-
unjy 4s> IIpo6em HacTaje y C1y4ajy aToMa CKaHAujyMa
(Z=21).

Koudurypanuja aroma ckannujyma je 3d'4s”. O6jam-
mbembe Koje ce Hajuemhe cpehe je cnenehe: mogaTHu eex-
TPOH HY>XHO Mopa a 6yze y 3d opburanu (jep je eHepruja
4p opbuTae 3HATHO BUIIIA). ATV, ICTOBPEMEHO eHeprija
3d opbuTane maja UCION 48 IpeMa Aujarpamy Ha C/IML 1.
ITocTaBba ce nuTame 300T Yera oHAa KoH(uryparyja
ckaraujyma Huje 3d34s°? OnoBop Ha 0BO IuTarbe He MO-
eMO TOOMTH ca CIUKe 1, jep je OHa HeajleKBaTHa 3a OIlN-
cuBame KOHpUIrypalyja npenasHux Meraa. Jujarpam Ha
C/IVIIN 1, Kao 1TO cMo Beh pexumn, Moxke fia ce jobuje mpu-
MmenoM Hartree-Fock metone Ha mo6ybete 4s' ogpocHo 3d"
KoH}urypanuje ogrosapajyhix aroma. Mehytum, y cryda-
jy xouduryparuje 3d'4s> aroma Sc, jenan 3d enexrpoH ce
Kpehe y IpOCedYHOM MO/bY YHYTpALLIbIX eIeKTPOHA 1 ABa
4s enexrpora. Enepruja 3d opburane y oBoj konurypa-
uuju he 6uru pasymranra Hero y Koudurypaunju 3d>4s'
wu 3d34s°, jep, Kao WTO CMO HaBenu, eHepruja OpouTaTe
3aBICK OF, ITOIYHEHOCTH Apyrux opourara. Takohe he u
eHepryja 4s opouTaTe GUTU PasIYNTa 32 PasIIIUTe KOH-
durypaunje, 3a 3d'4s” n 3d°4s" (3a 3d34s° Hema cmucra na
TOBOPMMO O eHepIIji 4 opbuTase jep je eHepruja opoura-
7e feMHMCAHA CaMO aKO Ce Y Hh0j Ha/lase elIeKTPOHM).
Crora, 3a pasyMeBabe KOH(}UIypanyje aToMa IpenasHux
MeTa/Ia, MOpaMO Pa3Marparit CBe OBe CIIy4ajeBe, a He CaMo
KoHpurypanuje 4s' ofHOCHO 3d" Ha OCHOBY KOjUX je KOH-
CTpyMCaHa C/IVKA 1.

Eneprujy opburare, 1 eleKTpoHa y 10j, ofpedyjy nH-
Tepakijyje Ca jesrpoM, YHYTpPAIlIlbVM eleKTPOHMMa (Vc-
oz 3d u 4s mofHMBOA) 1 eneKTpoHMMa Y 3d 1 45 HOTHMBO-
MMa.

3a c1y4aj atoma Sc (koHurypanuje 3d'4s%), enepruje
3d 1 45 opOuTaa ce Mory uspasuty Ha cregelu HauuH:

E3qg = W3, +0-1epsy, 5, +2 1epy,

E4y = @4 t1rep, , +1-1reps,

JemHaunHa 1.
Y omurrem ciyuajy, 3a 3dP4s9 kondmryparpjy Bavki:

a) &5, = w5, +(p-1)- repsysq 4 -1ePsy 4

¥ Tlowro aToMU IIaBHIX TpyIIa efleMeHaTa HeMajy eflleKTpoHe 1 y 3d 1 y 4s opOuTanama, Huje ux Moryhe AMpeKTHO IIOpeAuTH, Tj. HeMoryhe je
YKBYInTH UX Y jemHy CrejTepoBy feTepMMHAHTY (Tako Jia 3ajeHIYKM MIHMMI3Y]Y IbeHy eHeprijy), Beh je morpe6HO moce6HO padyHaTH
eneprije CriejTepoBUX JeTePMMHAHTH 3a CTy4aj Kaja je eleKTPOH Y 45 oBHOCHO Y 3d opbuTami. 360r oBora Heky ayTopu (BumeTu HIp. [2])
TOBOJie Y TITarbe OBaj PE3yNTaT U CMaTPajy cacBIM MOTYNIIM Jia je eHeprifja 4s OpOuTana 3alpaBo yBeK BiIla Hero eHeprija 3d. Kondurypa-
1Mja Ka/mjyMa 1 Ka/IujyMa 6u ce y ToM ClTydajy ofjallbaBaia Ha MCTY HauyH Kao ¥ KOHGUTypallyja peasHyX MeTasia y OBOM pajy.
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b) g4s = a)4s + (q - 1) : rep4s,4s + p : rep3d,4s
Jemnaunma 2.

rie cy €, u €4 enepruje onrosapajyhux opburarna,
W, 1 W,4 cy edeKTUBHE eHepruje BaTEHTHUX 4S Ofi-
HOCHO 3,d3 elIeKTpOHa Koju ce Kpehy y mpocedHyM mo-
JbY YHYTPAILIIBUX €NIeKTPOHA U je3TPa; IePsq.q je
IPOCEeYHO OfbMjame ABa eleKTpoHa y 3d MORZHUBOY,
rep,q 45 j€ TPOCEYHO ofidmjarbe Kaja ce jeflaH ernex-
TPOH Ha/lasy y 3d IOJHMBOY U jefaH eIeKTPOH Y 4S
IIOJIHUBOY, @ T€P 4 4 j€ OBOMjatbE IBA EIEKTPOHA Y 4S
IO HUBOY.

Hatree-Fock mpopauynn 3a 6m1o Kojy KoHpurypa-
11jy, OVWIO KOT TIPENIasHOT MeTaa NoKasyjy fia je €, > €, 4.
Hakre 4s opOurarne yBeK MMajy BUIIY eHEPTH)Y, T€ Pemo-
crieq; opOVTaIa He MOXKe 0GjaCHUTI eTeKTPOHCKe KOHDI-
Typaljije 1 3aTO je HeOIIXO[HO y3eTu y 003Mp 1 Mehyernek-
TPOHCKO ofibmjame. Tpeba ysetn y 063up fa je 4s opdurana
mHoro Beha u audysHuja Hero 3d opbutane. 36or Tora ce
ZIBa eneKTpoHa pactiopehena y ner 3d opburara Muoro ja-
e onOujajy Hero [iBa eIeKTPOHA Y 45 opburami. VI3 oBora
creny, a o je notspheno n Hartree-Fock npopauyrnma
maje:

rep4s,4s < rep4s,3d < rep3d,3d

JennaumHa 3.

Jakie, enepruje opburana 3asuce of MelyeneKTpoH-
CKOT Ofi0ujama Koje je Pas/iianTO y PasnuduTiM eneK-
TPOHCKMM KoH(uryparyjama. C 063upoM fa je mebhyenex-
TPOHCKO ofdujarse Behe ako cy enexrponn y 3d opbura-
7nama, cneny ia 3d opburane, Kao 1 4s opouTaIa MMajy BU-
11Ty eHeprujy Kajja Cy eneKrponn y 3d opburanama. V13 jen-
Ha4yHa 1. 1 3. y3uMajyhu y 008up 1 fia 48 opoutane nMajy
BIIIY eHeprujy, 3a aToM Sc eHepruje 3d u 4s opburana cy
Pas/I4IMTe 32 PA3IINTE eeKTPOHCKe KOHUTyparyje:

€34(3d'45%) < e3q4(3d%4s') <.
< e34(3d°45") < €44(3d'4s?) <
< e44(3d%4st)

JennaumHa 4.

3a BehuHy aToMa IpBe cepyije IpeasHyX MeTana 13
jemHadHA 2. U 3. CTIEeIM:

€34(45%3d™) < €34(4s'3d" 1) <
< €33(48Y3d"T?) < €44(45%3d™) <
< €44(48'3d™1H)

Jemnaunna 5.

Enepruje u 45 1 3d opbuTana pacTy KaKo ce HOIyHaBa
3d nmopHMBO. AKO ce IMa Ha YMy [ia je pas/vka usmeby 4s
u 3d opburana Mana, IOBO/bHIjE je [ eNeKTPOHN OYRY ¥
BYILLIOj 4S OpOUTAIN, Ca MAbUM Meb)ynieKTpoHCKIM opou-
jameM, Hero y HIpKOj 3d opburamm ca Behum mebyenek-
TPOHCKUM ofibujambeM. 300r Tora je KoHpuUrypaunuja
OCHOBHOT CTawa ckauaujyma 3d'4s%, a e 3d*4s" win
3d34s°. M yornire, cBY IIpe/iasHy META/IV YeTBPTE [IEPHOfe

64 Xemujcku tipeineg

U3 UCTOT pasyora uMajy Koudurypauujy 3d"4s>ocum aro-
ma Ni u Cu, unja je koudurypanujy 3d"'4s" us pasnora
Koje oBfie HeheMo pasmarparu (3a objarberbe je HoTped-
HO pasMarpari ojeyHAYHe TEPMOBE).

Ha cymm 2. je mpuKasaHo fa je Impertasak e/IeKTpoHa
u3 45 y 3d opOuUTaTy eHepreTCK HeloBO/baH IIPOLIEC, jep
Ce TIPYIMKOM OBOT IIPOLIeCa Metbajy 1 eHepruje opouraa,
TaKO JJa IJe7IOM CUCTEMY NTOpacTe eHeprija.

45
4s '_.*"' i
——— " J ad

Cruka 2. IIpenasak enekTpoHa u3 4s y 3d opburany je
eHepreTCKM HeIO0BOJbaH IIPOliec jep eHepruje opom-
Tajia He OCTajy MCTe TOKOM OBOT Ipoljeca, Beh ce
Memajy ycnen noBehaHor mebyenekTpoHckor ox6m-
jama y 3d opburanama, Taxo fa LeJIOM CUCTEMY
IIOpACcTe EHepruja.

EJTEKTPOHCKA KOHOUTYPAIIUJA JOHA
ITPBE CEPUJE IIPEJTASHIX METAJIA

Hajuerthe o6janmsere KoHuryparyje jona npenas-
HMX MeTasa Koje cpehemo 6asupa ce Takobe Ha crmum 1.
ITourro je 4s opbuTarna Buile eHepruje, eeKTpoH he joHu-
30BaTy yIIpaso u3 oBe opourare. OBO je popManHO TauHO
U MOXXe Ce KOPYICTUTH 3a ofjallliberbe jOHM3aLje aToMa
HpeTasHyX MeTaIa M y CKIany je ca Koopmans-oBoM Teo-
PEMOM, aJIit 13 TOra He MOKEMO Ja M3BeIeMO 3aK/by4aK O
CaMOj eJIeKTPOHCKOj KOHPUTypanuju joHa. AKo 61cMO Ha
OCHOBY uMbeHMIle 0 Behoj eHepruju 4s opburane objar-
HaBa/lY KOHQUIYpalyjy joHa, Tafa 61cMO MOIIN [ Ode-
KYjeMO /ia ¥ y HeyTPaJIHOM aTOMy e/IeKTPOHCKA KOHuTY-
paunja 6yme 3d™*4s" mn 3d™?4s°. Bumerm cmo 12 0Bo
HMje crTy4aj, u objacHmwIM pasjiore 3a To. TauHo je, meby-
UM, 2 M joHM npetasHux MeTana uMajy KoH(urypa-
umjy 3d"4s". [TocTap/ba ce muratbe 360T Yera je oBa KOHMM-
rypaiuja crabuiHmja y Cry4ajy josa, a He 3d"'4s> kao o
61CMO MOIIM [ia 3aK/bY4MMO 13 HAllleT JOCAAAlIber pas-
Marpama 0 KoHpurypanujama aroma? V 3a joHe, kao 1 3a
HeyTpaJIHe aTOMe BaXI JIa je eHepruja 4S BYILIA Off eHepri-
je 3d opburare (&5 > £,4). Mehyrnm, y cnyqajy jona MHOro
je Behe eekTVBHO HaeneKTpucarbe jesrpa Koje ocehajy u
4s u 3d opburare. 360r Tora enepruje 4s u 3d opburana
HIOCTajy HIDKe, a pas/vka y eHepruju usMeby 4s u 3d opbu-
tana nocraje Beha. Cryka 3 KBaIMTaTMBHO IIPUKa3yje
eHepruje 4s 1 3d opOuTaIa Ha MPYIMeEPY M30€TEKTPOHCKIX
aroma Mn u jona Co>*.



4s

4s

3d

3d
Mn Co2+

Cnuxka 3. KBanuTaTuBHO IpUKa3aHe eHepTHje 4S U
3d opbuTana Ha IpuMepy N30€/IEKTPOHCKUX aTOMa
Mn u jona Co2*. Y cy4ajy joHa IpenasHOr MeTana
(Co2™) mHoro je Behe epeKTUBHO HaeneKTpucame
jesrpa koje ocehajy u 4s u 3d opburane y ogHocy Ha
cuTyaumjy y HeyrpannoM atomy (Mn). Exepruje
opburana y joHy 6mBajy cTabunnsoBaHe, a BIUXOBa
pasnuka nocraje seha

Enepretcka pasmixa usmeby 3d u 4s obpurana mocra-
je mOoBOJBHO BenmuKa fa Hazsnaza Behe mehynexrporcko
opbujame y 3d-opburanama. Yupkoc Behem onbujamy
e/eKTpoHa y 3d nopHMBOY, enekrpony he 6urn y 3d-opbu-
TanaMa, jep 61 6110 moTpeOHO BuIlle eHepruje 1a OHU
npeby y 4s opburare Koje MMajy 3HATHO BILLY eHEPIIjy Of
3d-opburana. ITpopadyHu mokasyjy ia je 0B CrIy4aj 3a cBe
M jone npenasHux MeTana 4eTBpTE NEPUOTE, T€ C TOTA
oHM uMajy kouurypanujy 3d"4s'. Penatusue enepruje
KOH(UTypaIyja 3a aToMe I joHe IIpUKa3aHe Cy 3a IpYIMep
M30/1eKTPOHCKIX atoma Mn u Co>" jona koju Mory nmaru
3d” wn 3d°4s” koudurypanje; Mn arom he umary Hipky
eHeprujy ca kouurypanujom 3d°4s*> gox he jou Co**
MMaTI HIDKY €Heprujy ca eleKTPOHCKOM KOHUrypa-
umjom 3d” (crmka 4).

3d”

3db4s2

3d°4s?

3d’

Mn Co2+
Cnuxa 4.Penatusne enepruje koudurypauuja 3d” u
3d°4s® usonexkrponckux aroma Mn u Co*" jona. Mn
arom he uMaTu HIKY eHepIUjy ca KOHUIypaLujom
3d°4s” pok he jou Co>* umarn HUXKY eHeprujy ca
e7eKTPOHCKOM KoHurypauujom 3d”

3AK/bYYAK

Excriepumenranno oppehene kondurypariuje aroma
U jOHa ITPE/IasHMX MeTa/Ia Huje JIaKo pasymeTu. EneKTpoH-
cKke KoH(urypauyje aroma 4s (Ha pnmep: Ca 4s%) u 3d me-
Tarta (Ha npumep: Sc 3d'4s”) ykasyjy na ce 4s opoutaie mp-

BO IIOIYIbaBajy, Te Ja Cy HiDKe eHepruje of 3d opburana.
Hacympor Tome, efiekTpoHcKe KOHpurypanuje joHa mpe-
nasHux Metara (Ha mpumep: Sc 3d'4s°) ykasyjy na ce enek-
TPOHU OTIIYIITa]jy U3 45 OpOUTaIA, IITO OM 3HAUWIO Jia Cy
4s opburarte Bue eHepruje of 3d opburana. OBe CynpoT-
CTaB/beHe YMIbEHNIIe Ce MOTy O0jaCHITI Ha OCHOBY KBaH-
THO MEXaHMYKMX IpopadyHa. [IpopauyHn ykasyjy Aa 4s
opbuTaje yBek BUIlIe eHepruje, alu U fia Cy pas/nke y
eHepruju usmeby 4s 1 3d opburana Beoma Maste. 360r Tora
Ha eJIeKTPOHCKe KOHUTypalyje He yTIIy CaMo eHeprije
opbutana, Beh u ondojHe nHTEpakiyje n3Mehy enekrpoHa,
MmehyenekTpoHcKo ofbujatbe. MebyenexkrpoHcko onbujare
je Behe y 3d opburanama, jep cy 3d opburane marbe Of 48
op6urana. AKO ce y3Me y 003up f1a je pasnmka y eHepruju
usmeby 3d u 4s opbuTata Mana, a fia je onbujame nsmeby
enekTpoHa Behe y 3d opburarama, aToM MMa HIDKY eHep-
THjy aKO CY eJIeKTPOHN Yy 48 opbuTanama. EnekrpoHcke
KoH(urypamyje joHa ce Mory objacHuTy Ha cnexehu Ha-
4yH. Y joHuMa je Behe eeKTMBHO HaIeKTpYICambe jesrpa,
300r yera cy enepruje 3d u 4s opburaa Hivke. 3a objari-
Iberbe eIeKTPOHCKIX KOHPUIyparuja jora je 6uTHO fa je
ycner Beher edeKTMBHOT HATEKTPYICaba Y jOHMMA Pas/vKa
y enepryju usmeby 3d u 4s opburana Beha Hero y aromima,
1a je jouuMa eHepruja 3d opburana 3HaYajHO HIDKA OF
eHepruje 4s opourana. Crabwisaryja ycren marer Meby-
€IeKTPOHCKOT Ofibmjama y 4S opduTarama Huje JOBO/bHA
Ja HaOKHAIM BEVKY Pas/MKy y eHepruju usMeby 3d u 4s
opOurana, 1a ¢y Koz joHa efieKrpoHn y 3d opburamama.

Abstract

EXPLANATION OF ELECTRONIC CONFIGURA-
TIONS OF TRANSITION METAL ATOMS AND IONS

Ivica MILOVANOVIC, Texas Ae»M University, USA
Snezana ZARIC, Faculty of Chemistry, Belgrade

Electronic configurations of transition metal atoms
and ions are unexpected and confusing. These electronic
configurations can not be explained on the basis of elec-
trons filling orbitals, starting from the energy lowest orbi-
tals and going to energy higher orbitals, as is the case of all
other elements in the periodic table. Unusual behavior of
transition metal atoms and ions is discussed in this article.
The behavior is a result of similar energy of s and d orbitals
in transition metal atoms, causing that electronic configura-
tion does not depend only on the energy of s and d orbitals,
but also on electron-electron repulsion.
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