1. Wyvoj piedstav o atomu

1. 1. Historie do objevu elektronu
V. stol. pi. K.

—1!' ! v 3 T T T
Leukippos (~460-370) Demokritos (~470-371)

1. 1. Historie do objevu elektronu

1808 Dalton — zakon stalych pomérua sluéovacich

1811 Avogadro — molekula, Avogadrovo ¢islo

N =6,022-10% mol




1. 1. Historie do objevu elektronu

1833 — Faradayovy zakony elektrolyzy

1859 — objev katodovych paprsku

F=9,6510'C

Michael Faraday (1791-1867) J. J. Thomson (1856-1940)

1. 1. Historie do objevu elektronu

1898 — objev elektronu

1900 — George Johnstone Stoney — nazev elektron

® _1759.10" ¢ Ky
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J. J. Thomson (1856-1940)



1. 2. Prvni modely atomu
1898 — pudinkovy model atomu: J. J. Thomson

J. J. Thomson (1856-1940)

1. 2. Prvni modely atomu

Rutherfordiiv experiment: 1910-1911

Scintillation
viewer

alpha particle

Lead hox



1. 2. Prvni modely atomu

Vysvétleni Rutherfordova experimentu

L~

+79

® Ho +2|

1. 2. Prvni modely atomu
Vysveétleni Rutherfordova experimentu

q - minimalni vzdalenost ¢astice o od jadra
N ¢ - excentricita hyperboly

¢ - uhel odchyleni o €astice

g=¢-(1+cosv)

& sinv

q= _b -(1+cosv)
sinv

zakon zachovani energie

2
lezlevng 1 2ze /
2 2 4ze, q . /
ALFA GASTICE M, v, +2 1_V_§+ 4Ze? ~__sinv
v?  4ze,Mv? b(1+cosv)
2292 Vg % SinU

pfi oznaceni k = ———— 1=20, .7, _>""
4re,Mv vi b (1+cosv)




1. 2. Prvni modely atomu

Vysveétleni Rutherfordova experimentu

Zakon zachovani momentu hybnosti:
v b sinv
Mvb=Mv,q = —=—=—"r
vV, q 1+cosv

dosazenim do posledniho vztahu na predchozi strané:
sin’v 2k  sinp

+_
(1+cosv)” b (1+cosv)

1-cos’v 2k  sinv

< + —
,,,,,,,,,,,,, (1+cosv)” b (1+cosv)
_1-cosv 2k  sinv

1= +
1+cosv b (1+cosv)

2k .
1+cosv =1—COSU+T-SIHU

2k . b
2cosv=——- sinv = tgu=—
b k

Sin(”—vj cos?
= 2 2 = 2=cotg£

cos(”—vj sinﬂ 2
2 2 2

1. 2. Prvni modely atomu

Vysveétleni Rutherfordova experimentu
Jaka je pravdépodobnost odchyleni astice alfa do thlu ((0,(0 + dgo) | """ % db
b

m_ l ,,,,,,

® |

O Odchyleni o thly (@,¢+dp)

O O 1m odpovida dopadu do mezikruzi (b, b+ db)
plocha tohoto mezikruzi  2zb-db

celkova plocha mezikruzi pP.2zb-db

kde P je poéet atomi Au na plose 1 mZ. Pravdépodobnost odchyleni je dana

P-2zb-db , protoze b:k.cotgg, db:_ﬁ#dw,
1 2 2 sin??
Ze? COSQ 2
dw=P'”( 2]' 2.dg,
27[80MV s|n3%




1. 2. Prvni modely atomu
Rutherfordiiv model atomu (planetarni)

z podobnosti Coulombova zakona a zakona gravita¢niho:

E - Ze? r ~ Mm r
cT A . 2, FG:_K_Z'_
Br-cy-r* r rr r

vyplyva, ze atom se musi fidit Keplerovymi zakony:

1. Elektrony se pohybuji kolem jadra po elipsach, v jejichz spole€éném ohnisku je jadro.

2. Pravodié elektronu opisuje ve stejnych éasovych intervalech stejné plochy.

2

3. Plati T_ = konst.
aﬂ

kde T je obézna doba, a je velka poloosa eliptické drahy

]
L]

1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku
= elektron se pohybuje po kruhové draze — podléha zrychleni (dostfedivému), podle
klasické elektrodynamiky musi vyzarovat energii ve formé elektromagnetického zareni

= pokud by elektron padal do jadra a v ném se energie obnovovala, muselo by mit
emitované zareni spojité spektrum — spor se skutec¢nosti: ¢arové spektrum

= atomy v zakladnim stavu nezafi

v
v 486,1 nm JF
v434,5 nm 656,7 nm
410,2 nm




1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 1. Zareni absolutné éerného télesa
Kirchhoff: E . .
—r =f(v,T), E, spektralni zafivost télesa

A, spektralni pohltivost télesa, A, = 1= absolutné cerné téleso

Kirchhoff, G.
(Gustav), 1824 -
1887

Wilhelm Karl Werner Wien
(13.01.1864-30.08.1928)

John William Strutt alias Lord Rayleigh
(12.11.1842-1919)

1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku
1. 3. 1. Zareni absolutné éerného télesa

Rayleigh-Jeans: f(4,T)-di= ZH;TC -da
f(v,T)-dV = _ZHC’Z(T vl.dy

Black-body
i . radiation
[f(v.T)-dv =_z”c’2‘T [vtdy >
0 0

‘Ultraviolet “catastrophe”

ultrafialova katastrofa
~Rayleigh-Jeans calculation

Intensity

Planck measurement

0 2 6 8 10

4
Frequency

James Jeans (1877-1946 )



1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 1. Zareni absolutné ¢erného télesa

Max Planck (1900): stifedni energie "oscilaci" neni kT, ale h’:—v
el -1
3
= f(v,T)-dv =—z”—2h-%
err -1

h=6,626-10* J.s

kvantova emise: energie se z atomu
vyzaruje jen ve formé oddélenych
porci — kvant — energie

kvantum energie ma velikost

h V Max Karl Ernst Ludwig Planck

(23.04.1858-04.10.1947)

1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 1. Zareni absolutné ¢erného télesa

Frequency (Hz)

156415 7.5e+15 508415 37e+14 30+14 28414 208+14 1 95414 1.7e+14 1 5a+14
2.5e+08 BAZie iR oty R e R e AR e B R R s R e e
414 nm ]
,.i._ Continuous spectra (thermal speetra) for diffarent
[ Ulraviolt 4 ™ Visual termperatures. At higher temperatures, there is more
2e+06 [ Nt '._ > energy at all wavelengths and the peak of the 7
N : kY speotrum shifts to smaller wavelengths (toward the
;o Wislet 5 Red blue side). Wien’s law: A‘peak: 2.9x1000m /T (m
r ] kY K. Find star’s or planet’s ?\,Paakto measura their E
1.5e+08 |- s temperature! The Sun’s thermal speetrum (5340 K 7]
L : Y 7000 K ig shown for comparison. Star temperatures rangs
= : , from 2600-40,000+ K. ]
T s ]
E N %, 1
Te+06 [ 497 nm . Infaed T
58401 ™, 1
s00000 B 580 nm &
[ U - __‘_..15900 K ]
i v TOE AT T ]
Oj et PAVR TP ORI TR i

400 &00 200 1000 1200 1400 1600 1800 2000
Wavelength {nm)



1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 2. Fotoelektricky jev

b

Philipp Lenard (1862-1947 )

1898 Lenard a Thomson: pfi
fotoelektrickém jevu jsou
uvolfiovany elektrony, jejich energie
jsou umérné frekvenci, ne intenzité

@ /'IJ/U

svétla (jak odpovidalo klasické
elektrodynamice) Uy

1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 2. Fotoelektricky jev

1905 Einstein: svétlo je v
kvantech nejen uvoliovano,
ale i absorbovano

h=A+W,

Energie kvanta se z€asti
spotiebuje na vystupni praci
elektronu z kovu (A), zbytek
je kinetickou energii
emitovaného elektronu.

Nobelova cena 1921

Albert Einstein (1879-1955)

AleV |KoV | Ajev

Cs

1,81 Rb |2,16

2,22 Na 2,35

Pt

5,32




1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 2. Fotoelektricky jev

1905 Einstein: je-li svétlo v kvantech volihovano i absorbovano, Ize predpokladat,

ze se v kvantech i SiFi: zavedeni ¢astice foton

foton ma energii:  hy

foton ma klidovou hmotnost nulovou, protoze se Siri rychlosti ¢

foton ma hmotnost: mel=-=hy = m-= h_‘z/
C

foton ma hybnost: p=mc= ﬂ = ﬁ
c 1

1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 3. Comptonv jev (rozptyl)

1922 Compton: dopada-li na hmotu monoenergetické rentgenové zareni, rozptyluje
se. Rozptylené zareni ma pritom vétsi vinovou délku nez zareni dopadajici. Uhel, o
ktery se rentgenové zareni rozptyli, souvisi jednoznaéné se vzristem vinové délky.

Vyznam déje: kone€né potvrzeni fotonu. Cely déj Ize vysvétlit
jako pruznou srazku fotonu a elektronu

Arhtur Holly Compton (1892-1962)

10



1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 3. Comptonuyv jev (rozptyl)

Zakony zachovani hybnosti:

’

h' .
0=— siny —p-cosgp
c

¢ v B cos +p-sin
mc’  hy ¢ c c v ?
pV =mc = = — \/
c c / ey po umocnéni a seéteni:
y s (hv 2 (' LRt
L p'=|—| +|— | -2——cosp
X P C C C
stejnou veli€inu vypocitame ze zakona zachovani energie:
h B
hv+mc’ =hv'+me* = m=my+—(v-v')
c
z relativistického vztahu pro hmotnost uréime rychlost: \
2 2 ]
m m m
m=—1h __ _ ,2_g2 __g p2=m2v2=m2~c2 1__2 =c2(m2—m§)
v2 m b m
1_72 . ‘
c _________________
h? 2 2myh
2 2 ' '
| By 2 )

1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku

1. 3. 3. Comptonv jev (rozptyl)

porovnani pravych stran podtrzenych rovnic:

2 2 \2 2 ’
%~(v—v’)2+2moh(v—v’):(h—vj +[”—Vj —z”cVzV cosp

2
(v- v')z N 2mc

2w’
c , ¢
v=—Vv'=—

A A
A'—A=——(1-cosp)
oC
poa=2h g ®

myc 2

Cc Cc

(v-v)=v*+v*-2vv' -cosp

2
(v-v')=-2vv'-cosp

2 3 2
_2C_+ zm“c (l_lj — _zc_.cos¢

AL

_ 9 _1_ 29 _cint? |_9<in2?
1 cosZ2 1 (cos 2 sin 2] 2sin 2

Comptonova vinova délka elektronu
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1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku
1. 3. 4. VInové vlastnosti ¢astic

1927 Davisson, Germer: interference elektronti po odrazu na krystalovych rovinach se
fidi stejnym zakonem, jako pfi pokusu s rentgenovym zarenim

Incident i

Crystal
face
d Bragg
planes
L] - L] - . L]
8. -
Clinton Davisson (1881-1958), .- .
lester Germer (1896-1971)
L
1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku
1. 3. 4. VInové vlastnosti ¢astic
Vulfova-Braggova podminka pro maximum interference s rentgenovym zafrenim:
ni =2dsing n pofadi maxima

méreni spekter:

a) otaceni krystalu pfi konstantni energii
elektronu

b) zmeéna energie elektronu pf¥i

drahové zpozdéni konstantnim ahlu

v
zavedeni vinové délky pro &astice: E=hv= hz = 1= h
my
de Broglieova vinova délka ¢astice

dualismus vina- ¢astice

Louis Victor Pierre Raymond duc de
Broglie (1892-1987)

12



1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku
1. 3. 5. Ohyb mikroc¢astic na stérbiné

stejnou ekvivalenci jako pfi odrazu na krystalu mizeme nalézt i pfi priachodu
mikroéastic Stérbinou:

o P 5p,
|
op, = psing,
e P _ A sp sx=Ai-p
) p .
A=
mv

sp,-5x=nh
-,

Y
X

/ zavedeme-li stredni kvadratické odchylky:
2/ n

9 ox 2 2z

“‘i sing, =L AP AX > | h-o-
2

1. Heisenbergova relace neurcitosti

1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku
1. 3. 5. Ohyb mikroc¢astic na stérbiné

2
2m op m
At m

h
AE - At > _
2

2. Heisenbergova relace neurditosti

priklady:
dvoji filosoficky vyklad
dasledky a projevy

13



1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku
1. 3. 6. Zakonitosti spektra atomu vodiku

A

" 1 nm P o 1885: ve viditelné oblasti spektra 4 ¢ary
I 1 1
pozdéji: v ultrafialové oblasti dalSi ¢ary,
které se zhust'uji az k hrané série
g z L &
9 2 B 20
& b= G @ > ~ULTRAVIOLET
Y [ﬂ
v 486,1 nm v é é é é é
v434,5 nm 656,7 nm r~ € [rs = L]
410,2 nm
2
n
Johann Jacob Balmer Ay =X — n=3,4,9,6,...
(1825-1898) n“ -4

P. A. (Per Axel) Rydberg (1860-1931)
upravil vztah na:

o,=R, (2—12—%) o, = ﬂl je vinocet

n

1. 3. Poznatky a experimenty popirajici klasickou mechaniku a elektrodynamiku
1. 3. 6. Zakonitosti spektra atomu vodiku

dalsSi zkoumani spektra v ultrafialové a infraCervené oblasti:

: Lymanova série UV
: Balmerova série viditelné + UV 1 1
: Paschenova série IR (o) = R —Qa —

- kn H 2 2
: Brackettova série IR k n
: Pfundova série IR
: Humphreyova série IR

n>k

XxXxXxXXxXXxXxX
nmmmmmnn
ONBKBWN-

potvrzeni Ritzova kombinacniho principu:
VInocet jakékoli spektralni ¢ary vodiku Ize
vyjadfit rozdilem vinoétu jinych dvou ¢ar.

term: Tn:% = 0u=T-T,

On =04 — 0y,

R, =1,0967758-10' m" je Rydbergtiv vinoéet

14



1. 4. Bohruv model atomu

1913: 3 postulaty popirajici castecné klasickou mechaniku a klasickou elektrodynamiku:

1. Elektron muze trvale krouzit kolem jadra atomu jen v takovych
kruhovych drahach (kvantovych), pro které 2m nasobek momentu
hybnosti elektronu vzhledem k jadru je celistvyym nasobkem
Planckovy konstanty

Il. Pokud elektron obiha v nékteré z kvantovych drah, atom nezafri, jeho
energie je stala.

lll. P¥i pfechodu elektronu na jinou kvantovou drahu se vyzafi nebo
pohilti foton, jehoz energie je rovha zméné energie elektronu:

2zmrv =nh, n=123,... je hlavni kvantové ¢islo

hv,, =E,-E,

Niels Henrik David Bohr
(1885-1962)

1. 4. Bohriv model atomu

klasickymi postupy je mozné vypocitat polomér kruhové drahy, rychlost elektronu a jeho energii:
mv?  Ze’ _ Zé

r lzgr’  Bze;mv?

Ze? 1
n— — =
25h n rmZe

--n’  r,=a,=9,291671-10" m je Bohriv polomér

1, Ze* mZ%* mz'
E =T +W =_—mv, — = -
" P 2" Bger, 8glh’n* Bglh'n?

2_14
E mZ‘e” 1
n— o 2.2 2
8s,h" n
c mZ%'(1 1
hvnm:En_Ek = hmZEn—Ek janmzagﬁ—h%(?_?]
- . 1 1
porovnanim s Balmerovym vztahem o,, =R, o
me*
dostavame pro Z =1Rydberguiv vinocet: R, =_-———
8s,h°c

15



1. 4. Bohriiv model atomu

pozdéji zpresnéni — vliv pohybu jadra — vedlo k nahradé:

. Mm

m — u redukovana hmotnost elektronu: n=—9-
M+m,

4
mye

pak je mozné pro M >« : Rydbergova konstanta R = O 1,0937309-10' m™

€o

souhlas byl tak obrovsky, ze v roce 1932 Urey, Brickvedde a Murphy, kdyz zjistili, ze
spektralni ¢ary vodiku jsou doprovazeny velmi blizkymi slabymi ¢arami s nepatrné
vys$Sim vinoétem, tak, jako by M bylo dvojnasobné, objevili prvni izotop vodiku:

deutérium

1. 4. Bohriiv model atomu

Bohrovy predstavy: GrotrianGv diagram:

The Hydrogen Spectrum
Iz
B
& B, =-872x 07a0
; oo —1a
4 Ehackefl 4= —108% 107RY
SE!FiElE1
fip =
;s et -3
.8 i Ey=-242 10718
2 saries
= ."?f =3
i I
2 S Ep=-646x 1074y
Balmer 2
SENES
=2
h=1=X E =-21x 107El
Lyrnan
Seres
= 1

16



1. 4. Bohriiv model atomu

Casta interpretace 1. Bohrova postulatu:

2zmrv =nh, n=123,... je hlavni kvantové &islo
A=—or de Broglieova vinova délka ¢astice
mv
pripustné drahy jsou pouze ty, kde délka kruhové drahy je
27Z'I’n =nA celistvym nasobkem de Broglieovy vinové délky elektronu
, -
‘ povolena (kvantova) draha pron=4
\ sy

@)

\
!
y
R
/ 3)
G
N\ o

(]

nepovolena draha

1. 4. Bohrliv model atomu

predstava 3. Bohrova postulatu:

h=00 0.00eV =00 0.00eV
n=5 0.54eV n=5 0.54eV
h=4 0.85eV n=4 0.85eV
n=3 A.51eV n=3 A.51eV
n=2 3.40eV |y ‘ n=2 3.40eV
n=1 13.6eV n=1 13.6eV
n=co 0.00eV n=co 0.00eV
n=5§ 0.51eV n= 0510V
n=4 085V n=4 0.85eV
h=3 1.51eV n=3 151eV
@ n=2 3.40eV |3 ‘ h=2 3.40eV
=1 -13.6eV =1 -13.6eV
n=00 0.00eV h=00 0.00eV
n=5 0.54eV i n=5 0.54eV
n=4 0.85eV h=4 0.85eV
n=3 1.451eV n=3 A.51eV
h=2 3.40eV n=2 J.40eV
11— ©
n=1 13.6eV n=1 -13.6eV




1. 4. Bohriiv model atomu

Dulezity experiment potvrzujici hladinové usporadani kvantovanych energii v elektronti v
atomech: Franckulv-Hertziv pokus — 1914 (James Franck, Gustav Hertz,
Nobelova cena 1925)

40
Framcic-HerLz Data for MHeroury
S . Tl B T o Pt 18 R0 |y
— :_}:I‘.::::‘;::t?:i::m regalive wi s respect o
P N o s o bk g 1 b
s T + wletirens absve an eimrgy =
F e LI Ehrgatiotd will rch 4 -
f e = —
# - -
\ Eh A 2
ol
% | E
L Mareary : i 3
o wapd =
Heated (il "‘—-—__t » _r'l 3
praducey slectram T F =
— ——
~fjf—_ +=
e - Carrdl fric oallec s
[ A regspred  p Tyaction
¥ o
afler Krew 4 al sicelerating i L
widtage ] 5 ia 15

aAccelerating Yallage

1. 5. Nedostatky Bohrova modelu atomu

1915 — Sommerfeld: spektralni ¢ary maji jemnou strukturu: kazda ¢ara se sklada z
nékolika velmi blizkych ¢ar. Domnival se, ze je to zpisobeno tim, ze kromé povolenych
kruhovych drah jsou mozné i eliptické drahy s riznou excentricitou

Arnold Sommerfeld
(1868-1951)

A
]

l'. \1{/ )
i W A W g
|
o
U/

Bohriiv model je smési klasickych predstav a postulatu, které jsou s klasickymi
predstavami ve sporu

Bohriiv model nedokaze vysvétlit spektra jinych atom( nez H, He*, Li2*, Be®*, B4, ...,
takzvanych izoelektronovych atomu

Bohriiv model nedokaze

= vysvétlit existenci molekuly H,, O, ...
= zdlivodnit jevy, nastavajici v atomech, které jsou ve vnéjsim elektromagnetickém poli
= vysvétlit rizné intenzity spektralnich ¢ar

18



1. 6. Zakladni predstavy, ze kterych vznikla kvantova mechanika
castice ma vinové vlastnosti = méla by byt popsatelna stejné jako vinéni:

Y(F,t)=y(r) q’”" popis stacionarniho vinéni ©=2f=2xY
A \

prostorova zavislost periodicka €asova zavislost

2
funkce musi vyhovovat vinové rovnici: AY = lz o '/2/
v® ot
po dosazeni: e Ay = lzl//(—a)z) et
v
2 27 2z  2zmv 4z mv?
@ w0 _4irn_Lrx _ iz z'mv"
Al//+7y/—ﬂ v 2" h h Ag//+—h2 w=0
,’/ >>>>>> —/14 p
de Broglieova vinova délka Aw + zh_T(%m‘ﬂjy, =0
2 ., W4,=E-U
—a—Ay+Uy =Ey - .
2m Schrédingerova rovnice

Hy = Ey, H je Hamiltontiv operator, operator celkové energie

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2.1. 1. Vinova funkce ¥

postulat: Casovy vyvoj stavu soustavy dokonale popisuje vinova funkce

n&astic: W(F, Iy, 6. Fy,t) ¥ je bez pfimého fyzikalniho vyznamu, zpravidia je

komplexni
: oL S
¥ je feSenim €asové Schrodingerovy rovnice: ih——=HY
H je HamiltonGv operator (celkové energie) ot

¥ uréuje stav jednoznaéné, tj. Ize z ni matematickymi postupy ziskat veskeré
dostupné informace o soustavé

— 2
Y.-¥= |‘I’| = p je hustota pravdépodobnosti vyskytu

p-dV je pron=1 pravdépodobnost toho, Ze v Case t je Eastice z
v objemu dV v misté popsaném pravodi¢em

I|‘I’|z -dV =1 (integrace pfes cely prostor)

normovaci podminka




2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2.1. 1. Vinova funkce

pfi stacionarnich déjich (silové pole je Casové nezavislé), plati:

‘I’(F,t) = y/(F) -t kde ¥ je feSenim tzv. bez€asové Schrédingerovy rovnice:

I:Iy/ =Ey, H je Hamiltonuliv operator, operator celkové energie
2
pro jednu castici ma Hamiltontv operator tvar: H= —zh—A +U-
m

kazda vinova funkce musi mit 4 nasledujici vlastnosti:

= jednoznacéna

= spojita

= konec¢na

= kvadraticky integrabilni

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2.1.1. Vinova funkce

hlavni rozdily mezi kvantovou a klasickou mechanikou:

kvantova klasicka
|
1
vinovou funkci urceni stavu &asovou zavislosti soufadnic
¥ (Fy, Fyy Fyseee Ty, ) F,(t), F(t), Fy (t),... T, (t)
spojita pouze u volné energie je . . eix
Castice, jinak diskrétni zasadné spojita

vzdy jen pravdépodobnost lokalizace pfesna lokalizace — existuji

trajektorie

rozlisitelnost

Castice stejnych vlastnosti Castice lze vzdy rozlisit podle
jsou nerozlisitelné trajektorie
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2. 1. 2. Hodnoty fyzikalnich veli¢in

Kazdé fyzikalni velic¢iné je v kvantové mechanice prifazen operator (postulat)
dva operatory jsou postulovany: operator soufadnice: 5 _ .

a operator slozky hybnosti: st = —ihi
ox

Operatory ostatnich fyzikalnich veli€in se ziskavaji tak, ze se do klasického
definiéniho vztahu dosadi postulované operatory. Priklad: operator celkové energie

2 ) 2 R 2 2
Pth P, H:l[—ihi—ihi—ihiJ +U:—2h—A+U

E=T+U-=
2m 2m ox oy 0z m

~

Hodnoty, kterych mize nabyvat fyzikalni veli¢ina D reprezentovana operatorem D jsou
charakteristickymi hodnotami tohoto operatoru, ziskané reSenich charakteristické rovnice:

Df = Of
f jsou charakteristické funkce, které slouzi k vypoctu pravdépodobnosti prislusné hodnoty
v daném stavu, musi byt jednoznaéné a kvadraticky integrabilni

mnozina vSech charakteristickych hodnot se nazyva spektrum veli€iny D

Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2.
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2. 1. 2. Hodnoty fyzikalnich velicin

Spektrum muze byt: SpOjlté (hybnost, soufadnice, ¢as, elektricky proud, ...
diskrétni (moment hybnosti, elektricky naboj, ...)

Je-li f; charakteristicka funkce pfislu$na charakteristické hodnoté D, , je
pravdépodobnost této hodnoty dana vztahem:

. 2 *

o; = Uf, wd r‘ kde f. je komplexné sdruzena funkce k f. , ¥ je vinova funkce po-
pisujici dany stav, dz je element vS§ech proménnych, integruje se pres
cely uvazovany objem a symbol | | zna¢i modul komplexniho Eisla

.. . . . .7 .. 0
Pfiklad: nalezeni véech moznych hodnot slozky momenty hybnosti: L, = —lha—
4
of L
_in_rF df L, d df . L, L, )
z _= —=1- —d =f.— i—
op £ Zin o F 5 ® Inf=i h(o+C fF_C.e’

L L,

'z

i— i—(p+2x Lz L
jednoznaénost: c.e’-c.e™ _c. {cos(g(qoﬁ“ 27r)j + isin(%z((o + zﬂ)j:|

£-z =m h kde m je celé Cislo; tento vztah je 1. Bohrovym postulatem
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky

r
atom vodiku v zakladnim stavu Vi = \/z e
/4

n=1
1=
n=0

dal¥{ stav 7
P 4 polonér je 3.0 a
MMB:asssasas
rad.hust...H

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky

z2r _2

r
radialni hustota pravdépodobnosti vyskytu P (r) :EJ' J' e ®.r! .sinv-dodg
)

dalii stav 7
polonér je 3.0 a




2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky

2 2 r
excitovany stav atomu vodiku y,, = /% (ar] -{1—125-;+5§5[arj 1e53' . JIZI_”(3cos’u—1)
0 0 0

[ JI .
. ——— Ly p=loedir fm B0.0 a
| M YTTRITEL.
Pl P o o H
-___—_- __—-

Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2.
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2. 1. 2. Hodnoty fyzikalnich veli¢in

souméfitelnost: V kvantové mechanice existuji dvojice fyzikalnich
veli¢in, které nejsou soué¢asné méritelné s libovolnou presnosti
(relace neurcitosti)

xp, L.L, L, L

X 1=z z"y
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2. 1. 3. Princip totoznosti a Paulitiv vylu€ovaci princip

Castice se stejnymi fyzikalnimi vlastnostmi jsou
navzajem nerozliSitelné.

nelze zjistit vymény dvou ¢€astic, tj. nesmi se zménit rozlozeni hustoty pravdépodobnosti
vyskytu:

(7o) =y (i)

existuji dvé moznosti, jak tento vztah splinit:

v(F.h) =y (fsh) dastice, které se Fidi timto vztahem jsou bOSO ny

v (f,n)=-v(n,n) castice, které se fidi timto vztahem jsou fe rm iony

Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2.
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2. 1. 3. Princip totoznosti a Paulitiv vylu¢ovaci princip

oro fermiony plati P@UliGV vylu€éovaci princip:

V soustaveé stejnych fermioni nemohou existovat
2 fermiony v totozném stavu.

Enrico Fermi (1901-1954)

Paul Dirac (1902-1984)

Wolfgang Pauli (1900-1958)
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2. 1. 4. Spektra fyzikalnich veli€in

energie E: I:Iy/ =Ey, liSise podle U (silového pole)

E — spojita (volna castice)
diskrétni (kvantovana)

Z%" 1
elektron v poli jadra: E, = —':gThz—z =123,
0
h? 2
jednorozmérna potencialova jama: E, =-— r— n* n=123,...

1
linearni harmonicky oscilator: E,= (n + Ej hv n=0,123,....

posledni dva pripady: E> 0
hybnost p: spojita ve vSech slozkach, viechny slozky souméritelné

moment hybnosti L: slozky i velikost kvantovany, slozky vzajemné nesouméritelné

L= /I-(I+1)-h 1-0,123,...1 |L.=mi m=0,41,42,43,....,+/

Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2.
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2. 1. 5. Castice v jednorozmérné potencialové jamé

u
U=x x<0 A x>a
! I. . U=0 x<(0a
L+l »=0
nt oty d  2mE
n -t %%¥%._ g, S¥__ZmT,
2 ) 2
0 a x 2m ox dx h
y=Ce™ +Ce™ kde k= 2mE
spojitost v 0: 0=-C,+C, spojitostv a: 0=Ce™ +Ce™

i y .. nz
C,==C, = 0=e"-e™ = 0=2isinka = k,=— n=0,+1,+2,43,...
a

y =Ce™ - Ce ™ =12iC, -sinkx:C-sinkx:C-sin%x = n=0



2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 1. Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
2. 1. 5. Castice v jednorozmérné potencialové jamé

2
2,2
o (MmE, o _a | _ hT
a h " 2ma* n— 2
8ma

. i . . nr
uréeni konstanty ve vinové funkci y=C- sm?x

podminkou normovani: T|yf|2 dx = Tl// wdx =1
0 0

|C|2Isin2%x~dx = |C|2 [%—%J‘cos’%ﬂx-dxjﬂcr [E—l[isinn—”x} J=1
0 0

2 2| 2nx a |
%/—/
0
c- 2
a
2 . nx
kone¢na podoba vinové funkce: l//n =,/—-SIN—X
a da

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 2. Vlastnosti elektronu v atomovém obalu

stav elektronu je jednoznac¢né uréen 4 kvantovymi Cisly:

n — hlavni kvantové €islo — uréuje energii elektronu v poli jadra:

2.4
E-_#Ze 1 | 123

" 8elh* n?

I — vedlejsi kvantové Cislo — velikost orbitalniho momentu hybnosti:

L=Ji-(1+1)-n  1=0,123,.,n-1

m — magnetické kvantové Cislo — slozka orbitalniho momentu hybnosti:

[L,=m-n m=-1-1+1..-10,1..1-11]

m, — spinové kvantové ¢&islo — slozka vlastniho momentu hybnosti:

1
S = h =——,
, =My m, 2

N | =
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 2. Vlastnosti elektronu v atomovém obalu
poznamky a komentar:

Spin — souhrnné oznaceni vlastnosti mikroc¢astic, které souviseji s existenci
vlastniho momentu hybnosti. U klasickych objekt( vznika viastni moment hybnosti

rotaci kolem osy prochazejici téziStém. U mikrocastic je tato vlastnost postulovana
(spory s teorii relativity).

Pro¢ neni kvantovana velikost spinového momentu hybnosti?

U kazdého momentu hybnosti mlize slozka nabyvat 2s + 1 hodnot, kde s je
kvantové Cislo urcujici velikost momentu hybnosti. Protoze v pfripadé
spinového momentu hybnosti je 2s + 1 = 2, plati:

1 J3
s:i = S:1/s.(s+1)‘h:T-h

Podle velikosti n se elektrony déli do slupek: K, L, M, N, ...

Podle velikosti I se elektrony déli do orbita (drah): s, p, d, f, ...

Nejznaméjsi projevy spinu: dublety ve spektru (Na 589,0 nm + 589,6 nm), Stern(iv-
Gerlachav pokus

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 2. Vlastnosti elektronu v atomovém obalu
Pauliaiv vyluéovaci princip pro elektrony v atomovém obalu:

V elektronovém obalu atomu nemohou existovat dva
elektrony, které by mély vSechna 4 kvantova Cisla stejna.

slupka_ | n | [ | m | m, Vypocéet maximalniho poétu elektronti v n-té slupce:
K 1{o]o0]|% o
K [1]ofo[w ,«"zz-(zln)zz-g{[z(nq)n]n}zznz
L |2]o0]o|w| & " Tt
L 2100 |-% poc¢et moznych m,
L 2| L]-1]% poc':e\t moznych / poéet moznych m
L 211 -1 [-%
L 211 0| %
L 211 mA
L 211 1 )
L 211 1 |-%
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 3 Orbitalni a spinovy magneticky moment

Elektrons |+ ma orbitalni moment hybnosti (v klasické fyzice je to spojeno s
kfivo€arym pohybem), ma naboj (-e), z toho plyne, ze se chova jako zavit protékany
stejnosmérnym elektrickym proudem, proto ma i orbitalni magneticky moment.

Pomér slozek orbitalniho magnetického momentu a orbitalniho momenty hybnosti
je konstantni:

M e eh en
f=r— = M,=—m — M, =-my,, =——
L 2m, : 2m, : Hor H5 = m,

U =9,21.10" J. T Bohriv magneton

Mikrocastice maji vlastni moment hybnosti a vlastni magneticky moment (jako
postulat, pozdéji vyplynulo z relativistické kvantové teorie Diraca).

Moo © . m—m " am
S m, m,

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 4. Energie elektronu v atomovém obalu
Zakladnim vztahem pro energii je energie elektronu v poli jadra:

2_4
E-_#Ze 1 o 123..

" 8eln* n?

| kdyz je v obalu jediny elektron, neni uvedena energie jedinym prispévkem k celkové
energii. Pokud ma elektron nenulové vedlejsi kvantové €islo, ma i nenulovy orbitalni
magneticky moment. Protoze ma zaroven i spinovy magneticky moment, vznika
interakci téchto momenta (které mohou byt rizné velké a riizné orientované, pfidavna
energie, ktera mtize nabyvat 2/ + 1 riznych hodnot - spin-orbitalni interakce — vysvétleni
jemné struktury spektralnich ¢ar. Z toho vyplyva, ze energie elektronu zavisi i na
vedlejSim, magnetickém a spinovém kvantovém cisle:

E=E,+AE,
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2. 4. Energie elektronu v atomovém obalu

V obalu je vice elektront: k predchozi energii pfispupuji dal$i pfidavné energie,
které vznikaji interakci elektront mezi sebou:

= Coulombovska interakce elektront mezi sebou

= interakce orbitalnich magnetickych momentt I, & ’,-

= interakce orbitalnich a spinovych magnetickych momentu I, &s
= vyménné interakce

= interakce [’_ ©s;

= interakce S; ©S;

= interakce orbitalnich a spinovych magnetickych momentt elektronti s magnetickym
momentem jadra

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 5. Periodicka soustava prvki
1869 Mendélejev

Prvky vypsal spolu s atomovymi ,,vahami*
na papirky, sefazoval je do radek. Kdyz
narazil na skokovou zménu v chemickych a
fyzikalnich vlastnostech (F-Na, CI-K), zacal
novou fadku. Hlavnim aspéchem tohoto
usporadani byla pfedpovéd novych prvki:
ekaaluminium — gallium

ekabér — scandium

ekasalicium — germanium

T o 1 . 18
Dimitrij lvanovi¢ B ——Atomic number Hietal =
w - & B
Mendélejev (1834-1907) Lol 2 *Symbol O Semimetal 13 16 15 16 17 |ie
2| Li | Be 1201 CINonmetal BlcC Ne
6341 2012 L—atomic weight 1051 [ 1201 | 1401 [1600 1900 | 2046
Na|M Al|si| P s |cl1Ar
3| Na i

22,99 24.:,; 3 4 5 e 7 8 9 10 M 12 |sess|ze09| suor|osor | osas|ues
To [ 20 T2 [ 2= [ =8 [of [ 25 [ 26 [ 27 [ == [ 20 [ =0 | =1 | == | &5 | =+ | 55 | o=
4 K[CaSc|Ti|V |Cr|Mn|Fe| Co|Ni | Cu|Zn|Ga|Ge|As|Se|Br| Kr
3910 | 40.05 | 4a.95 | 4755 | 5094 | 5200 5494 | 5585 | ses| Se6 | e3ss | esse | eave | raei | Tase | rege | vaso | sssn
S7 [ 50 || S8 [ 40 | 41 | 48 | 47 | 44 B ERAEAEAEEEEEYEREEREE
5|Rb| Sr Zr o/ Tc R d|In Xe
8547 | o762 || 85.91 | 91.22 | 9291 | 9594 | 9891 | 101.1 | 1029 | 106.4 | 1078 [ 1124 | 1188 (1167 | 1215 [1276 | 1259 [1518
71 [ 7a [ 75 [ 7+ |75 | 75 | 77 | 76 | 78 |0 | &1 [ 5= | &5 [ &4 | o5 | 5%

6| C Lu Hf | T Re |(Os | Ir A Hq Tl Bi At
1523 | 1373 || 1750 1785 | 1509 | 1538 |186.2| 1902 | 192.2 | 195.1 | 197.0 | 200% | 2na.a | 2072 | 209.0 [ 2090 | 210.0 | 2o
=7 | 56 |[10% [ lo% [ 105 [ Lo6 | 107 | ios | 105 [ 110 | 111 | 112 Ti4 Tie 1is
7| Fr ([Ra||Lr | Rf [Db Sg Bh| Hs | Mt {Uun|Unu[Uub Uug| Uuh) Uuo
223.0| 226.0|| 262.1( 261.1 | 2621 [ 2657 | ea.1[ 2651 | 268 | 2e9 | 272 | ove 259 259 235

= | = 55 | &0 &1 EE | &3 &4 | 65

2511 2520

rrrrrrrr




2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu

2. 5. Periodicka soustava prvkii

Hundova pravidla: poradi zapliiovani stava se fidi souétem n + /, jsou-li 2 kombinace
rovny, piednost ma kombinace s mensim n; pokud je to mozné, zaujimaji elektrony
stavy se stejnym my

1s

2s
2p 3s

3p 4s
3d 4p

4d 5p
4f 5d

5f 6d
1s
2s, 2p
3s,3p
4s, 3d, 4p
Ss, 4d, Sp
6s, 4f, 5d, 6p
7s, 51, 6d, 7p

Ss

6s
6p 7s

p 8s
2
2+6=8
2+6=8
2+10+6=18
2+10+6=18

2+14+10+6=32
2+14 +10+ 6 =32

LRI A WN -

1 18
T —Atomic number 3
1 & OMetal He
100z 2 C [—Symbol O Semimetal B 1% 1 1w 17 |0
S~ 1201 CINonmetal glealwldl ol
2| Li | Be O | F (N
6341 a01e -Atomic weight 1061|1201 | 1401 | 16200 [13.00 | 2018
ﬁ_a ljlg 1= 1S< Is [ 16 | 17 | 18
3| Na 1
2258 s 4 5 o 7 s 9 w0 n w|Su|Sh|E 5| SL0E
13 20 21 23 a3 24 25 D 2T 3 EE) 50 51 33 33 X 55 3

4K|CalSc|Ti| V| Cr|Mn|Fe Co|Ni|Cu|Zn Ga|Ge|As | Se|Br|Kr

i
3910 40,06 /| 44.96 | 4759 | 50,94 | 5200|5454 | 5565 | 5595 | 5569 | 65,55 | 6539 | 69.72 | 726i | 74.92 | 7896 [ 7aso | 850
31 Sz | 59

s|Rb| St | ¥ | Zr |Nb | Mo| Tc |Ru|Rh|Pa | Az| Cd| in | Sn si Xe

e
547 | av6e || 5891 | 9122 | 9291 | 9594 | 9m91 | 1011 | 1029 | 1064 [ 1075 | 1128 | 11as | 1167 | 1215 | 1276 [1e6a [ is1s
S || 71 | 72 | 73 |74 |75 [ 7& [ 77 | 78 [ ¥9 | B0 | =1 [ 53 | 83 | 83 | 55 | o

¢ u|Hf | Ta e|Os | Ir Au H% T1 i At
1520 | 1373 || 1750 | 1785 | 1300 | 133|135 2| 1a02 | 1322 | 1as.1 | avo | cond | soss | eorz | 20a0 | 2090 | 100 eeza
Edd 5 103 104 105 [ 108 107 105 [ 109 [ 110 | 111 112 Ti4 118 115

7| Fr (Ra| Lr | Rf | Db 5? Bh|Hs | Mt |Uun|Uuu/Uub [Uug)|

uo|
2230 az6.0|( ze2.1] 2611 | 2621 i a6ei|zesi| z6s | 260 | ave | ere 239 289 293

[ = B0 [ B1 | 52 | BF | B4 | &5 [ &8 | &7

¢ | La | Ce | Pr |Nd [Pm|Sm| £u| Ga|Th | Dy | Ho| Er

1353 | 1401 | 1409 | 1442 | 1469 [150.4 | 1520 [ 1575 | 155 | 16275 | 1649 | f67.

T [ 70
m

3| 188.9 | 1730
T2 | 93 | 94 [ 95 | 96 | 97 | 98 | @9 | o0 [ 401 | 0%

7| Ac| Th|Pa| U | Np| Pu|Am|cCm| Bk | Ct | Es |Fm|Mad|No

2270 | 2320 | 2310 | ee0 | 257.0 | eant ['ean1 | eazr | 21| o501 | eseolese | 2ser| asat| yunrban

valenéni sféra, valencni elektrony:
chemické vlastnosti

elektronovy oktet sp: neteéné plyny
alkalické kovy

halogeny

lanthanoidy .,La — ,,Lu

aktinoidy 89A(; RN 103Lw

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 6. Vektorovy model atomu

zabyva se energii elektronového obalu pro atomy s vice elektrony bez ohledu na
velikosti jednotlivych kvantovych cisel elektront

Zakladni myslenka: 1 elektron ma 2 momenty hybnosti, které nejsou dokonale poznatelné,
muzeme urcit jen velikost a jednu slozku. Soucet téchto vektort by byl ,,rozmazan“ daleko

vice nez kterykoli z ptvodnich vektort.
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 6. Vektorovy model atomu

Celkovy (uUhrnny) moment hybnosti musi byt kvantovan jako kazdy jiny moment hybnosti:

J=Jj-(j+1)n  J,=mp

Velikost orbitalniho momentu hybnosti je dana kvantovym ¢islem /, spinovy mtize vaéi
nému zaujimat dva rizné sméry. Kvantové ¢éislo j proto nabyva nejvy$e dvou hodnot:

(pfi 1=0 je pouze j = %j

Kvantové &islo m; pak miaze nabyvat 2 + 1 hodnot:

o 11 .
mj:_'I,_"+1,".,_E,+i,.",]_1,1

Pro N elektront je zavedeni celkového momentu hybnosti vSech elektront jesté
vyznamnéjsi, protoze zména energie elektronového obalu zavisi na zménach celého obalu.
P¥i uréovani celkového momentu hybnosti elektronového obalu je vzhledem k neurcitosti
mozné pouzit dvou postupt:

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 6. Vektorovy model atomu

Pro lehéi atomy je vhodnéjsi zpisob oznaéovany LS:
[-YL[ §-Y§ J-L+s
Pro tézsi atomy je vhodnéjsi zpisob oznaéovany jj:

J-L+§ -

Kvantovani vSech 3 momenti hybnosti elektronového obalu:

L=L-(L+1)-n L=mn L=012..>1 m =-L,..,-101..,+L

S=S:(S+1)-n Szzmsh pro n sudé: S=0,1,2,...,g mg =-S,...,-1,0,1,...,+S

pro n liché: S-= ey +S

_9 . n
2'2°772

J=J-(J+0)n J=mpn J=L+SL+S-1.JL-S] m,=-J-d+1..,.J-1J
2S + 1 hodnot pro L > S,2L +1 hodnot pro S > L
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 6. Vektorovy model atomu

Stavy s riznymi Cisly L, S, J maji rizné energie.

PIné obsazené orbity k L, S, J neprispivaji (opaéné orientace se odeétou).

» multiplicita
Oznaceni energetické hladiny: term (n)

Ne vSechny kombinace trojic LSJ jsou mozné (Puliaiv vyluéovaci princip).
Priklad:

2 elektrony na orbité p (/= 1)

teoreticky: L=0,1, 2
$=0,1 24 stavl

J=0,1,2,3

ve skuteénosti: m=1, m, =+3 6.5
1 —— =13 stavu

Kolika raznych energii mohou tyto stavy nabyvat?

2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 6. Vektorovy model atomu
Kolika raznych energii mohou tyto stavy nabyvat?

m | m | m, | m, L S J | term

1 1 0 d 2 0 2 IDz

1 0 ) 0 1 1 2 | p

to et R zakladni term
1 [ R 0 g (s minimalni energii)
1 0 J T 1 0 1 P

! - ) 0 0 1 1 s

1 - J l 0 1 1 s

1 -1 T N 0 0 0 IS]

1 -1 J T 0 0 0 1S,

0 0 T N 0 0 0 IS]

1 0 ) 0 1 1 o | p

1 0 J J 1 1 2 | ’p

1 0 0 J 1 0 1 P

1 0 J 0 1 0 1 1P1

1 - T d 2 0 2 D,

--- znaci se pismeny S, P, D, ...
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2. Kvantové-mechanicky popis atomového obalu
2. 6. Vektorovy model atomu
Poradi pfrispévku k energii od vzajemnych interakci:

Pro lehéi atomy LS: Pro té2$i atomy jj:

1. vyménna energie
2. Coulombovské odpuzovani
3. spin-orbitalni interakce

spin-orbitalni interakce
Coulombovské odpuzovani
vyménna energie

wn =

3. spektra atomu
3. 1. Opticka spektra

Vznikaji prechody valenénich elektronu.

Intenzity ¢ar jsou dany pravdépodobnosti prechodil, které zaviseji na zptisobu excitace.
Presné vypocty umoznuje kvantova elektrodynamika vyuzivajici €asového poruchového
poctu.

3. 1. 1. Vybérova pravidla

Podle vypocti kvantové mechaniky jsou pravdépodobnosti nékterych prechodd nulové -
takovym prechodiim se fika zakazané prechody.

Al = +1
Am=0,+1

Am, = 0 pro stav s vice elektrony:

AS =0

AL=0,+1

AJ=0,+1s vyjimkouJ=0—->J=0
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3. Spektra atoml
3.1.1. Vybérova pravidla

Priklad na pouziti vybérovych pravidel:
Kolik ¢éar ma jemna struktura ¢ary H, ?

jde o prechod z n = 3 na hladinu n = 2, u jednoho elektronu jsou velka kvantova cisla
totozna s malymi

jeden elektron na n = 3 maze byt ve stavech danych kvantovymi €isly:

L=012 s=1; J=|L+]
na n = 2 maze byt ve stavech danych kvantovymi ¢isly:
L=0% S=1; J=|L=]
povolené piechody mezi termy:
’s, p, P, D, D, AMl=t1 = S—>P,P—>S,D>P
2 2 2 2 2
9
\W prechody zakazané podle: A1 = E X
zS 2P 2P piechody zakazané podle: Al # 0
1 1 3
2 2 2 prechod zakazany podle: Al =2

Sledovana c¢ara se sklada ze 7 ¢ar jemné struktury: Lambiiv posuv.

3. Spektra atom

3.1.1. Vybérova pravidla Schéma energetickych hladin a
... POvolenych prechodil pro valenéni
elektron sodiku. Ve sloupcich jsou
fazeny energetické hladiny podle
hlavniho kvantového cisla, sloupce
odpovidaji jednotlivym termtm.

S s "Fia s

Sodikovy dublet: dvé
zluté ¢ary stejné intenzity
s velmi blizkou vinovou
délkou. Nepatrna

2
odlziénost energie term P%
a P je dusledkem
rozdilné interakce mezi
spinovym a orbitalnim
momentem (projev
spinu).

20r—

10 em=8

At

N| e



3. Spektra atoml

3. 1. 2. Vyménné sily Schéma ’energetickycfh hladin_a
povolenych piechodt pro helium. Je

Spektrum hélia: nutné oddélit stavy s S =0

0 (parahelium) a stavy s S=1
e Al s A 4 4| et (ortohelium). Vzhledem k vybérovému
v/ ps $&E e pravidlu pro S nejsou mezi nimi
z_“ 2 -?;';EL:: 2 povolené pirechody.
5t ' | B Coulombovské sily mezi elektrony
jsou v obou pripadech stejné, rozdily v
| Hydogen  energiich jsou tedy dany odlisnymi
| —— interakcemi mezi stavy s paralelnimi
| spiny: 11 nebo || aspiny
10+ [ antiparalelnimi | 4 . Interakce
spinovych magnetickych momentt
alf [ ; jsou pritom slabsi nez rozdily energii.
| . ni=l Jediné vysvétleni: vyménné sily.
20 | : Helium
energy Toto je zakazany piechod, ktery se
levels muze uskutecnit jen pfi srazce dvou
! atoma, pfi které dojde k vyméné
-2% : elektronu.
0 1 2 3 0 1 2 3 !
Orbital angular momentum |

3. Spektra atoml
3. 1. 3. Magnetooptické jevy

Zeemantyv jev (1896): Stépeni spektralnich ¢ar v magnetickém poli

Outside the
SUNspot.

Regionin
the sunspot.

o, s’ D
% s | B ot
3 ) l Outside the
sunspot.
'

The Zeeman effect: a strong magnetic field splits the
spectral lines into two or more compaonents. The
strength of the magnetic field can be measured from the
amount of separation of the components. Sunspots are
regions of strong magnetic fields.

‘ Pieter Zeeman (1865-1943) V magnetickém poli |nte|:z_19'u1| oba ma_gngtlcke
momenty elektronu s vnéjsim magnetickym polem.
Ma=li vnéjsSi magnetostatické pole zmér osy z:

AE=M.B+M..B AE =mugB +2m u,B = p,B(m +2m,)



3. Spektra atoml

3. 1. 3. Magnetooptickeé jevy

AE =mugB+2m_ pB = p1;B(m+2m,) Av=%(Am+2Ams)

pFi zafivém prechodu

V=1V, HsB (Am + ZAms) Protoze plati vybérova pravidla Am=0,+1
h Am, =0
budou frekvence odpovidajici dovolenym pfechodiim:
B B
# ; V3=V, ——ﬂ;
Pavodni spektralni ¢ara se rozstépi na 3 ¢ary, z nichz jedna bude na piivodnim
misté, dvé budou symetricky odchyleny.

Vi=V, Vy=Vy+

Normalni Zeemanuv jev

3. Spektra atoml
3. 1. 3. Magnetooptické jevy

rozstépeni na jiny pocet ¢ar:-magnetické momenty se skladaji jinak nez momenty
hybnosti (pomér magnetickych momentu je proti mechanickym dvojnasobny), proto

Ji neni rovnobézny s J
Piispévek k energii AE=g- m,u,B

g je Landeeho faktor g =g(L,S,J)

Kazdy energenticky stav se v magnetickém poli $tépi na 2J + 1 podstavu

sodikovy dublet 2P _)23 4 + 2, 8 kombinaci — 2
a (zakazané prechody) = 6 ¢ar

NEL P I e 2p _,2g 2+2, 4 kombinace = 4 &ary

b [ ] i .j"‘ : 2 2 2
" 1} 1 Anomalni Zeemanuv jev
|
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3. Spektra atoml

3. 1. 4. Spontanni a vynucené pirechody

k spontanni, pravdépodobnost
emisni prechod P P P A“;
i doba zivota excit. stavu 10" s

vynuceny (indukovana emise), vznika dopadem
fotonu s energii  p,, — E, -E,
1

pravdépodobnost prechodu U(v)-B;;

celkova pravdépodobnost emisniho prechodu: A, +u(v)-B,;

absorp¢ni prechod ] k pouze vynuceny, pravdépodobnost U(V)-B,-k
i
A, B,;, B, Einsteinovy koeficienty

plati: Bki = Bik

Pravdépodobnost emise je vzdy vétsi nez pravdépodobnost absorpce.

3. Spektra atom

3. 1. 4. Spontanni a vynucené prechody

Predchozi tvrzeni plati pro libovolné 2 hladiny, v tfihladinovém systému je mozné
dosahnout inverzniho stavu.

excitované stavy

: metastabilni hladina, doba Zivota~1s

_______ zakazany prechod (nelze ho
[ e N , uskuteénit bez pfitomnosti treti
) éastice, spontanni emise je

y

zékladni stav ",

: - P 3 nemozna)
'« spontanni emise «
€erpani — intenzivni absorpce vynucena emise
Zareni produkované vynucenou emisi je :
monochromatické ‘
‘ koherentni
‘ kolimované
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3. Spektra atoml

3. 1. 4. Spontanni a vynucené pirechody

3. Spektra atom
3. 2. Rentgenova spektra

vhodna prostiedi: rubin, CO,,
neodymové sklo, He+Ne,
GaAs (polovodicové lasery)

laser  Light Amplification by Stimuled Emission of Radiation
maser Microwave
] LaserWorldheard 1 &1=]
The Laser
f L®
L e So0oe W @ -
e 0O 0TE @ ® N
oo e o9 e -
. ee 0o ™ ® e
e ¢ .
] .,
' L
e P o g B flas Hing Frrsr P iy B b iy Firrer ==
sta by e
kit o Ly L
Figpe -] Il-rhr;:n

1895 — Roentgen: elektromagnetické zareni s kratSimi vinovymi délkami nez

ultrafialové: 10 az 0,01 nm

Wilhelm Conrad Rontgen (1845-1923)

ruka poranéna brokovnici
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3. Spektra atoml

3. 2. Rentgenova spektra
A

'3\?,\ i r,[c anoda
N

£ antikatoda

katoda

&
nY

usporadani podle Coolidge

3. Spektra atom

3. 2. Rentgenova spektra
a) brzdné zareni: spojité spektrum, negavisi na materialu antikatody

1\.:":}
<¥Rw [
H e
Abbildung 13: a4
Zur Bremsstrahlung
in der Nahe eines positiv gefadenen Afomkerns
wird ein Elektron abgebremst. Dabei verliert es
Enetyie, die es in Form von Bremsstrahiung abgibt.
: eU=h A = TC
_. tharacteristic =nv = ‘min —
5 | _«--[>" " radiation eU
4 ‘ a= kratkovinna hranice
JV . continuous
radiation

N - <1 | (hremsstrahlung)

2
/ oo 28RV
1 g 20 kv

U=25kV = A4,,=0,00nm

H-ray intensity (arbitrary units)
w

/ = 15 kv
D . 10k
0 10 z0 B0

wavelength (nm)



3. Spektra atoml

3. 2. Rentgenova spektra
b) charakteristické zareni: ¢arové spektrum, zavisi na materialu antikatody

=P drum wom Rontgensirahiung (Mokbdan- Angda) mit Madl
Wil mk
isoo K vznik: excitace elektronu v atomu
1 z vnitinich vrstev: série
L OO Kﬂ
| K,~L > K K;,~M - K
I" L L, L~M > L L',,zN—>L
| 14
SO0+ || P
- ! I
.l |
I:I H“x. I i
N — Py
= {81 ] = =0 F .} o

frekvence €ar charakteristického Roentgenova spektra popsal Moseley:

\/‘7 =C- (Z - P) vztah je ve shodé se
! vztahem Balmerovym:
vyjadiuje odstinéni slupky, 2
konstanta ¢ary ze které elektron pfechazi o=V A (Z _ p,-)
od jadra c n?

3. Spektra atom

3. 3. Molekuly — stavba a spektrum
3. 3. 1. Stavba molekul
vazba: interakce elektronti ve valenéni (,,vnéjsi“) slupce

2 krajni pripady vazeb: 1) iontova (heteropolarni) - NaCl
2) kovalentni (homeopolarni) — H,

soustava 2 atomu vodiku s elektrony, jejich spiny jsou paralelni a antiparalelni
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3. Spektra atoml

3. 3. Molekuly — stavba a spektrum
3. 3. 1. Stavba molekul

O — ve valencni slupce 6 elektron(i: 2 ve stavu s (vykompenzovany, vazby se neuéastni)
4 ve stavup: m=0,1,1 ot
SN 4 A

pro sdileni elektronti nejvhodnéjsi

3. Spektra atom

3. 3. Molekuly — stavba a spektrum
3. 3. 1. Stavba molekul

Stavy vSech 4 p elektronl jsou rtizné, maji véak prakticky stejnou energii. Kvantova
mechanika pak umoznuje sestavit dalSi vinové funkce linearni kombinaci vS§ech 6
moznych stavl. Hustoty pravdépodobnosti téchto 6 moznych stava pak maji tvar
symetricky podle jednotlivych os:
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