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Анотація: Запропоновано 5 основних функцій, які достатні як для 

розрахунку електронної конфігурації елементу за його порядковим номером, 

так і визначенням порядкового номеру елементу за його електронною 

конфігурацією. Показано, що вони можуть бути представлені як у вигляді 

математичних та логічних операторів, так і у вигляді логічних конструкцій, що 

є важливим для використання їх у прикладних програмах. 

Ключові слова: хімічні елементи, порядковий номер, електронна 

конфігурація. 

 

Одним із основних принципів сучасної хімії є періодичність хімічних та 

фізичних властивостей хімічних елементів, яка базується на структурі 

електронної оболонки. В результаті цього стає можливим використання для 
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прогнозування властивостей будь-якого елемента знати лише його порядковий 

номер. 

Так, наприклад, для розрахунку значення середнього молярного об'єму 

елементу достатньо невеликого набору простих залежностей [1], які 

використовують в якості вихідних параметрів тільки дані щодо електронної 

структури елементу, яка в свою чергу може завжди бути отримана за 

положенням елемента у періодичній таблиці з використанням стандартного 

запису зовнішньої електронної оболонки атому. 

Методика розрахунку структури зовнішньої оболонки вважається 

загальновідомою і в загальному вигляді подається майже у всіх підручниках з 

елементарної хімії, наприклад [2,3]. Але у математичному вигляді, придатному 

для використання при створенні програм така методика відсутня не тільки у 

підручниках, але й у більш професійній літературі. 

Це призводить до того, що при розробці програмних продуктів 

доводиться кожен раз розробляти цей алгоритм майже з нуля, що потребує від 

розробників програмного забезпечення знань як хімії, так і мови 

програмування. 

Основною проблемою при створені алгоритму визначення структури є 

специфічна закономірність періодичної системи. Вона не може бути визначена 

простими алгебраїчними функціями без використання логічних операцій та 

виразів. 

Слід зазначити, що використовуючи особливості будови електронної 

оболонки елементів можна значно спростити обчислення, використавши всього 

декілька відносно простих функцій основаних як на використанні логічних 

виразів так і на використанні логічних операцій. 

Для відображення електронної конфігурації було взято стандартне 

позначення в хімічній літературі електронної структури зовнішньої оболонки 

атому  

2340 eeee
pdfsN  

де N - номер періоду у періодичній системі елементів; 
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s, f, d, p - позначення орбіталі (побічного квантового числа - 0,1,2,3); 

e
i
 - кількість електронів у відповідній орбіталі. 

Однією з особливостей структури є фактичне розташування елементів не 

у відповідності до послідовності зростання номеру орбіталі - (s,p,d,f), а в 

іншому порядку - (s,f,d,p). Це має своє пояснення з точки зору квантової хімії, 

але потребує врахування для зручності подальшої практичної роботи.  

Саме тому математичному вигляді зручним є представлення електронної 

конфігурації у вигляді вектору (масиву значень) з кількістю електронів у 

кожній орбіталі.  

 
pdfs eeeeC ,,,  

де C - вектор електронної конфігурації зовнішньої оболонки; 

eb - кількість елементів у b-орбіталі періоду N. 

b - побічне квантове число, 0,1,2,3 (відповідно s,p,d,f). 

Максимальна кількість електронів у b-орбіталі для N-періоду 

визначається простою формулою, в якій використання умовного оператору 

порівняння призводить до того, що для перших періодів кількість електронів f 

та d орбіталей приймають нульові значення 

     12122,  bNbbNllb       (1a) 

де lb - кількість електронів у орбіталі N-періоду. 

Це також можна зробити і за допомогою використання умовних 

конструкцій 

 

 12212

0

,







blbN

l

bNll

b

b

b

тоякщо

     (1b) 

Кількість електронів у всіх заповнених електронних оболонках для 

N-періоду буде сумою всіх електронів для кожної з орбіталей 

  





3

0

)12(),(22
b

b

NN bNbNlNZZ       (2a) 

де ZN - кількість електронів у повністю заповнених електронних 

оболонках для елементів N-періоду. 
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або за допомогою використання умовних конструкцій 
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             (2b) 

Це дає можливість визначити період для визначеного атомного номеру 

елемента (Z) або вигляді циклу 

 

 











71

)(

n

ZnZNN

ZNN

N
,          (3a) 

або за допомогою умовних конструкцій 

 
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            (3b) 

де Z - атомний номер елемента. 

Визначені значення N та ZN дозволяють остаточно визначити 

конфігурацію зовнішньої оболонки, для чого задається початковий вектор 

значень електронної конфігурації і у вигляді циклу обчислюється кількість 

електронів у кожній орбіталі  

          

   
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      (4a) 

або це можна зробити у через умовні конструкції 
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де ZO - кількість електронів у зовнішній електронній оболонці. 

Зворотній розрахунок порядкового номеру елемента при визначеній 

електронній конфігурації (N,es,ef,ed,ep) розраховується за допомогою формули з 

використанням функцій (1) та (2) 

       pNledNlefNlesNleZZ N ,,,, 4321                (5) 

Таким чином, в результаті роботи запропоновано 5 основних функцій, які 

достатні як для розрахунку електронної конфігурації елементу за його 

порядковим номером, так і визначенням порядкового номеру елементу за його 

електронною конфігурацією. Показано, що вони можуть бути представлені як у 

вигляді математичних та логічних операторів, так і у вигляді логічних 

конструкцій, що є важливим для використання їх у прикладних програмах. 
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