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Sikovné jednotRy

Pro odhady velicin v atomarnim
svete je vhodna volba jednotek velmi
dalezita




Sikovné jednotky -- R zapamatovdni

m,= 9.11x103! kg
e = 1.60 x101°C
h= 1.05x%x1034]Js
¢= 3.00 x10% ms-!
ko= 1.38 x10-23 JK-!

Jednotky atomistice pfiméfené v ramci soustavy Sl
nm, eV, fs, V, K (misto m, kg, s, A, K)

1 eV je energie, kterou elementarni naboj ziska pfi
prachodu potencialnim rozdilem 1 V,

1eV=1.60x101]
Pak

7 =0.66 eVfs m,=5.7 eVfs’nm -2
e=1.00 eVV'! ky=1/11604 eVK -!
¢ = 3.00 x10? nmfs-!




Relace neurcitosti

Odhad bez pocitani

pro ionisacni potencialy atomu




Harmonicky oscildtor

Odhad z Heisenbergovych relaci:

energie nulovych kmita




3. Planckova konstanta jako hranicni hodnota
Ax[Ap =#h relace neurcitostl

Toto je genericka forma Heisenbergovych relaci. Vlastné jeto 2 , ne >
Poradné odvozeno

Ax[Ap =2Lh relace neurcitosti
(42)" =((x=(x))"). (4p)" =+

To se nam ted hodi na oscilator, kde pracujeme vlastne presne, i kdyz tak
dalece bez pocitani. Musi se ale pripomenout

(O) = (@0

W)= [ e ()0, (x)




Odhad z relace neurcitosti

To je standard, takze jen schematicky

H=5Lp* +1lmwr’x’
E:<H>=ﬁ p2>+%ma)2<x2>
=5-(4p ’ +%ma)2 (L\)C)2 protoze <x>:<p>20

(4p)
=L (4 p)2 +Lma’h’ (4 p)_2 7 relace neurs. pro rovnost
(q +Lmar'n’ /q)

Z podminky
0F _
P

E 0 — % h w Energie nulovych kmitl podle o¢ekavani




Velikost atomil

Jaké jsou empirické udaje o velikosti atomu

Jaké jsou teoretické diivody pro tyto udaje




-Obr

T2 B 5 3B

atom ;, X

17 cm3

Opakovdni o atomech

» OBAL
Z elektront
- JADRO naboj jadra 0=2Zl
Z protonU
N=A-Z neutrond hmotnost atomu A~ Ay

polomér jadra R=r,A"
ro=12%10"5m

» Aatomovy objem = rel. at. hmotnost g/ 10° X hustota

objem na atom = atomovy objem / Avogadr. Cislo

= » 30

. 4. Zdvislost atomového objemu na atomovém &sle

40

b V=107 M/ p
1Y, # _{( 3 3
o r=(&xVN,)
Y R ... odhad z empirickych dat
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Typocet empirickych polomérii

1

r = (%T XV/N y ) > chceme molarni (atomovy) objem v nm
1 cm=10" m=10" nm

r=107 (N7 )"

r =0.0734 X7
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“ Relace neurcitosti -- aplikace “

Ax[Ap =h relace neurcitosti

Propojime prostorovou rozlehlost L a energii E vazaného stavu Castice o
hmotnosti m ... kriterium ultrakvantoveho rezimu

1. krok Kkineticka energie Castice ve vazaném stavu (v potencial. jamé)

2

mEkin D (Ap )<\

energie kvant. fluktuaci

2. krok odhad z relace neurcitosti

h _h

Ax L

~ priznak
ultrakvantového stavu

3. krok kineticka a celkova energie stejného radu

mEDL*0 h~—0

Plati pro coulombickou
iInterakci:

— Stabilita atomu a
hmoty vubec
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Odhad ionizacni energie atomu z relace neurcitosti H

mE L [ h* obecny vztah

m, I @ [ #° odhad ioniza¢niho potencialu

pouzijeme nasich jednotek nm, eV, fs
n* 0,66°
m 5,7

€

110.076

Empirické poloméry atomt maji hodnoty v fadu 0,1 nm (1A)

Energie valencnich elektront v atomech pak vychazeji v fadu eV
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eV

loniza€ni energie

lonizaCni energie atomu

40 &0

Atomové (protonové) Cislo

1040




nm

Atomovy polomér

0,25

0,20

0,15

0,10

0,05

36 64

Atomové (protonove) Cislo




Atomové jednotky

Rozmeérove uvahy
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Atomové prirozené jednotRy

Prirozené soustavy jednotek zaviseji na vybéru fundamentalnich konstant

jednotky |G ¢ h €° m, m, hodi se v
Planckovy | o o kvantove gravitaci
relativisticke o o (¢ *) | kvantové¢ elektrodynamice
atomove ° o . atomove fysice

Atomoveé jednotky

* Inspirace od Bohra(1913) Rozmérova uvaha - relevantni veliciny
* Dvé podminky pro Bohruv polomér a Hartreeho energii
(rozméroveé kombinace ... kineticka energie a Coulomb. potencial. energie)
h2 E - 6,2
2 o~
m,d dy

E, =
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H Atomové prirozené jednotRy H

Prirozené soustavy jednotek zaviseji na vybéru fundamentalnich konstant

jednotky |G ¢ h €° m, m, hodi se v
Planckovy | o o kvantove gravitaci
relativisticke o o (¢ *) | kvantové¢ elektrodynamice
atomove ° o . atomove fysice

Atomoveé jednotky

* Inspirace od Bohra(1913) Rozmérova uvaha - relevantni veliciny
* Dvé podminky pro Bohruv polomér a Hartreeho energii
(rozméroveé kombinace ... kineticka energie a Coulomb. potencial. energie)

h2 6,2
EO - 2 EO -
m,d dy
 Vysledek

2 4

I/ o= m e

do — 120 0 — hz

m.,e v plné shode s

Bohrovou teorii
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Appendix: Atomic units

Introducing atomic units, ¢ = my = h = 4dwey = 1. considerably simplifies all formulae of
quantum mechanics. In Tab. 0.1 we present SI values of atomic units.

Tab. 0.1. The conversion factors of atomic units to 51 and other units based on the 2006 CODATA adjust-
ment of the value of constants [45].

a.u. of Symbol  Numerical value Unit
charge: elementary charge e 1.602 176 487(40) x 1012 c
mass: electron mass m, 0.100 382 15(45) x 10—3! kg
action: reduced Planck constant 7 1.054 571 628(53) x 10— Is
length: Bohr radius (bohr) iy 0.529 177 208 50(36) x 107" m

0.520 177 208 50(36) < 10-1% A
energy: Hartree energy (hartree) Ej, 4.350 743 04(22) x 10~ 1® ]

27.211 383 B6(68) eV

2.194 746 313 705(15) x 10° cm™!

2.625 490 617 = 10° kI mol
time fi/Ey 2.418 884 326 505(16) x 10717 s
force Ey/ag 5.238 722 06(41) x 108 N
velocity agEy /b 2,187 691 2541(15) x 108 ms—!
momentum hifag 1.992 851 565(99) x -4 kgms ™!
current eEy /h 6.623 617 63(17) %1077 A
charge density e/a 1.081 202 300(27) = 1012 Cm
electric potential Eyfe 27.211 383 86(68) V
electric field Ey [eag 5.142 206 32(13) x 10! Vm!
electric field gradient Enfea;  9.717 361 66(24) x 10°! Vm?
electric dipole moment et 5.478 352 81(21) = 1030 Cm

2.541 746 23 Debye
electric quadrupole moment cas 1.486 551 07(11) x 10~ C m*
electric polarizability eZad /By, 1.648 777 2536(34) <10~ CFmtd
I st hyperpolarizability e*ad [EZ  3.206 361 533(81) x 1033 C3m? J-2
2nd hyperpolarizability etal /ES  6.235 380 95(31) x 10-% Cdmd )3
magnetic flux density h/ea? 2.350 517 382(59) x 10° T
magnetic dipole moment fie/m. 1.864 801 830(46) = 10— T
magne tizability e?al/m, T7.891 036 433(27)x 10-2° | 5 e

permitivity e fagEy  1.112 650 056... x 10~ 1° Fm™!




Zobecnéni Bohrovy teorie

lont s jedinym elektronem

Meze nerelativistické teorie
O konstante jemné struktury
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Semiklasicky popis vodikupodobného iontu podle Bohra

e<()

< OBAL
f 1 elektron

. JADRO naboj jadra 0= Zle
Z protond hmotnost atomu M ~ 4 u>2Zu>>m,
polomerjadra R =7 A3 <<7
iont ZA(Z-1)+ ro=1,2X% 10-15 m
A

* Elektron obiha rychlosti v kolem nehybného jadra. Ma hybnost p= m_, v, moment
hybnosti m, vr, odstfediva sila je m,v?/r ... vSecho klasicke

* Pritahovan je coulombickou silou

2 2
Ze D12 _ Ze2
4]EO V r

* Pripojeno je kvantovani, prostrednictvim kvanta akce, Planckovy konstanty 7.

* VeliCina ke kvantovani vhodna ma rozmeér akce. To je pravé moment hybnosti.
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Bohrova teorie vodikupodobného iontu

*Dvé podminky pro Bohruav polomér a Hartreeho energii

2 12
my- _ Ze - i
S Klasicka podminka
v v
morv =klh, k=1,2,... Kvantova podminka

*Vysledek
— 2 — 1 -2
no=a, Lk, E, =—3E, Lk
2 2 14
h 1 Z"me
a, = —=—q, E,=2—¢—=7E
Zme” 2L h
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Vztah k relativité

h’ 1 Zm e

2
a, = =—a L, = =/°E
Z 0> Z 2 0
Zme* Z h
12 1
a= 7 i 137 konstanta jemné¢ struktury, bezrozmérna vazbova konstanta
C

v, =p,lm,=hlma, =2/ h=2v,=Za ¢
E,=Z%E,=(Za)* Unc’
a, =(Za)" h/mec=Za)" @

YA
/Za =——I[1 1 nerelativistickd podminka

137

Compton
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Planckovy prirozené jednotRy

oveéfime prusecik v Bicakoveé diagramu
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®Planckovy "prirozené” jednotky

Prirozené soustavy jednotek zaviseji na vybéru fundamentalnich konstant

jednotky |G ¢ h €° m, m, hodi se v
Planckovy §. o = kvantove gravitaci
relativisticke o o (¢ *) | kvantové¢ elektrodynamice
atomove ° o . atomove fysice

Planckovy jednotky

» Sestavime veliCiny o rozméru délka, hmotnost, cas

* To jsou Planckovy jednotky, historicky prvni prirozené jednotky ... jak je
navrhl 1899, sotva svou konstantu zavedl, jesté bez dnesSni interpretace
* Hodnoty Planckovych jednotek jsou ponékud zarazejici

tp= (hG/) = 413x10% m

o |—
|

mp=(hc/G)” = 5.56x107° kg

B —

= (hG/c®) = 1.38x107s
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The end




