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Wybrane wielko$ci
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Wprowadzenie

Chemia teoretyczna jest nauka, ktora dostarcza waznych narzedzi pozwalajacych lepiej lub gorzej
wyjasnia¢ i przewidywa¢ wyniki do$wiadczalne. Dzieki laboratorium komputerowemu poznasz
proste metody teoretyczne umozliwiajace przewidywanie wybranych wtasciwosci atomowych.

W trakcie zajec bedziesz prowadzi¢ obliczenia dla przypisanego pierwiastka. Do wyznaczania energii
oraz orbitali atomowych dla rozmaitych konfiguracji elektronowych wykorzystasz metode HFS
zaimplementowang w programie FDA (David Heisterberg, 1995).

W ramach sze$ciu kolejnych ¢wiczen podejmiesz prébe okreslenia konfiguracji elektronowej stanu
podstawowego danego atomu, przewidzenia potozenia wybranych prazkéw w atomowym widmie
emisyjnym lub absorpcyjnym, przewidzenia widma fotoelektronowego, wyznaczenia
elektroujemnos$ci Mullikena i twardoSci Pearsona oraz poréwnania tych parametrow dla sgsiednich
pierwiastkow w ukladzie okresowym. Na koniec poréwnasz energie orbitalne elektronéw
wyznaczone metodg Slatera z wyliczonymi przy pomocy modelu HFS.

Kazde ¢wiczenie rozpocznie sie krotkim kolokwium (wejsciéwka) - zagadnienia znajdziesz w karcie
przedmiotu.

Efektem Twojej pracy bedzie sprawozdanie, ktére przygotujesz wypetniajac szablon dostepny w
karcie przedmiotu. Po zakonczeniu pracy plik zapisz w formacie PDF i wyslij w wyznaczonym
terminie na adres: andrzej.okuniewski@pg.edu.pl.

Program FDA

Program FDA (Finite-Difference Approximation) autorstwa Davida Heisterberga powstat w 1995
roku. Wykorzystuje on metode HFS (Hartree-Focka-Slatera) z potencjatem Xa do obliczania energii
i orbitali atomowych.

FDA jest programem wsadowym - wczytuje on plik wejsciowy, ktérego nazwa (bez rozszerzenia
.inp) stanowi jedyny argument podczas uruchamiana programu, a wyniki obliczen zapisuje do plikdw
.out i .dmp. Nazwa pliku wejSciowego nie powinna zawiera¢ znakéw specjalnych oraz spacji,
a zakonczona musi by¢ rozszerzeniem .inp.

Plik wejsciowy programu FDA to plik tekstowy z rozszerzeniem .inp. Na komputerach w pracowni
rozszerzenie to jest domyslnie powigzane z edytorem tekstu.

Pierwszy wiersz w pliku okresla parametry siatki (grid), na ktorej prowadzone s3 obliczenia, drugi
definiuje parametry metody HFS, a trzeci opisuje atom stanowigcy przedmiot obliczen. Czwarty
i kolejne wiersze opisujg obsadzenie kolejnych pozioméw energetycznych atomu.

Przyktadowy plik wejsciowy dla atomu wodoru o konfiguracji 1s1:
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Linia 1:
int Ny,4 - liczba punktow siatki
double x, - wspotrzedna pierwszego punktu siatki (w jednostkach Bohra)
double x,, - wspotrzedna ostatniego punktu siatki (w jednostkach Bohra)
Linia 2:
int N;;,, - maksymalna liczba iteracji
double AE,,,, - warunek zbieznoSci
double mix; - poczatkowe mieszanie funkcji rozktadu gestosci
double mix, - asymptotyczne mieszanie funkcji rozktadu gestosci
double a - parameter funkcjonatu Xa (patrz: Dodatek A)
double f - parametr Beckego (wymagany, ale nie uzywany przez program)
Linia 3:
double Z - tadunek jadra
int N,,.;, - liczba orbitali
Linia 4 (i ew. kolejne; tyle linii ile wynosi parametr N,,.;):
int n - gtéwna liczba kwantowa
int / - poboczna liczba kwantowa
double N; - obsadzenie orbitalu elektronami ze spinem ,w goére”

double N, - obsadzenie orbitalu elektronami ze spinem ,w dét”

int - liczba catkowita, double - liczba zmiennoprzecinkowa podwdjnej precyzji

Wartosci w obrebie linii muszg by¢ oddzielone przynajmniej jednym znakiem spacji, a znakiem
dziesietnym jest kropka (nie przecinek!).
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Cwiczenie 1
Sprawdzenie stusznosci regut zabudowy powtok elektronowych

Teoria orbitali atomowych wraz z zakazem Pauliego wyjasnia uporzagdkowanie pierwiastkéw
w uktadzie okresowym. Konfiguracje elektronowg stanu podstawowego kazdego pierwiastka mozna
otrzymacd, umieszczajac elektrony na orbitalach atomowych w kolejno$ci wzrastajgcej energii az do
osiagniecia liczby Z elektronéw na atom. Ten sposob postepowania nazywany jest zasada
rozbudowy powlok elektronowych. Kolejno$¢ obsadzania orbitali jest zazwyczaj nastepujaca:

Zadania do wykonania

1. Zapoznaj sie z obstugg programu FDA. Stwdrz plik wejSciowy zgodnie ze wskazoéwkami
prowadzgcego. Pamietaj o wpisaniu prawidlowego parametru a (Dodatek A).

2. Zbuduj atom X dodajac kolejno po jednym elektronie. Dla kazdego stopnia jonizacji oblicz
energie catkowitg uktadu w konfiguracji zgodnej z regutami zabudowy oraz dla mozliwie
prawdopodobnej konfiguracji alternatywnej. Wyniki ujmij w tabeli.

3. Uzyskane wyniki przedstaw tez na wykresie energii w funkcji liczby elektronéw posiadanych
przez uktad. Wyniki dla konfiguracji zgodnych i niezgodnych z regutami zabudowy oznacz na
wykresie w odmienny sposob.

4. Przeprowad? dyskusje otrzymanych wynikow.
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Cwiczenie 2

Wyznaczanie energii wzbudzen elektronowych

Oprocz uktadu okresowego pierwiastkOw mozna za pomoca orbitali atomowych wyttumaczy¢
i usystematyzowac¢ drugi bardzo wazny zespo6t faktéw doswiadczalnych, a mianowicie ogromny
materiat dotyczacy widm atomowych.

Jak wiadomo emisyjne i absorpcyjne widma atomowe s3 «IR Uv—

widmami liniowymi, sktadajagcymi sie z poszczeg6lnych _

prazkéw przy okreslonej dtugosci fali, a zatem o okreslonej

czestotliwosci. Kazdy znich odpowiada okreslonemu E4
kwantowi energii hv. Zgodnie z wnioskami ptynacymi
zmechaniki kwantowej, a mianowicie z istnieniem
kwantowanych pozioméw energii w atomie, kazdy taki kwant
odpowiada przejsciu atomu z jakiego$ okreslonego poziomu
energetycznego E, na nizszy, réwniez okreSlony poziom [
energetyczny Ej. 1

Réznica energii AE w obu tych stanach atomu wyemitowana
zostaje w postaci kwantu Swiatta o takiej czestosci v, Ze:

ME=E,— By = hv ="
ST REEY E,

Zadania do wykonania

1.

Metoda préb i btedow wyznacz energie dziesieciu prawdopodobnie niskoenergetycznych
stan6w wzbudzonych atomu X (wzbudzenia jednoelektronowe z powtok walencyjnych).

Uzyskane wyniki przelicz na elektronowolty i przedstaw na osi energii w postaci pionowego
diagramu (patrz: Dodatek C).

Opiszjak zmienia sie $rednia odlegtos¢ elektronéw od jadra (r) dla poszczegélnych poziomow
energetycznych w procesie wzbudzenia.

Dla pieciu najnizej energetycznych stanéw wzbudzonych oraz stanu podstawowego oblicz
wszystkie mozliwe energie przejs¢ (jest ich 15).

Dokonaj symulacji widma atomowego przeliczajac otrzymane energie przejs¢ na dtugosci fali
w nm i nanoszac te wartos$ci na poziomy diagram (patrz: Dodatek C).

Wyniki poréwnaj z danymi doswiadczalnymi dotyczacymi pasm absorpcji/emisjil
i przeprowadz dyskusje otrzymanych wynikdéw.

1 physics.nist.gov/PhysRefData/Handbook/periodictable.htm

6



Chemia teoretyczna - laboratorium komputerowe

Cwiczenie 3

Wyznaczanie energii jonizacji

Znakomitym potwierdzeniem koncepcji poziomdéw energetycznych jest widmo fotoelektrondéw.
Podstawa tej spektroskopii jest efekt fotoelektryczny. Widmo rejestruje sie, napromieniowujac
monochromatyczng wigzka fotondéw o duzej energii dang substancje w fazie gazowej (np. helowa
lampa wytadowcza: 58,4 nm, przejscie 1s! 2p! — 1s2). Nadmiar energii fotonu transformuje sie
w energie kinetyczng elektronu (Ey):

Ekth—Ei

gdzie: hv - energia fotonu, Ej - energia jonizacji.

Wybite fotoelektrony zlicza sie w funkcji ich energii

kinetycznej, ktorg przelicza sie na energie jonizacji (hv jest

A 3d

wartos$cig znang). Powstaly obraz nazywa sie widmem as
fotoelektronow. ap

Swiatto o dtugosci fali 58,4 nm odpowiada energii fotonéw
21,2 eV, a wiec moze zjonizowac¢ jedynie elektrony o energii
mniejszej. Przy energii wiekszej (np. promieniowanie
chromowej lampy rentgenowskiej CrKa, 5414,7 eV) mozna
zjonizowa¢ roéwniez elektrony z nizszych powlok - 10’00 E, eV (')

otrzymujemy wtedy widma XPS (ang. X-ray Photoelectron
Spectroscopy).

Zgodnie z twierdzeniem Koopmansa dla danego poziomu energetycznego (n) potencjaty jonizacji
(E;) sa bliskie wartoSciom wtasny orbitali () wzietym z przeciwnym znakiem:

Ei,n = —En

Niewielka rdéznica stanowi energie relaksacji (Er) uktadu po usunieciu elektronu:

ER,n ==& — Ei,n

Zadania do wykonania

1.

Poréwnaj wyliczone warto$ci wtasne orbitali atomu X z energig fotonow helowej lampy
wytadowczej oraz promieniowania rentgenowskiego CrKa. Okre$l ile pasm mozna sie
spodziewac¢ w kazdym z tych widm fotoelektronowych dla atomu X.

Oblicz energie catkowite wszystkich mozliwych kationéw X* usuwajac kazdorazowo elektron
z innego poziomu energetycznego. Odpowiednie potencjaty jonizacji oblicz odejmujac od
uzyskanych wartos$ci energie stanu podstawowego atomu X.

Dokonaj graficznej symulacji widma fotoelektronowego. Na poziomy diagram (patrz:

Dodatek C) nanie$ energie (w elektronowoltach) uzyskane dwiema metodami (w punkcie 1 i
2). Serie oznacz w odmienny sposdb.

Z roznicy wartos$ci otrzymanych w punkcie 1 i 2 oblicz energie relaksacji uktadu podczas
odpowiednich jonizacji.

Odszukaj w literaturze? wartosci eksperymentalne potozen sygnalow w widmie XPS dla
atomu X i przeprowadz dyskusje otrzymanych wynikéw.

2z xpssimplified.com/periodictable.php
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Cwiczenie 4

Wyznaczanie elektroujemnosci Mullikena
i twardoSci Pearsona E

Jesli wykonamy wykres energii atomu w funkcji
posiadanych przezen elektronéw, to przekonamy sie, ze
w poblizu N = Z zalezno$¢ taka jest w przyblizeniu
kwadratowa. Warto$¢ pierwszej pochodnej powyzszej
funkcji w punkcie N =Z stanowi tzw. potencjat i i s .
chemiczny (u). Z-2 7Z-1 Z Z+1 N~

P e

Mulliken zaproponowat, Ze potencjat ten wziety z przeciwnym znakiem moze definiowac
elektroujemnos$c¢ (y). Natomiast Pearson zdefiniowat pojecie twardos$ci chemicznej (1) jako potowe
pochodnej potencjatu chemicznego po liczbie elektron6w posiadanych przez atom.

<6E> 1/0u 1/0%E
oON/, 2\0N/, 2 aNZZ

Znajac energie jonizacji E; = E;_; — E; i powinowactwo elektronowe E., = E;,; — E; (wyrazone
w elektronowoltach) mozemy, stosujac  przyblizenie réznic skonczonych, wyznaczy¢
elektroujemnos$¢ i twardosc¢ jako:

_ Ei + Eea Ei - Eea
2

X

Zadania do wykonania

1. Oblicz energie catkowita badanego atomu oraz jego jondw (X#+, X3+, X2+, X*, X0, X-, X2).
Konfiguracje jonow dobierz tak, aby wynikowe energie catkowite byly jak najnizsze. Energie
przeliczone na elektronowolty ujmij w tabeli.

2. Uzyskane energie nanie$S na wykres w funkcji liczby elektronéw. Metodg najmniejszych
kwadratow znajdz rownanie paraboli aproksymujgce punkty z obliczen w poblizu N = Z
(punkty wyraznie odbiegajace od trendu umie$¢ w osobnej serii i nie bierz ich pod uwage przy
dopasowywaniu paraboli).

3. Oblicz elektroujemno$¢ i twardo$¢ atomu jako odpowiednie pochodne funkcji
aproksymacyjnej w punkcie N = Z.

4. Na podstawie energii dla X*, X0, X- wyznacz energie jonizacji i powinowactwo elektronowe
(w elektronowoltach), a nastepnie oblicz elektroujemno$¢ i twardo$¢ metoda roéznic
skonczonych.

5. Przedyskutuj réznice pomiedzy dwiema metodami wyznaczania elektroujemnosci
i twardos$ci. Wyznacz tez elektroujemno$¢ Mullikena i twardo$¢ Pearsona na podstawie
danych doswiadczalnych (Dodatek B). Poréwnaj wartosci obliczone obiema metodami
wynikami eksperymentalnymi.
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Cwiczenie 5
Badanie zmiennosci elektroujemnosci oraz twardosci w uktadzie okresowym

Teoria orbitali atomowych wraz z zakazem Pauliego wyjasnia uporzadkowanie pierwiastkdw
w uktadzie okresowym oraz zmienno$¢ ich wtasciwosci. W tym ¢wiczeniu chcemy zbadac jak
zmienia sie elektroujemnos¢ Mullikena i twardo$¢ chemiczna Pearsona w obrebie grupy i okresu dla
najblizszych sgsiadéw badanego atomu. Sprowadza sie to do wypetnienia ponizszego diagramu:

Z-okrX
)
z-1X zX z+1X
n : n : n :
Z+okrX
)

Zadania do wykonania

1. Wyznacz energie X*, X0, X- dla atoméw sgsiednich pierwiastkow w uktadzie okresowym
(pamietaj o zmianie warto$ci parametrow Z i ¢ w pliku wejSciowym .inp - Dodatek A). Nie
wszystkie pierwiastki posiadajg komplet czterech sgsiadow.

2. Na podstawie otrzymanych wartosSci oblicz odpowiednie energie jonizacji oraz
powinowactwa elektronowe. Energie przelicz na elektronowolty.

3. Metoda réznic skonczonych wyznacz elektroujemnos$¢ i twardo$¢ atoméw sasiednich
pierwiastkow (w eV). Wyniki przedstaw w postaci powyzszego diagramu.

4. Przedyskutuj zmienno$¢ elektroujemnosci i twardo$ci atoméw w ramach grupy i okresu.
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Cwiczenie 6
Ladunek jadraijego ekranowanie

Jak wykazal Slater, zachowanie elektron6w w atomach wieloelektronowych mozna opisac
w przyblizeniu postugujac sie orbitalami obliczonymi dla atomu wodoru pod warunkiem, zZe
wprowadzi sie do obliczenn skorygowang wartos$¢ efektywnego tadunku jadra Z* = Z — 0. Energie
orbitalng danego elektronu wyraza wowczas skorygowany wzor (bedacy wzorem Scistym dla atomu
wodoru):

Slater podat empiryczne reguty pozwalajgce na obliczenie statej ekranowania o wyrazajgcej réznice
pomiedzy warto$ciami Z i Z*. Dla przeprowadzenia takiego obliczenia zapisujemy najpierw
konfiguracje elektronowg danego atomu przy zachowaniu nastepujacych ugrupowan orbitali i ich
kolejnosci:

(1s) (2s, 2p) (3s, 3p) (3d) (4s, 4p) (4d) (4f) (5s, 5p) ...
Obliczajac statg o dla elektronu ns lub np przyjmujemy, ze:

1. Elektrony potoZzone w ugrupowaniach w prawo od ugrupowania (ns, np) nie wnoszg zadnego
udziatu do state;j.

2. Pozostate elektrony w ugrupowaniu (ns,np) wnosza udziat w wysokosci 0,35; wyjatek
stanowig elektrony 1s wnoszace udziat 0,30.

3. Kazdy z elektronéw w powtoce (n — 1) wnosi udziat 0,85.

4. Kazdy z elektronéw w powtoce (n — 2) i w powtokach potozonych jeszcze blizej jadra wnosi
udziat 1,00.

Obliczenie statej ekranowania dla elektronéw nd i nf nastepuje w taki sam sposdb, z tg jednak
réznica, ze udziat kazdego z elektronéw nalezacych do wszystkich ugrupowan w lewo od nd lub nf
liczy sie jako rowny 1,00.

Zadania do wykonania

1. Wyznacz metodg Slatera energie poziomow
energetycznych w atomie X i porownaj je
z wartoSciami obliczconymi w programie FDA. r*R?
Wyniki ujmij w tabeli.

2. Korzystajagc z danych wynikowych zawartych
w pliku .dmp stworz wykres ilustrujgcy rozktady

gestoéci elektronowej 7?R? w funkcji r dla
poszczeg6lnych orbitali (patrz: Dodatek D).

3. W oparciu o wykres uzasadnij stuszno$¢ regut =
Slatera. Wytlumacz skad moga pochodzi¢
rozbiezno$ci w wartoS$ciach energii.

\
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Dodatek A.

Parametry metody Xa

1H X 2He
0,667 o 0,687
sLi 4Be sB 6C 7N 80 oF | 10Ne
0,540 | 0,757 0,784 1 0,785 | 0,791 0,602 0,647 | 0,683
11Na | 12Mg 13Al | 1aSi | 1sP 16S 17Cl | 18Ar
0,627 | 0,732 0,779 | 0,781 | 0,785 0,635 | 0,665 | 0,689

19K | 20Ca | 21S¢ | 22Ti | 23V | 24Cr [2sMn | 26Fe | 27C0o | 28Ni | 20Cu | 30Zn | 31Ga | 32Ge | 33As | 3aSe | 35Br | 3eKr
0,697 | 0,739 1 0,736 | 0,718 | 0,657 | 0,828 | 0,668 | 0,691 | 0,654 | 0,585 | 0,775 | 0,736 | 0,777 | 0,777 | 0,773 0,644 | 0,665 | 0,684

37Rb | 38Sr | 39Y | a0Zr | a1Nb |42Mo | a3Tc | aaRu | asRh | 26Pd | a7Ag | 48Cd | asln | s0Sn | 51Sb | s2Te s3l | saXe
0,725 0,742 | 0,735 0,731 | 0,869 | 0,874 | 0,693 | 0,845 | 0,832 | 0,650 | 0,804 | 0,763 | 0,780 | 0,773 | 0,744 0,660 | 0,660 | 0,673
55Cs | seBa * 72Hf | 73Ta | 724W | 75Re | 760s | 77lr | 78Pt | 79Au | soHg | s1Tl | s2Pb | 83Bi | 8sPo | ssAt | ssRn
0,764 | 0,760 0,738 | 0,782 | 0,780 | 0,746 | 0,783 | 0,812 | 0,948 | 0,956 | 0,884 | 0,826 | 0,797 | 0,657 0,645 0,667 | 0,631

g7Fr | ssRa +x | 10aRf | 10sDb | 106Sg | 107Bh | 108HS | 100Mt | 110Ds | 111Rg | 112Cn | 113Nh | 114Fl | 115sMc | 116Lv | 117Ts | 11808
0,854 | 0,808 0,690

* s7La | ssCe | soPr | oNd [ 62Pm | 625m | 63EU | 6aGd | 65Tb | 66Dy | 67HO | 6sEr | eaTm | 70Yb | 71Lu
0,745 | 0,729 | 0,769 | 0,768 | 0,768 | 0,769 | 0,764 | 0,763 | 0,778 | 0,781 | 0,786 | 0,790 | 0,794 | 0,797 | 0,640

«« | 89AC | 9oTh | 91Pa | 92U | aaNp | 9aPu |9sAm | 96Cm | 97Bk | 98Cf | 99ES | 100Fm | 100Md | 102NO | 10sLr
0,721 0,827 | 0,808 | 0,840 | 0,843 | 0,860 | 0,846 | 0,785 | 0,864 | 0,869 | 0,881 | 0,886 0,891 | 0,895 | 0,847

A. Herman: Model. Simul. Mater. Sci. Eng. 12 (2003) 21-32.

Dodatek B.

Doswiadczalne wartos$ci potencjaléw jonizacji i powinowactwa elektronowego

1H X 2He
13,59 EieV 24,58
0,75 Eeca eV 0,00

sli | 4Be 5B 6C 7N 80 oF | 10Ne
5,39 9,32 8,29 11,26 | 14,53 13,61 17,42 | 21,56
0,62 0,00 0,28 1,59 0,07 1,46 3,40 0,00
11Na | 2Mg 13Al | 14Si 15P 165 17Cl | 18Ar
5,14 7,64 5,98 8,15 10,48 10,36 | 12,96 | 15,75
0,55 0,00 0,44 1,38 0,75 2,07 3,62 0,00

19K | 20Ca | 21S¢ | 22Ti | 23V | 24Cr [2sMn | 26Fe | 27C0o | 28Ni | 20Cu | 30Zn | 31Ga | 32Ge | 33As | 34Se | 35Br | 3eKr
4,34 6,11 6,56 6,83 6,74 6,76 7,43 7,90 7,88 7,64 7,72 9,39 6,00 7,89 9,81 9,75 11,81 | 13,99
0,50 0,02 0,19 0,08 0,52 0,67 0,00 0,16 0,66 1,16 1,23 0,00 0,30 1,23 0,81 2,02 3,36 0,00
37Rb | 38Sr | 39Y | 40Zr | aiNb [42Mo | 43Tc | a4Ru | asRh | 46Pd | a7Ag | 48Cd | a9ln | 50Sn | 51Sb | s2Te s3l | saXe

4,18 | 569 | 6,22 | 6,63 6,76 7,09 7,27 | 7,36 7,46 8,33 7,57 | 8,99 5,78 7,34 8,64 9,01 10,45 | 12,13
049 | 0,05 | 0,31 | 0,43 0,89 0,74 | 0,55 1,15 1,14 0,56 1,30 | 0,00 0,30 1,11 1,07 1,97 3,06 0,00

55Cs | seBa 72Hf | 73Ta | 74W | 7sRe | 760s | 77Ir | 78Pt | 79Au | soHg | 81Tl | s2Pb | 83Bi | ssPo | ssAt | ssRn
3,89 5,21 * 6,82 7,89 7,98 7,88 8,71 9,12 9,02 9,23 | 10,44 | 6,11 7,42 7,29 8,42 9,54 10,75
0,47 0,14 0,10 0,32 0,81 0,15 1,10 1,57 2,13 2,31 0,00 0,20 0,36 0,95 1,90 2,80 0,00

g7Fr | ssRa 104Rf | 10sDb | 106Sg | 107Bh | 108HS | 100Mt | 110Ds | 111Rg | 112Cn | 113Nh | 114Fl | 11sMc | 116Lv | 117Ts | 11808

3,94 | 5,28 *x

s7La | ssCe | soPr | eoNd | 61Pm | 62Sm | 63EU | 64Gd | 65Tb | 66Dy | 67HO | 6sEr | esTm | 70Yb | 71lu
* 5,58 5,54 5,46 5,53 5,60 5,64 5,67 6,15 5,88 5,94 6,02 6,11 6,18 6,25 5,43
0,50 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,52 0,34
89AC | 9oTh | 91Pa | 92U | 9sNp | 9aPu [ 9sAm | 96Cm | o7Bk | 98Cf | 99ES | 100Fm | 100Md | 102NO | 103Lr
** 5,17 6,08 5,89 6,19 6,27 6,06 5,99 6,02 6,23 6,30 6,42 6,50 6,58 6,65

webelements.com
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Dodatek C.

Wykonywanie diagramow liniowych w programie Excel

W programie Excel nie ma de facto opcji tworzenia pionowych i poziomych diagraméw. Istnieje
jednak sposéb na ominiecie tej niedogodnosci. PoniZej zostanie opisana metoda tworzenia takich
diagraméw na przyktadzie programu Excel 2016.

Aby rozpocza¢ nalezy umie$ci¢ wartosci liczbowe, ktére majg zosta¢ naniesione na diagram w jednej
z kolumn programu Excel. Pamietaj by w zalezno$ci od ustawienn systemu miejsca dziesietne
oddziela¢ kropka lub przecinkiem.

Aby uzyska¢ diagram pionowy w kolumnie po lewej stronie wprowadzamy liczby ,1”. Nastepnie
zaznaczamy obie kolumny i wybieramy opcje Wstawianie > Wykres > Punktowy (ang. scatter plot).

Zeszyt1 - Excel Andrzej Okuniewski m = (]} X

=] & $-

Wstawianie

Plik Narzedzia gtéwne Ukiad strony Formuty Dane Recenzja Widok F_}_ Udostepnij

=== [:4 Obrazy online = -l n ). T — p— | A 7T Réwnanie -
® W Skiep . i = WA e |"'m =¥ 5 &b || 4
4 | ’) = [ Ksztatty - ae I?; 1 " I * |‘*"| 2.4 T = €2 Symbol
Tabela Polecane tabele Tabela Obrazy _ .‘MOJE dodatki -~ Polecane , \_" & Wykres Mapa  Liniowy Kolumnowy Zysk/ Fragmentator O$ Link  Tekst
przestawna przestawne - wykresy TEST AT przestawny - 3D~ strata czasu -
Tabele llustracje Dodatki \ Punktowy ykresy przebiegu w czasie Filtry Linki Symbole
2 1 78 :
3 1 9,2 \ 0
4 1 12,5 =
5 1 204
6 1 30,1 o 24 | Punktowy o]
7 - .
8 35 Babelki *
2 [y ania re nigc
30 « nia relacji miedz
10 ) wartosc
1 25
12 l#  wi{ Yzyi tego wykresu, gdy:
13 o2 — + dane reprezentujg osobne pomiary. &
14
15
15 s
16 10 ]
17 ; *
18 .
19 )
20 o 02 04 0.6 03 1 12
21 O O O
22
23
24
25
26 e
Arkusz1 @ 4 »
Gotowy Srednia: 7,358333333  Licnik 12 Suma: 88,3 B B [ - 1 +  100%
Uzyskany wykres przerobimy na diagram pionowy.
Tytut wykresu
35
30 ®
25
20 g
15
[
10 ®
[
5
[
0
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2
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Zakres osi poziomej nalezy jest ustawi¢ na (0, 2) tak, by punkty serii znajdowaty sie na Srodku,
natomiast samg o$ nalezy usung¢, gdyz nie ma ona zZadnego znaczenia fizycznego. Skasowac tez
nalezy linie siatki ktore zaciemnig obraz.

Tytut wykresu
35
30 [
25
20 ®
15
[
10 °
[ ]
5
[ ]

0

Tytut wykresu mozna zmieni¢ wg potrzeby lub usungé. Aby stworzy¢ poziome linie (zamiast
punktéw) mozna dodac¢ stupki btedu o okreslonej szerokosci. Zaznaczamy punkty serii i wybieramy
opcje Projektowanie > Dodaj element wykresu > Stupki btedéw > Wiecej opcji... | zamykamy okno
Z ustawieniami.

Dodane zostang zaréwno stupki poziome, jak i pionowe. W zwigzku z tym te drugie nalezy usung¢
klikajac na jeden z nich i wciskajgc klawisz DEL lub prawym przyciskiem myszy > Usun.

35
30 | ®
25
20 f L 4
15
10 f @
L 4
5
L 4

0

Nastepnie klikamy poziome stupki btedu prawym klawiszem myszy i wybieramy opcje Formatuj
stupki btedéw. W wyswietlonym panelu zaznaczamy opcje Bez zakoriczenia oraz w polu Stata wartos¢
wpisujemy warto$c¢ 0,75. Zamykamy panel.

Zaznaczamy punkty serii i klikajgc prawym przyciskiem myszy w otwartym panelu wybieramy opcje
Wypetnienie i linia > Znacznik > Opcje znacznikéw > Brak.

13
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35

30

25

20

15

10

0

Dopasowujemy grubo$¢ linii, etykiety i format osi oraz rozmiar wykresu.

35

E, eV

30

25

20

15

10

0

Taki diagram pionowy nadaje sie juz do sprawozdania.

Aby stworzy¢ diagram poziomy postepujemy analogicznie, tylko liczby , 1” umieszczamy w kolumnie
po prawe;j stronie danych (dzieki czemu bedg one tym razem stanowity 0§ y.

5 10

15 Anm 20 25 30 35
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Dodatek D.

Wykonywanie wykreséw rozktadow gestosci elektronowej r2R?(r)
Na poczatku nalezy wykonac¢ obliczenia HFS dla stanu podstawowego atomu X i otworzy¢ plik
wynikowy .dmp. W pliku tym znajdziemy nastepujace informacje:
Linia 1:

string s - wersja programu
Linia 2:

int Ny,;q - liczba punktow siatki

double x, - wspotrzedna pierwszego punktu siatki (w jednostkach Bohra)

double x,, - wspotrzedna ostatniego punktu siatki (w jednostkach Bohra)
Linia 3:

double Z - tadunek jadra

int N,,.;, - liczba orbitali

W kolejnych 300 liniach (4-303) znajdziemy pary liczb (r,p), gdzie r to odlegtos¢ od jadra
(w jednostkach atomowych a,), a p to catkowita gestos$¢ elektronowa. Nastepnie w linii 304 pojawia
sie informacja o liczbach kwantowych, obsadzeniu i energii pierwszego orbitalu (zwykle 15s).
W nastepnych 300 liniach odnajdujemy wartosci funkcji radialnych rR(r) dla tegoz orbitalu -
wartos$ci r sg takie same jak w liniach 4-303. Kolejne linie zawierajg informacje dla kolejnych orbitali.

W celu wykonania wykresu r2R?(r) dla poszczegdlnych orbitali otwieramy program Excel
i wybieramy opcje Dane > Z tekstu. Wybieramy opcje Wszystkie pliki (*.*), po czym odnajdujemy
i otwieramy plik .dmp.

Jako typ danych Zrédtowych wybieramy Stata szerokos¢ i w polu Rozpocznij import od wiersza
wpisujemy 4, po czym klikamy Dale;j.

Kreator importu tekstu - krok 1z 3 ? >
Kreator tekstu ustalit, ze dane zawieraja separatory.
Jeili tak jest, wybierz przycisk Dalej lub wybierz typ najlepiej opisujacy Twoje dane.
Typ danych Zrédtowych
Wybierz typ pliku, ktary najlepiej opisuje dane Zrodtowe:
O Rozdzielany - Znaki, takie jak przecinek czy tabulacja, oddzielaja pola.
-:§Z' Stata szerokoi¢ - Pola s3 wyrdwnane w kolumnach z odstepami miedzy polami.

Rozpogcznij import od wiersza: |4 % Pochodzenie pliku: 852 S'rodkowoeuropejski [DOS) ~

[1 Moje dane maja naghowki

Podglad pliku C\WUsers\Endru\Desktop\fda\bi.dmp.

1lifda 00.10 ~
E 300 1.00000000e—-04 32.00000000e+01

8_30000000e+01 15

!l 2.25248522e-05 2.71468655e-03

B 4_€81€5155e-05 1.1276€€76e—02 W

Anuluj <« Wstecz Zakoncz

W kroku 2 pozostawiamy znacznik kolumny w domys$lnej pozycji (16) i klikamy Dalej.
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W kroku 3 klikamy opcje Zaawansowane i jako separator dziesietny wybieramy znak kropki.
Nastepnie klikamy OK i Zakoricz.

Kreator importu tekstu - krok 3z 3 ? *

To okno dialogowe pozwala wybrac kolumny oraz ustalic typ danych.

Format danych w kolumnie

® 0géiny . . .

Format ‘Ogdlny” konweruje wartosci numeryczne na liczby, wartosci typu data na daty, a
(O Tekst wszystkie pozostate wartosci na tekst.
O Data: DMR W Zaawansowane,,,

O Mie importuj kolumny [pomin)

Zaawansowane ustawienia importu tekstu ? *

Ustawienia uzywane do rozpoznawania danych numerycznych
Separator dziesietny: |

Separator tysieqy:
Podglad danych

Uwaga: Liczby beda nie z ustawieniami dla
liczb w Ustawieniach r Panelu sterowania.
bosiny
Resetuj _ Uiz na korfcu liczb ujemnych

EN000e-04  3.00000000e+01

15 :
.71463655e-03 S

-127€€67Ee—-02 ™
>

(SRR}

Anuluj < Wstecz Dalgj =

W oknie Importowanie danych wybieramy czy chcemy wstawi¢ dane w biezacym, czy w nowym
akrkuszu i klikamy OK.

Importowanie danych 7 x

‘Wybierz sposab wyswietlania tych danych w skoroszycie.
Tabela

Raport w formie tabeli przestawnej

I|j Wykres przestawny

[‘ Utworz tylko potaczenie
Gdzie cheesz umiescid dane?

=5A51

I

O Mowy arkusz
|:| Dodaj te dane do modelu danych

Wiasciwoici... @ Anuluj

Kasujemy kolumne B. Kolejne segmenty kolumny A oddzielone sg parami liczb kwantowych (gtéwnej
i pobocznej). Nalezy je ustawi¢ w postaci tabeli zmieniajac tytuty kolumn kolejno na ,r, ao” oraz ,1s”,
,2s”, itd... Nastepnie nalezy utworzy¢ kolejny zestaw kolumn, w ktérych beda obliczone kwadraty
funkcji falowych.

Zeszyt1 - Excel

WEIFTREERIINCN Wstawianie  Uklad strony  Formuly Dane  Recenzja Widok Pomoc  ChemOffice13 Q Powiedz mi, co chcesz zrobié 8 Udostepnij

i
%
;

-9 o E i . | &= = o
D & Calibri Vi via g = ab, Ogélne [:%Formatowamewarunkowe f Wstaw x ,% p
By - E}# Formatuj jako tabele - &< Usui - -

Wklej == | v ) €0 0o L e . Sortuji Znajdzi
1 B I U- - O-A- EE=E E 2 - - % o SR [52 style komérki - [=1 Formatuj - - oo J
© filtruj - zaznacz -
Schowek ™~ Czcionka I Wyréwnanie I Liczba s Style Komérki Edytowanie Poufnosc ~
1 - £ | |1s)2 v
A B c D E F G H ! J K L M N o P a R s T u v w X ¥ Z [«
r 1s 2 H 3 3n 3d 4 1512 | g2si2 | gz | 13s12 1312 13dI2 | 4si2

229E-05 3.44E-02 115E-02 6.12E-06 | 5.48E-03 3.10E-06 3.72E-10 2.77E-03 | 1.19E-03 1.32E-04| 3.74E-11| 3.00E-05 9.59E-12 1.38E-19 7.69E-06
4.68E-05 7.026-02 2.34E-02 | 255E-05 | 1.126-02 1.20E-05 3.13E-09 5.65E-03 | 4.92E-03 5.49E-04| 6.50E-10| 1235E-04 166E-10 9.81E-18  3.19E-05
717E-05 107E-01 358E-02 598E-05 171E-02 3.02E-05 112E-08 864E-03 | 1156-02 128E-03| 357E-09| 292E-04 915E-10 126E-16) 747E-05
146E-01 487E-02 111E-04 2.326-02 5.60E-05 2.B2E-08 117E-D2 | 2.13E-02 2.376-03 123E-08 5.38E-04 3.14E-09 7.97E-16 1.3BE-04
125604 1.86E-01 6.20E-02 1.80E-04 2.96E-02 9.12E-05 587E-08 150E-02 | 3.45E-02 3.85E-03 3.25E-08  8.74E-04 8.33E-09 3.44E-15| 224E04
153604 2.27E-01 7.59E-02 2.71E-04 3.626-02 1.37E-04 108E-07  183E-02 | 5.16E-02 5.76E-03) 7.33E-08) 131E-03 188E-08 1.17E-14| 3.35E-04
182E-04 270E-01 902E-02 384E-04 4306-02 194E-04 18B3E-07 218E-02 | 7.30E-02 8.14E-03 14BE-07 1B85E-03 373E-0B 3.34E-14] 473E-04
3.15E-01 105E-01 523E-04 501E-02 265E-04 291E-07 253E-02 | 980E-02 110E-02 274E-07 251E-03 702E-0B) B44E-14| 643E-04
10| 245604 3.61E-01 1.21E-01 6.91E-04 5.74£-02 3.50E-04 4.41E-07 291E-02 | 130E-01 145E-02 4.78E-07 3.30E-03 122607 1.95E-13| B4SE-04
11| 278604 4.09E-01 1.37E-01 8.90E-04 6.51E-02 4.51E-04 6.46E-07 3.29E-02 | 167E-01 186E-02 7.93E-07 4.23E-03 203607 4.17E-13| 10BE-03
12 |3.136-04 4.5BE-01 153E-01 1.12E-03 7.30E-02 5.69E-04 9.17E-07 3.69E-02 | 2.10E-01 2.34E-02 1.26E-06 5.32E-03 3.24E-07 B.42E-13| 136E-03
13 | 349E-04 510E-01 170E-01 140E-03 8.11E-02 707E-04 127E-06 411E-02 | 260E-01 290E-02 195E-06) 6.58E-03 5.00E-07 162E-12| 169E-03

@~ e o e
w©
§

u
M
=
2

14 | 3.86E-04 5.63E-01 1.8BE-01 1.71E-03 B8.96E-02 B.67E-04 1.73E-06 4.54E-02 | 3.17E-01 3.54E-02| 293E-06| 8.03E-03 751E-07 298E-12| 2.06E-03 -
Arkusz1 @ 4 3
Licznik: 2408 | EH g - ] + 85%
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Aby utworzy¢ wykres zaznaczamy Kkolumne pierwsza oraz kolumny z kwadratami funkcji
i wybieramy Wstawianie > Wstaw wykres punktowy (x, y) > Punktowy z prostymi liniami.

Tytut wykresu

1.20E+01
1.00E+01
8.00E+00
6.00E+00
4.00E+00
2.00E+00 L
0.00E+00

0.00E+00.00E+02.00E+03.00E+04.00E+03.00E+08.00E+07.00E+08.00E+09.00E+01

—_1s2 |2s]2 12p|2 3|2 13p|2 |4s]|2

Dostosowujemy format wykresu, liczb oraz osi do naszych potrzeb.

12
11
10
9
8 —1s]2
s 7 |2s]2
g:‘ 6
Y 5 —|2p|2
4 13s]2
3
—3p|2
5 13pl
1 |4s|2
0 S—
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

r,a,

Tak przygotowany wykres nadaje sie juz do sprawozdania.
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