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atomu




Atomy a jejich spektra
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Atomy a jejich spektra
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Atomy a jejich spektra

* Vlyzkum elektromagnetického zareni atom( a molekul
e Absorpce, emise: UV, VIS, IR
* Spektroskopie: hranoly, mfizky, fotodetektory
* Druhy spekter: ¢arové — atomy
pasové — molekuly
spojita — zahrata télesa
* Parametry spekter: A (vinova délka), 1/A (vinocet), u (frekvence),

E (energie foton()

Spektroskopie: kazdy prvek se vyznacuje jedinym charakteristickym ¢arovym spektrem — analyza.




Atomova spektra vodiku

Rok
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Vinové délky v atomovych spektrech se fadi do skupin — spektralni

série

Prvni objevena v roce 1885 J.J. Balmerem u vodiku ve viditelné oblasti

Objevitel 1.¢ara (nm) Oblast m
Lyman 121,6 uv
Balmer 656,3 VIS
Paschen 1875,1 IR
Brackett 4050,0 IR
Pfund 7400,0 IR
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Atomova spektra vodiku
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Bohruv model atomu vodiku

* 1913 Niels Bohr: postulaty stability (spekulativni)

Atomy se nachazeji ve stacionarnich stavech energie, ve kterych
neabsorbuji ani neemituji zareni. Energie odpovidajici témto
staviim tvori diskrétni posloupnost a Fidi se kvantovymi pravidly.
Pro moment hybnosti elektronu na orbitu o poloméru r plati:

m_,vr = nh h =2rth n=1,23,..

Atom emituje nebo absorbuje zazeni po kvantech pfri prechodu z
jednoho stacionarniho stavu do druhého.

hu =hw =E; - E

_ me* 1 _ _13,6eV
" 8&/h’ n’ nt

n=1,2,3,...




Bohriuv model atomu

Casta interpretace 1. Bohrova postulatu:

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

h
- de Broglieova vinova délka ¢astice
myv
pripustné drahy jsou pouze ty, kde délka kruhové drahy je
27r, = n(A celistvyym nasobkem de Broglieovy vinové délky elektronu

povolena (kvantova) draha pro n =4

nepovolena draha




Bohruv model atomu

Dulezity experiment potvrzujici hladinové usporadani kvantovanych energii v elektronti v

atomech: Franckuliv-HertzGv pokus — 1914 (James Franck, Gustav Hertz,

Nobelova cena 1925)

Positively charged qrid
accelerates electrons

Heated cathode
produces electrons

after Krane

Collecting plate is slightly
negative with respect to
the grid so that only those
electrons above an enerqy
threshold will reach it.

Current from collector
measured as a function
of accelerating

voltage.

Collected current {maA)

Franck-Hertz Data for Mercury

10
Accelerating Yoltage



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 zplisobeno tim, ze kromé povolenych
kruhovych drah jsou mozné i eliptické drahy s riiznou excentricitou

Arnold Sommerfeld
(1868-1951)

Bohrliv model je smési klasickych predstav a postulatt, které jsou s klasickymi
predstavami ve sporu

Bohriiv model nedokaze vysvétlit spektra jinych atom( nez H, He*, Li?*, Be3*, B4, ...,
takzvanych izoelektronovych atomu

Bohriiv model nedokaze

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




Stojaté viny — vlastni kmity na struné

A = 2—L,n - 1,2,3,00.
n
.| nrT
y,(t) = Asin 7 x |,n=123,..




Elektron v jamé nekonecné hloubky vazané stavy
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Nalezeni vinovych funkci
princip korespondence, energie zakladniho stavu
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Elektron v jamé konecné hloubky
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Zakladni predstavy, ze kterych vznikla kvantova mechanika

Castice ma vinové vlastnosti = méla by byt popsatelna stejné jako vinéni:

W(r,t)=¢(r)e popis stacionarniho vinéni w=27f = 271%

prostorova zavislost periodicka ¢asova zavislost

funkce musi vyhovovat vinové rovnici: AW = lz_‘//
ot’

i 1 i
po dosazeni: €' “Ay = Fw(_a}) (&'

wz w 27 _ 2m  2mmv d*m*v?
P AP
de Broglieova vinova délka Ay + Z_T(%mij =1 |
> S W, =E-U
_h

Schrodingerova rovnice

I:Iw = Ey, H je Hamiltontiv operator, operator celkové energie




Kvantove-mechanicky popis atomového obalu

Zakladni pojmy a zakonitosti kvantové mechaniky
Vinova funkce

postulat: Casovy vyvoj stavu soustavy dokonale popisuje vinova funkce

n &astic: L|J(F1, Fyy Fyyene Py t) Y je bez pfimého fyzikalniho vyznamu, zpravidla je

komplexni a
y je feSenim éasové Schrédingerovy rovnice: ,h_LP =HWY
H je Hamiltonlv operator (celkové energie) at

Wy uréuje stav jednoznacné, tj. Ize z ni matematickymi postupy ziskat veskeré
dostupné informace o soustaveé

, 2
Y = |LIJ| = p je hustota pravdépodobnosti vyskytu

pLdV je pro n=1 pravdépodobnost toho, Ze v Case t je Castice z
v objemu dV v misté popsaném pruvodicem

~!

dVv

J'|LIJ|2 [@V =1 (integrace pies cely prostor)

normovaci podminka




pri stacionarnich déjich (silové pole je €asové nezavislé), plati:

LIJ(F,l‘) = t/I(F) [&'“ kde & je feSenim tzv. Schrodingerovy rovnice:

I:Iw = Ey, H je Hamiltonuliv operator, operator celkové energie

hZ
-—A+U[]
2m

pro jednu ¢astici ma Hamiltonuv operator tvar: H

kazda vinova funkce musi mit 4 nasledujici vlastnosti:

= jednoznacna

= spojita

= konecha

= kvadraticky integrabilni




hlavni rozdily mezi kvantovou a klasickou mechanikou:

kvantova klasicka

vinovou funkci urceni stavu céasovou zavislosti souradnic

W(F,, Fyy Fyyene Py 1) | F (), 7, (£), F, (£),... F, (t)
spojita pouze u volné . . .
&astice, jinak diskrétni I zasadne spojita

vzdy jen pravdépodobnost presna lokalizace — existuji

trajektorie

rozliSitelnost

Castice stejnych vlastnosti Castice lze vzdy rozlisit podle
jsou nerozliSitelné trajektorie




Hodnoty fyzikalnich veli€in

Kazdé fyzikalni veli¢iné je v kvantové mechanice prifazen operator (postulat)
dva operatory jsou postulovany: operator souradnice: X=xI

a operator slozky hybnosti: ﬁx = —ihi

0x

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

2, p2 . 2 i 2 2 -
E=T+y=P PP g V(0 +—m3—4-4miJ
2m 2m 0x oy 0z

hZ
+U=-2A+U
2m

N

Hodnoty, kterych muiize nabyvat fyzikalni veliCina 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 jednoznacné a kvadraticky integrabilni

mnozina vSech charakteristickych hodnot se nazyva




Kvantova cisla
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Kvantova cisla

O(f) DB =A"  Ae™ = Ao
m =0,£1,+2,13,...

@(1.9) Legendrovy polynomy /> |m|

m=0,x1,£2,...+1
R(r) Laguerovy polynomy n>1+1
[=0,1,.2,..(n-1)
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Kvantova cisla

n = 1,2,3,.... Hlavni kvantové &islo
[ =01,2,..(n—1) Orbitalni kvantové &islo

m = O,il,iZ,.... + l Magnetické kvantové cislo

‘/J = Rn,l@l,mcbm




Orbitalni kvantoveé cislo

E=T  +T  +U

rad

orb

_n+y 0

orb — 2 orb 2
2 2
L=.I(l+1)h e T
I=0123456 .. stavy momentu hybnosti
spdfghi..
s p d f g h
I=0 I=1 =2 I=3 I=4 |I=5
n=1 1s
n=2 2s 2p Symbolické znaceni stavi
n=3 3s 3p 3d atomu vodiku
n=4 4s 4p 4d 4f
n=5 5s 5p b5d 5f b5g
n=6 6s 6p 6d 6f 6g 6h




Magnetické kvantové cislo

ﬂziA /J=—ef71'2 v:2]fr

e —
e i
a (Zme]

gyromagneticky pomér

L=myr=27m, fi’

L=.JI(l+1)n

Lz — mh prostorové kvantovani




Magnetické kvantové cislo




Hustota pravdepodobnosti vyskytu elektronu

Y = RO® wi" =|R||ef'|@f




Hustota pravdepodobnosti vyskytu elektronu




