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FEATURES OF M.O.T. 
 एम.्ओ. टी की तथ्यात्मक जानकारी  
 The Molecular Orbital Theory, initially 

developed by Robert S. Mullikan,  

 यह सिधान्त प्रारंभ में रोबटट एि मुसिकन 
द्वारा प्रस्तुत ककया गया ! 

 This Theory incorporates the wave like 
characteristics of electrons in describing 
bonding behavior. 

 इि सिधान्त में इिेक्ट्रान का तरंग रुपी 
व्यवहार को िेत े हुए अणुओं में बांध प्रकृतत 
िमझाई गई!  



FEATURES OF M.O.T.  
एम.्ओ. टी की तथ्यात्मक जानकारी  

 In Molecular Orbital Theory, the bonding between 
atoms is described as a combination of their 
atomic orbitals. 

 इि सिधान्त में परमाणुओं के मध्य बधंों को परमणु 
कक्ष्कों के युग्मन िे बताया गया है ! 

  While the Valence Bond Theory and Lewis 
Structures sufficiently explain simple models, the 
Molecular Orbital Theory provides answers to more 
complex questions. 

 आणववक सिधान्त द्वारा जटटि प्रश्नों के उत्तर 
स्पष्ट ककये गए !  
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FEATURES OF M.O.T.  
एम.्ओ. टी की तथ्यात्मक जानकारी  

 In the Molecular Orbital Theory, the electrons 
are delocalized. 

  Electrons are considered delocalized when 
they are not assigned to a particular atom or 
bond (as in the case with Lewis Structures). 

 एम.्ओ. टी के अनुिार , इिेक्ट्रान अण ु पर 
delocalized रहत ेहैं ! 

 ऐिा तभी होता है जब यह ककिी एक तनयत 
परमाण ुपर या बांध पर नहीं होत े! 
 



FEATURES OF M.O.T.  
एम.्ओ. टी की तथ्यात्मक जानकारी  

  Instead, the electrons are “smeared out” across 
the molecule. 

 इिेक्ट्रान पुरे अणु पर फेिे कहे जा िकत ेहै!  
 The Molecular Orbital Theory allows one to predict 

the distribution of electrons in a molecule which in 
turn can help predict molecular properties such as 
shape, magnetism, and Bond Order. 

 एम.्ओ.टी. द्वारा इिेक्ट्रानो  का पुरे अन ु पर 
ववतरण अणु के कई गुणों को िमझने में िहायक 
होता है जैिे अणु का आकार, चुम्बकत्व, बांध कोटट 
आटि ! 
 



LCAO CONCEPT  
(एि िी ए ओ पररकल्पना ) 
  Linear combinations of atomic orbitals (LCAO) 

can be used to estimate the molecular orbitals 

that are formed upon bonding between the 

molecule's constituent atoms. 

 आणुओ ंमें बंध को िमझाने के सिए अनु तनमाटण 
में िगे परमाणुओं के मध्य परमाण ु कक्ष्को के 
रेखिि युग्मन िे िमझा जा िकता है ! इिे 
एि.िी.ए. ओ पररकल्पना कहत ेहै ! 



LCAO CONCEPT  
(एि िी ए ओ पररकल्पना ) 
 For simple diatomic molecules, the wave 

functions obtained are represented 

mathematically by the equations 
 

  
 िाधारण द्ववपरामान्न्वय अनु के प्रकरण में 
गखणतीय आधार पर तरन फिन उपरोक्ट्त 
िमीकरणों िे सििे जा िकत ेहै! 
 

 

 



LCAO CONCEPT  
(एि िी ए ओ पररकल्पना ) 
 where   and   are the molecular wave functions 

for the bonding and anti bonding molecular 

orbitals, respectively,   and  are the atomic 

wave functions from atoms a and b, 

respectively, and are adjustable coefficients 
 यह बंधीय एव ं प्रततबंधीय तरंग फिन है ! और 
िी’ि गुणांक है ! 

  



BONDING M.O. बंधीय एम.्ओ. 
Bonding MOs: 

 Bonding interactions between atomic orbitals 

are constructive (in-phase) interactions. 
 परमानो कक्ष्को के एक ही प्रावस्था में समिने िे 
बंधीय एम.्ओ. का तनमाटण होता है! 

 Bonding MOs are lower in energy than the 

atomic orbitals that combine to produce them. 
 इन्हें बनाने वािे कक्षको िे इनकी उजाट कम रहती 
है ! 
 



ANTIBONDING MOS  
(प्रतत बंधीय एम.्ओ.) 
 Anti bonding interactions between atomic orbitals 

are destructive (out-of-phase) interactions, with 
a nodal plane where the wave function of the anti 
bonding orbital is zero between the two interacting 
atoms. 

  परमानो कक्ष्को के सभन्न प्रावस्था में समिने िे 
प्रततबंधीय  एम.्ओ. का तनमाटण होता है! 

 Anti bonding MOs are higher in energy than the 
atomic orbitals that combine to produce them. 

 इन्हें बनाने वािे कक्षको िे इनकी उजाट अधधक  
रहती है ! 

 

 

http://en.wikipedia.org/wiki/Node_(physics)
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NONBONDING MOS 
(अनाबंधीय एम.्ओ) 
 
 Nonbonding MOs are the result of no interaction 

between atomic orbitals because of lack of 
compatible symmetries. 

 यटि परमानो कक्ष्को की िमसमतत में िमानता न 
होने पर कोई भी interaction   न हो तो अनाबंधीय 
एम.् ओ. बनत ेहै ! 

 Nonbonding MOs will have the same energy as the 
atomic orbitals of one of the atoms in the 
molecule. 

 इन्हें बनाने वािे कक्षको िे इनकी उजाट िमान  
रहती है ! 
 







MO DIAGRAM (एम.्ओ. आरेि ) 



BOND ORDERS AND STABILITY OF MOLECULES  
(बंध कोटि एवं अणु का स्थायित्व ) 

 
 Bond Order indicates the strength of the 

bond with the greater the bond order, the 
stronger the bond.  

Bond Order=1/2(a−b) 

 बंध कोटट द्वारा अणुओं में बंध की शन्क्ट्त एवं 
अणु के स्थायित्व का अनुमान िगया जा 
िकता है ! इिे ज्ञात करने का िूत्र ऊपर टिया 
गया है ! 
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BOND ORDERS AND STABILITY OF MOLECULES  
(बंध कोटि एवं अणु का स्थायित्व ) 
a is the number of electrons in bonding 

molecular orbitals and 

b is the number of electrons in antibondng 

molecular orbitals. 

यहााँ a बंधीय एम.्ओ. में इिेक्ट्रानों की िंख्या है 
और b प्रततबंधीय एम.्ओ. में इिेक्ट्रानों की 
िंख्या है  



BOND ORDERS AND STABILITY OF MOLECULES  
(बंध कोटि एवं अणु का स्थायित्व ) 
 

 If the bond order is zero, then no bonds are 
produced and the molecule is not stable (for 
example He2).  

 यटि बांध कोटट शून्य हो तो अन ुके मध्य कोई बांध 
तनमाटण नहीं होता ! (उिहारण के सिए He2) 

 If the Bond Order is 1, then it is a single covalent 
bond.  

  यटि बांध कोटट एक  हो तो अन ु में एक 
िहियंोजक बांध होता है!  

 



BOND ORDERS AND STABILITY OF MOLECULES  
(बंध कोटि एवं अणु का स्थायित्व ) 
 The higher the Bond Order, the more stable the 

molecule is.  
 न्जतना अधधक बाधं कोटट होंगी उतना अधधक अन ु का 

स्थायित्व होगा ! 
 An advantage of Molecular Orbital Theory when it comes 

to Bond Order is that it can more accurately describe 
partial bonds (for example in H2

+, where the Bond 
Order=1/2), than Lewis Structures. 

 एम.् ओ. सिधान्त की एक ववशषेता है की इिके आधार 
पर आंसशक बंध तनमाटण को भी िमझा जा िकता है 

  

 



H2 MOLECULE (H2 अणु) 



H2 MOLECULE (H2 अणु) 



H2 MOLECULE (H2 अणु) 
 The following symmetry adapted atomic orbitals do: 

1s' – 1s" 

 Antisymmetric combination: negated by reflection, 
unchanged by other operations 

 (प्रतत िमसमतत युग्मन, प्रतत बंधीय एम.्ओ. ; उजाट में अधधक  ) 
1s' + 1s" 

Symmetric combination: unchanged by all symmetry operations 
( िमसमतत यगु्मन, बधंीय एम.्ओ. ; उजाट में कम   ) 

 The symmetric combination (called a bonding orbital) is 
lower in energy than the basis orbitals, and the 
antisymmetric combination (called an antibonding orbital) is 
higher 

 

http://en.wikipedia.org/wiki/Antibonding


OXYGEN MOLECULE (आक्ट्िीजन अणु ) 



OXYGEN MOLECULE (आक्ट्िीजन अणु ) 

 Bond Order  =  (½)(10 - 6)  =  2 

 The bond order is two so the molecule is stable. 

 There are two unpaired electrons, so molecule 

is paramagnetic. 

 बंध कोटट िो; अणु स्थायी ; िो अयुन्ग्मत इिेक्ट्रान 
; अतः अणु चुम्बकीय  

 



NEON MOLECULE (तनआन अणु ) 



NEON MOLECULE (तनआन अणु ) 

 Bond Order  =  (½)(10 - 10)  =  0 

 bond order is zero, so Ne2 is unstable. 

 diamagnetic 

  बंध कोटट शून्य ; अणु अस्थायी  ;प्रतत 
चुम्बकीय  





NO MOLECULE (NO अणु) 
 Bond order (बंध कोटट) 
 = ½ (8-3) 

 = 2.5 

 Unpaired Electrons (अयुन्ग्मत इिेक्ट्रान ) 
 paramegnatic (अनुचुम््कीय ) 



CO MOLECULE (CO अणु) 
 Bond order (बंध कोटट) 
 = ½ (8-2) 

 = 3 

Diamagnetic 

प्रततचुम्बकीय  



MULTI CENTER ELECTRON DEFICIENT 

COMPOUNDS  
(बहु केन्रीय इिेक्ट्रान की कमी वािे योधगक) 
 

 Three-center two-electron bonds are seen in many 
boron compounds, such as diborane (B2H6). 

  The monomer BH3 is unstable since the boron 

atom is only surrounded by six valence electrons, 

and thus, to form a stable electron configuration 

closer to an octet, shares electrons with a B−H 

bond on another boron atom, forming a B−H−B 3-

center-2-electron bond. 
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STRUCTURE OF DIBORANE 
 (िाई बोरेन की िंरचना)  

 In diborane, there are two such bonds:  

 two H atoms bridge the two B atoms, leaving two additional H 

atoms in ordinary B−H bonds on each B 

http://en.wikipedia.org/wiki/File:Diborane-2D.png


MULTI CENTER ELECTRON DEFICIENT 

COMPOUNDS 

 This bonding pattern is also seen in trimethyl 
aluminium, which forms a dimer Al2(CH3)6 with the 
carbon atoms of two of the methyl groups in 
bridging positions. 

 इिी प्रकार के बंध trimethyl aluminium, में भी होत े
है न्जिमे द्वविक Al2(CH3)6 का तनमाटण होता है ! 

 This type of bond also occurs 
in carbon compounds, where it is sometimes 
referred to as hyperconjugation; another name for 
asymmetrical three-center two-electron bonds. 

 

http://en.wikipedia.org/wiki/Trimethylaluminium
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http://en.wikipedia.org/wiki/Methyl_group
http://en.wikipedia.org/wiki/Methyl_group
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PERCENTAGE IONIC CHARACTER  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण  

 Dipole moment  μ =eXd 

द्ववध्रुव आघूणट μ =eXd 
% Ionic Character ={( μexp)/(μtheoretical)}X100 

% आयतनक असभिक्षण ={( μexp)/(μtheoretical)}X100 
 



PERCENTAGE IONIC CHARACTER  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण  

 The dipole moment of HBr is 2.60×10−30 and 

the inter atomic spacing is 1.41. What is the 

percentage ionic character of HBr? 
μtheo = electron chargeXinteratomic spacing 

 = (1.6X10−19) C X (1.41X10−10)m 

 = 2.26X10-29Cm 

 

 



PERCENTAGE IONIC CHARACTER  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण 

 % ionic character  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण 

 ={( μexp)/(μtheoretical)}X100 

  = [2.6X10-30][2.26X10-29]  

 = 0.12 or 12% 

 



PERCENTAGE IONIC CHARACTER  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण 

 More the electro negativity difference more will be 
the ionic character in bond 

अधधक ववद्युत ्ररनात्मकता अंतर अधधक प्रततशत 
आयतनक असभिक्षण  

 Pauling explain the following relation 
पौसिगं द्वारा तनम्नसिखित ितू्र टिया गया  

 Percentage Ionic Character  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण  

=1-e-0.25(Χa-Χb)X100 



PERCENTAGE IONIC CHARACTER  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण 

 इि िमीकरण िे HF के सिए प्रततशत आयतनक 
असभिक्षण का मान ४४.१२ आता है जो 
वास्तववक मान ४४.८ के तनकट है ! 

 Hannay and Smith relation हाने और न्स्मथ िूत्र 
  Percentage Ionic Character  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण  

={16X(Χa-Χb)+3.5(Χa-Χb)2}X100 

 



PERCENTAGE IONIC CHARACTER  
प्रततशत आयतनक असभिक्षण 

 On this basis if electro negativity difference is 

1.7 bond will be 50% ionic.  

 इि आधार पर ववद्युत ्ररनात्मकता का अंतर 
यटि १.७ हो तो बंध ५०% आयतनक होगा  

 If it is more  bond will be more ionic and vice 

versa 
 यटि यह अधधक हो तो अधधक आयतनक एवं यटि 
कम हो तो कम आयतनक होगा   



BOND ENERGY / BOND STRENGTH 

  Bond energy (E) is the measure of bond 

strength in a chemical bond. It is the heat 

required to break one mole of molecules into 

their individual atoms. 

 बंध ऊजाट बंध शन्क्ट्त का पररचायक है ! यह एक 
मोि अणुओं को परमाणुओं में पथृक करने में 
प्रयुक्ट्त होने वािी ऊजाट है ! 

http://en.wikipedia.org/wiki/Bond_strength
http://en.wikipedia.org/wiki/Bond_strength
http://en.wikipedia.org/wiki/Bond_strength
http://en.wikipedia.org/wiki/Chemical_bond
http://en.wikipedia.org/wiki/Chemical_bond
http://en.wikipedia.org/wiki/Chemical_bond
http://en.wikipedia.org/wiki/Mole_(unit)


BOND ENERGY / BOND STRENGTH 

 Average  Bond energy  

 = heat of formation / no. of bonds in molecule 

 = energy required to break bonds into 

atoms/no. of bonds in molecule 

 औित बांध ऊजाट 
 = अणु को उिके परमाणुओं में ववघटटत करने के 
सिए आवश्यक ऊजाट / अणु के बंधों की िंख्या  

 = िम्भवन की ऊजाट / अणु के बंधों की िंख्या  



FACTORS EFFECTING BOND ENERGY 

 No. of orbitals involved in overlapping with extent 
अततव्यापन में भाग िेने वािे कक्ष्कों की िखं्या एवं 
पररमाण  

 Nature of hybridization िकंर कक्ष्कों का स्वाभाव  

 Type of overlapping in orbitals कक्ष्कों में 
अततव्यापन का प्रकार  

 Size of atoms involved in bonding बाधं में भाग 
िेने वािे परमाणुओं का आकार  

 Resonance energy अनुनाि ऊजाट  

 Electro negativity ववद्युत ्ररनात्मकता  
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Elementary quantum mechanics 



 
 
 
 

Dalton’s Atomic Theory (डले्टन का परमाण ुभसधान्त ) 
• Atom is smallest indestructible particle of matter. 
• परमाण ुपदार्थ का छोटे से छोटा अव्िाज्य कण है 
• It is the particle responsible for chemical reactions. 
• यह कण ककसी रासयतनक किया के भलए उत्तरदायी 
रहता है 

• Atoms of similar elements are same and that of 
different elements are different. 

• समान तत््ों के परमाण ु समान ए्ं भिन्न तत््ों के 
परमाण ुभिन्न रहत ेहैं 
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•9.1X10-28 -1.602X10-19 

•(mass)  (charge) 

 

Proton 

प्रोटोन 

• 1.672X10-24 +1.602X10-19 

• (mass)  (charge) 

Neutron 

न्यूट्रॉन 

• 1.6748X10-24 0.0 

• (mass)  (charge) 
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Planck’s Quantum Theory  
(पलांक की अ्धारणा/ भसद्धान्त) 

»For frequency ν, or for wavelength λ, 
Planckian radiation can be described thus 
(ν आ्तृत ए्ं  λ तरंग दैर्घयथ के भलए): 
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Bohr Atom Model (बोहर एटम मॉडल) 
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Bohr Atom Model (बोहर एटम मॉडल) 

• रेडडयस ऑफ़ इलेकट्रान Radius of electron :- 
 

 

• Energy of Electron (इलेकट्रान की उर्ाथ):- 
 
 

• Velocity of Electron (इलेकट्रान का ्ेग):- 
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Rydberg’s Formula (ररद्बेगथ सूि) 
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C =ν λ  

E = hν  

E = hc/ λ  

Elementary quantum mechanics 



   De Broglie’s idea      
  (दे ब्रोग्ली की धारणा) 
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De Broglie’s equation             
(दे ब्रोग्ली का समीकरण) 

 Einstein's eq. (आइंस्टीन समीकरण).: E=mc2  
Plank's eq. (पलांक समीकरण): E=hv  

 or  (अर््ा) E=hc/λ  
Equating both... (दोनों समीकरण से) 
hc/λ=mc2  
thus (अतः),  
 
 

 

 

λ=h/mc = λ=h/pp  
or (अर््ा)  

λ=h/mv= λ=h/pe  
Elementary quantum mechanics 



Heisenberg’s Uncertainity Principle 
(हेइसेंबेगथ का अतनश्चितता का 

भसधान्त) 
• In his celebrated 1927 paper, Heisenberg established this 

expression as the minimum amount of unavoidable 
momentum disturbance caused by any position measurement  

 (१९२७ में अपने एक शोध पि में हेइसेंबेगथ द््ारा सं् ेग में 
अ्ांतछत व्िलन के बारे में बताया गया र्ो की श्स्र्तत के 
मापन के कारण हो ),  

 

  
 

• but he did not give a precise definition for the uncertainties Δx 
and Δp 

 (लेककन उनके द््ारा Δx और Δp के बारे में कोई िी सटीक  
 पररिाषा नही ंदी गई ) .  
• In his Chicago lecture he refined his principle  
 (अपने भशकागो के व्याख्यान में उनके द््ारा यह भसधान्त इस 

प्रकार संशोधधत ककया गया): 
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Orbit and Orbital 
(कक्ष  ए् ंकक्षक)  

• ORBIT 

1. It is well-defined circular path followed by 
electron around nucleus. 

 यह एक सुतनश्चित ्तृाकार पर् है श्र्स पर 
इलेकट्रान नाभिक के िारों  ओर गततमान होत े
है 

2. It represents two dimensional motion of 
electron around nucleus. 

 इसमें  इलेकट्रान की नाभिक के िारों ओर द्व्  
व्मीय गतत होती है 
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Orbit and Orbital (कक्ष  ए्ं कक्षक)  

ORBIT 

3. The maximum no. of electrons in an orbit is 
2n2. 

 एक कक्ष में अधधकतम इलेकट्रान संख्या 2n2 हो 
सकती है   

4.  Orbit is circular in shape. 
 कक्ष ्तृाकार होत ेहै 
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Orbit and Orbital (कक्ष  ए्ं कक्षक)  

ORBITAL 
1.It is a region of space around the nucleus where 

the probability of finding an electron is 
maximum. 

 यह नाभिक के िारों ओर ्ेह क्षेि है र्हााँ 
इलेकट्रान के पाए र्ाने की प्रतयकता अधधक होती 
है 

2. It represents three dimensional motion of 
electron around nucleus. 

 इलेकट्रान की नाभिक के िारों ओर त्रिव्मीय गतत 
को दशाथता है 
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Orbit and Orbital (कक्ष  ए्ं कक्षक)  

• ORBITAL 

3. The maximum no. of electrons in an orbital is 
2. 

 एक कक्षक में अधधकतम इलेकट्रान की संख्या 
२ होती है 

4. Orbitals have different shapes. 

 कक्ष्कों की आकृतत भिन्न हो सकती है 
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Schrodinger Equation  
(श्रोददन्गेर समीकरण) 
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Schrodinger Equation (Derivation)  
(श्रोददन्गेर समीकरण व्युत्पतत) 

• We start with the one-dimensional classical 
wave equation, धिरसम्मत यांत्रिकी के आधार 
पर एक व्मीय तरंग समीकरण है 
 

• By introducing the wave function तरंग फलन 
लेने पर  

 

• we obtain हमें प्रापत होगा 
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Schrodinger Equation (Derivation)  
(श्रोददन्गेर समीकरण व्युत्पतत) 

 If we introduce one of the standard wave  
 equation solutions for    such as    
 यदद तरंग समीकरण   का मानक हल    भलया 
र्ाये तो   

 
 
 Now we have an ordinary differential equation describing the 

spatial amplitude of the matter wave as a function of 
positionयह एक साधारण अ्कल समीकरण है र्ो त्रिव्म में 
तरंग के amplitude को श्स्र्तत के फलन से सम्बंधधत करता है 
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Schrodinger Equation (Derivation)  
(श्रोददन्गेर समीकरण व्युत्पतत) 

• The energy of a particle is the sum of kinetic 
and potential parts कुल ऊर्ाथ गततर् ए्ं 
श्स्र्ततर् ऊर्ाथ का योग होगी 
 

• which can be solved for the momentum, p , to 
obtain श्र्ससे सं्ेग p के भलए हल ककया र्ा 
सकती है 
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Schrodinger Equation (Derivation)  
(श्रोददन्गेर समीकरण व्युत्पतत) 

• we can use the de Broglie formula to get an 
expression for the wavelength  हम दी ब्रोग्ली 
सूि का उपयोग कर तरंग देर्घयथ इस प्रकार 
प्रापत कर सकत ेहै 

 
• The term      in one of the above equation 

can be rewritten in terms of     उपरोकत में से 
एक समीकरण में पद     पुनः    के पद में  
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Schrodinger Equation (Derivation)  
(श्रोददन्गेर समीकरण व्युत्पतत) 

 
 

• Since िूाँकक        and  और 
• When this result is substituted into differential 

equation र्ब उपरोकत को अ्कल समीकरण 
में प्रततस्र्ावपत ककया र्ाये we get an 
equation हमें एक समीकरण प्रापत होगा  
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Schrodinger Equation (Derivation)  
(श्रोददन्गेर समीकरण व्युत्पतत) 

 
 

• It is one dimensional time independent 
Schrodinger equation यह एक व्मीय समय 
स््तंि श्रोददन्गेर समीकरण है 

• Writing three dimensional equation in suitable 
form त्रिव्मीय समीकरण एक उपयुथकत प्रकार 
से भलखने पर  
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Applications of Schrodinger Equation 
(श्रोददन्गेर समीकरण के अनुप्रयोग) 

• Understanding behavior of micro particles 
(सूक्षम कणों के व्य्हार को समझाने में ) 

• Estimating energy and wave function for such 
particles (ऐसे कणों के भलए ऊर्ाथ ए्ं तरंग 
फलन ज्ञात करने में) 

• Estimation of translation motion of 
elementary particle in space (त्रिव्म में सूक्षम 
कण की स्र्ानातररत गतत के तनधाथरण में) 
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Applications of Schrodinger Equation 
(श्रोददन्गेर समीकरण के अनुप्रयोग) 

• Clarification of atomic and molecular structure 
(परमाश्व्क ए्ं आणव्क संरिना के 
स्पष्टीकरण में ) 

• Analysis of molecular motions (आणव्क गतत 
के व्चलेषण में) 

• Ascertaining translational motion of an 
elementary particle (अंतराकाश में ककभसस्कन 
के स्र्ानातररत गतत के तनधाथरण में) 
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Wave Function  
(तरंग फलन) 

A wave function or wavefunction (also 
named a state function) in quantum 
mechanics describes the quantum 
state of a particle and how it behaves. 
(एक तरंग फलन अथवा अवस्था फलन 
कवांटम यांत्रिकी में कण की कवांटम 
अवस्था को या व्यवहार को  दर्ााता है) 

It is afunction of space and time  
(यह त्रिववम एवं समय का फलन है) 

The most common symbols for a 
wave function are ψ or Ψ  
(इसे सामान्यत ψ चिन्ह स े प्रदर्र्ात 
करते है)   

Quantum Mechanics (क्ांटम मैकेतनकस) Atomic Structure Elementary quantum mechanics 
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Wave Function  
(तरंग फलन) 

• Wave function can be expressed as (तरंग 
फलन व्यकत ककया र्ा सकता है):-  
 

• Shi square is significant instead of shi (शाई के 
स्र्ान पर शाई के ्गथ का महत्् है):- 

     |ψ|2 
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Wave Function  
(तरंग फलन) 

• Ψ  must be single valued , finite and 
continuous  

– Ψ  एकल मान ्ाला , मापने योग्य ए्ं सतत 
होना िादहए 

– That is why Ψ = tan x is not at all physically 
significant. 

– इसी कारण से Ψ = tan x िौततक  रूप से महत्् 
्ाला फलन नहीं है 
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Wave Function  
(तरंग फलन) 

• Normalized wave function (प्रसमानाश्रित 
तरंग फलन):- 
 
 

• Orthogonal Wave function (ओर्ोगोनल 
लम्बकोनीय तरंग फलन) 
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Wave Function  
(तरंग फलन) 
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Eigen Function (एइगेन फलन) 
• Eigen Equation (एइगेन समीकरण) 
 
 
 

• Vibrating String (कम्पन करत ेश्स्टं्रग का) 
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H-Atom( H-परमाणु) 
• Schrodinger equation (श्रोददन्गेर समीकरण):- 
 

• Where (र्हााँ):- 
 

• Wave function (तरंग फलन):-  
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Wave Function for H-Atom 
(H - परमाणु का तरंग फलन ) 
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H-Atom( H-परमाणु) 
• Wave Function (तरंग फलन):- 
 
 

• Where (र्हााँ):- 
 
 

(Bohr Radius बोर त्रिज्या) 
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Radial Probability Distribution 
Function  

(त्रिज्या प्रतयककता व्तरण फलन) 

Elementary quantum mechanics 



Quantum Numbers(क्ाटंम सखं्या ) 
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Shapes of Orbitals  
(कक्षकों  का आकार)  
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Effective nuclear charge  
(प्रभावी नार्भकीय आवेर् ) 

• The effective nuclear charge (often symbolized as  or 
Z*) is the net positive charge experienced by an 
electron in a multi-electron atom. (प्रिा्ी नाभिकीय 
आ्ेश, श्र्से  से दशाथया र्ाता है, ककसी बहु-एलेकट्रोनी 
तनकाय में एक इलेकट्रान द््ारा अनिु् ककया र्ान े
्ाला नटे धनात्मक आ्ेश है ) 

• The term "effective" is used because the shielding 
effect of negatively charged electrons prevents higher 
orbital electrons from experiencing the full nuclear 
charge by the repelling effect of inner-layer 
electrons. (पद प्रिा्ी आंतररक कक्ष के एलेकट्रोनों के 
आ्रनी अर््ा परररक्षण प्रिा् के कारण प्रयकुत ककया  
गया है ) 
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Effective nuclear charge  
(प्रभावी नार्भकीय आवेर् ) 

• It is estimated as (इसे तनम्न अनुसार 
पररकभलत कर सकत ेहै ) 

• S can be computed according to the following 
rules ( को तनम्न तनयमो के अनुसार ज्ञात कर 
सकत ेहै) 

Group 
Other electrons in the 

same group 

Electrons in group(s) 

with principal 

quantum number n 

and azimuthal 

quantum number < l 

Electrons in group(s) 

with principal 

quantum number n-1 

Electrons in all 

group(s) 

with principal 

quantum number < n-

1 

[1s] 0.30 - - - 

[ns,np] 0.35 - 0.85 1 

[nd] or [nf] 0.35 1 1 1 
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Effective nuclear charge  
(प्रभावी नार्भकीय आवेर् ) 

• He (1s2); S = 1X0.30 = 0.30; Zeff = 2-0.30 = 1.70 

• N (1s2 2s2 2p3); S= 4X0.30 +2X0.85 = 3.10; Zeff = 7-
3.10 = 3.90 
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Effective nuclear charge  
(प्रभावी नार्भकीय आवेर् ) 

• It is used in estimation of bond length and bond energy 
(आबंध लम्बाई ए् ंआबधं ऊर्ाथ की गणना में इसका 
उपयोग होता है) 

• It is used in the estimation of IP for elements (तत््ों के 
आयनन व्ि् की गणना में इसका उपयोग होता है) 

• Pauling had used it in the estimation of electro 
negativity of elements (पौभलगं द््ारा इसका उपयोग 
तत््ों की व्द्युत ्ररनात्मकता को ज्ञात करन ेमें ककया 
गया) 

• Some properties can also be explained as filing order of 
4s and 3d (तत््ों के कुछ गुण िी इस के आधार पर 
ज्ञात कर सकत ेहै र्सेै 4sए्ं 3dमें एलेकट्रोनो को िरन े
का आडथर) 

Elementary quantum mechanics 



Pauli’s Exclusion Principle  
(पौली का अप्र्थन तनयम)  

• It is impossible for two electrons of a poly-electron 
atom to have the same values of the four quantum 
numbers (n, ℓ, mℓ and ms). 

• ककसी बहु इलेकट्रोतन तनकाय में ककन्ही दो इलेकट्रॉन्स 
की िारों क्ांटम सखं्याओं के मान समान नहीं हो 
सकत े  

• For two electrons residing in the same orbital, n, ℓ, 
and mℓ are the same, so ms must be different and the 
electrons have opposite spins. 

• एक ही कक्षक में यदद दो इलेकट्रान हों तो उनका n, ℓ, 
और mℓ समान हो पर  ms भिन्न होगा अर्ाथत उन दोनों 
एलेकट्रोनो की ििं गतत भिन्न होंगी  
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Hund’s Rule of Maximum Multipicity 
(हंड का अधधकतम बहुलता का तनयम) 

• If we look at the correct electron configuration 
of Nitrogen  

• इस तनयम के अनुसार नाइट्रोर्न का सही 
इलेकट्रॉतनक व्न्यास होगा  

 (Z = 7): 1s2 2s2 2p3 
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Hund’s Rule of Maximum Multipicity 
(हंड का अधधकतम बहुलता का तनयम) 
• If we look at the element after Nitrogen in the same period, 

Oxygen (Z = 8) its electron configuration is: 
• यदद नाइट्रोर्न के पचिात ऑकसीर्न को ले तो इसका 

इलेकट्रॉतनक व्न्यास होगा  
•  1s2 2s2 2p4 

 
 
 
 

• Oxygen has one more electron than Nitrogen and as the 
orbitals are all half filled the electron must pair up. 

 ऑकसीर्न के पास नाइट्रोर्न की तुलना में एक और 
इलेकट्रान है, िूाँकक सिी कक्षक अधथ पूणथ है तो इलेकट्रान का 
युग्मन होगा  
 
 Elementary quantum mechanics 



Aufbau’s Principle  
औफ्बाऊ का भसधान्त 
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Exceptions in Aufbau Principle 
औफ्बाऊ भसधान्त में अप्ाद  

• The rule then predicts the configuration of 29Cu 
to be 1s22s22p63s2 3p64s23d9, or [Ar]4s23d9  

इस  तनयम  से 29Cu  का इलेकट्रॉतनक व्न्यास इस 
प्रकार होगा 1s22s22p63s2 3p64s23d9, or [Ar]4s23d9 

  

• However the experimental electronic 
configuration of the copper atom is [Ar]4s13d10 

 र्बकक 
29Cu का इलेकट्रॉतनक व्न्यास है [Ar]4s13d10 
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Exceptions in Aufbau Principle 
 औफ्बाऊ भसधान्त में अप्ाद  

• Similarly, chromium takes the electronic 
configuration of [Ar]4s13d5 instead of 
[Ar]4s23d4 

 
 इसी प्रकार िोभमयम का इलेकट्रॉतनक व्न्यास है 

[Ar]4s13d5 
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Electronic Configuration 
इलेकट्रॉतनक व्न्यास  
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•Best Of Luck 

Elementary quantum mechanics 


