
  波函数



波函数、电子云和概率分布（角度分布和径向分布）

Ψ ：描述原子核外电子运动方式的数学函数式
|Ψ|22 :原子核外发现电子的几率密度    ?

经典力学：

         光的强度∝光子密度

         光的强度∝电磁场强度的绝对值平方

         波函数Ψ用以描述波的振幅，表示电磁场强度
所以：： |Ψ|2∝光子密度

电子与光子类似:    

物质波强的区域是电子出现机会较多的区域 

         |Ψ|2 ∝电子密度



1.电子云：电子出现的概率密度|Ψ|2 ）

概率密度：电子在核外空间某单位体积内出现的概率

概率密度的形象化表示(小黑点的疏密)，即为电子云。

概率：电子在核外某空间出现的概率

         
           = |Ψ|2 ×dV



将核外一个电子每个瞬间的运动状态进行摄影。并将这样数
百万张照片重叠，得到如下的统计效果图，形象地称为电子云图。
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图片上部图形表示|Y|22 

图片下部的曲线为|R|22 ，横坐标为球半径 r



    ※ 若将|Ψ|2中的角度部分函数(|Y|
2
随θ,φ的变化)作图，即求出(|Y|

2
值，

则可得到电子云的角度分布图

波函数：Ψ(r,θ,φ)＝ R(r)Y(θ,φ)

R(r)：    Ψ的径向波函数； Y(θ,φ)： Ψ的角度波函数。

※  将Ψ对θ,φ作图，所得图像称为原子轨道的角度分布图。

2.角度分布



是一种球形对称分布

例1.   1s轨道的角度部分图

n=1



例2 .     2p
z
的角度部分图



     波函数2PZ角度部分为：

                   

                            Y2PZ=               cosθ

       θ 0 30 45 60 90 120 135 150 180

Y=

Rcosθ
1.0 0.87 0.71 0.50 0 -0.50 -0.71 -0.87 -1.0

Y2=

R2cos2 θ
1.0 0.75 0.50 0.25 0 0.25 0.50 0.75 1.0



原子轨道角度分布图

s-orbital      px                               py                             pz                

有正负之分

黑—正

白—负

s,d 轨道中心对称

p,f 轨道中心反对称
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以上内容仅为本文档的试下载部分，为可阅读页数的一半内容。如要下载或阅读全文，请访问：
https://d.book118.com/156234203201010135
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