Elektronovy obal atomu

Chemicke vlastnosti atomt (a molekul) jsou urceny
vlastnostmi elektronoveho obalu.

Chceme znat energii a prostorove rozlozeni elektronu

Znalosti o elektronovém obalu byly ziskany studiem zareni
emitovan¢ho excitovanymi atomy (vybuzeni ze zakladniho
stavu do stavu excitovancho doddnim energie - tepelna
elektricka jiskra, oblouk) :




Elektromagnetické zareni
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Elektromagnetické zareni

Vinova délka, A [m]
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Spektralni citlivost lidského oka

3 typy Cipku

VInova délka, nm




Spektrum zareni
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Newtonovo kolo

Svétlo ma charakter:
*vlnovy (interference)

eCasticovy (pohyb po pfimce)
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Aditivni skladani barev (RGB)
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Subtraktivni skladani barev (CMY)
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Spektrum zareni

Continuous Spectrum

Emission Spectrum

Absorption Spectrum

Slunecni spektrum: He, Fe, Mg,...
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Emisni ¢arova spektra prvku
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Kvantovani energie

1900 Energie zareni o vinové delce A se muze absorbovat nebo
emitovat po diskrétnich mnozstvich = kvantech

Excitovany stav
E; E;

Dodani energie Mﬁ‘-ﬂl =hv

—

Eq Eq
Z.akladni stav

Svételna kvanta = fotony Max Planck

AE=nhv=nhc/A (1853 - 1947)
NP za fyziku 1918

Planckova konstanta h=6.626 1034 J s =




Z.areni ¢erného télesa

cerné téleso

Atomy = oscilatory
Kvantovani energie

2nhc

ek -

Blackbody Radiation

Classical theory
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Vyzarena energie je funkci pouze teploty
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Z.areni ¢erného télesa

Infra-red

Wienuv zakon

2000 K
i — — Peak YWawvelength —
Aoy 1 = konst

Intensity cure
/\ for each
termperature

-
Be
.
£
o
-
]
=
e =
[ ]
wa
L B
b
[
>
i
-
o
3

Stefan-Boltzmannuv zakon

= oWer

P=c T

Teplota zareni vesmiru
2.73 K

5
Wavelength & [gm




Sun - Rad haot Earth
surfacea : object surface

GO00K = 1800K 300K

Infrarad
Irvlra et

400 700 1000 nm 450 5
Wavelangth & in nm Wavedangth A in pm

3

Losme: Dackground
rachation

2.7K

Far
Infrared
Microwave

Power density (w/m

1.0 1.5 2.0
Wavelangth A in mm




Fotoelektricky jev

1 887 HelanCh HGI'tZ Evacuated

1898 J. J. Thomson / tube
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Fotoelektricky jev

® = Tok fotoelektronu hv,= vystupni prace

I —
Intenzita
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KE =
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Fotoelektricky jev
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1995 Fotoelektricky jev

Casticovy charakter elmag. zafeni

Svétlo = fotony

energie fotonu E=hv

energie vyletujiciho elektronu E,. = 5 mv?

W

hv=E + % my? Albert Einstein

(1879-1955)
NP za fyziku 1921

Ein=h(v—v)

Collector

onorniomatic v, = konstanta kovu
h = Planckova konstanta
Variable .\ O

N .I-.rfJ-ItElgE Grid \ El = hVO = Vystupnl prace

I AT Thin Retarding
- metal foil voltage




Fotoelektricky jev

hv=E +% mv?

hv, = vystupni prace




Aplikace fotoelektrickeho jevu - Night Vision




Emisni spektrum vodiku

[ datertor

(photo graphac plate)

glllﬁ

L

Spektrum svétla emitovaneho H atomy




Rydbergova rovnice

Experimentalné ziskana rovnice ze spektralnich méreni
Rydbergova konstanta, R_= 109678 cm~!

n, m cela cisla,
n=2,m=3,4,5,6,.... Balmerova série, vis

Rydbergova rovnice plati pouze pro spektrum H




Spektrum atomu vodiku

Il
] [ o} [L)

=1 "




E_=0.00)

——

e

Eq=-1.36%10""7]

242X 10717 ]

5.45 % 1017 ]

| | | &4 ™ 2,18 % 10-18 ]
AR A st
Lyman Balmer Paschen Brackett Piund




Bohruv model atomu

1913

Niels Bohr
(1885 - 1962)
NP za fyziku 1922

Elektrony obihaji kolem jadra po
kruhovych drahach, rovnovaha
odstrediveé a Coulombovskeé
pritazlive sily

Fo=F¢




Bohruv model atomu

E=E, TEn="ymvi-Ze/dnegr=-Ze/8mg;r

Pokud je r libovolné, obihajici e ztraci (vyzafuje) energii, r se
sniZuje, € se srazi s jadrem. Neni to ve skuteCnosti pravda. Tedy
¢ musi obihat jen po urCitych drahdch s danou E a r, na kterych
nevyzaruje energii = stacionarni stavy.

vysS§i = excitovane stavy
Zména stavu kvantovana E, — E, =hv




Bohruv model atomu

Bohruv postulat: moment hybnosti elektronu je celoCiselnym
nasobkem Planckova kvanta h/2xn

n = kvantové ¢islo

dosadime z mV2:Z€2/4TE801’

r =n’(a,/Z) a,=¢€,h*/ nme?

a,=0.529 A Bohrtiv polomér atomu H

v=72¢/2¢mnh




Bohruv model atomu

E=E, TE =", mv—Ze/dngr

zavedenim kvantovani

(1eV=1.610"17)

E,=13.6 eV
Ionizacni potencial
H atomu




Bohruv model atomu

Cim je elektron pevngji
vazan k jadru, tim je jeho
energie negativng)si, vice
energie se uvolni.




IonizacCni energie

Atomove Cislo, Z




Bohruv model atomu

E =—E,Z?/n*=—-(me*/ 8¢ h?) Z?/n?

Rozdil energii mezi dvéma hladinami

E,-E,=(-E;Z*/n,°) - (- E; Z*/n}?)
AE=hv=hc/A

-3k
A 8gh’c\n® m’

Identicka rovnice s Rydbergovou !!!



Spektrum atomu vodiku

Ull[a-'.*iolet Infr_ared
series series




Vzestup a pad Bohrova modelu atomu

Bohruv (planetarni) model atomu:

jednoduchy a snadno srozumitelny

vysvétlil dokonale linie ve vodikovém spektru
vysvetlil kvantovani energie v atomu
nevysvétloval spektra viceelektronovych atomu

pouzitelny pro atomy “vodikového typu”
(Jadro = Z", jediny elektron)

fundamentalné nespravny model
byl prekonan kvantové-mechanickym modelem




Vinovy charakter svétla

Rozptyl na mrizce, interference, difrakce

Christian Huygens
Augustin J. Fresnel
Thomas Young

James C. Maxwell

Heinrich Hertz douhle




Dualni charakter svétla

Elektromagneticke zareni = vinéni
E=hv

Elektromagneticke zateni = Castice — fotony

Compton 1922
Foton ma hmotnost m;

Ezh\’th”b = | Arthur H. Compton

m;=h/\c




Dualni charakter svétla

VInova d¢lka fotonu se
prodluzuje po kolizi s
elektronem = predani energie
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Vinovy charakter elektronu

1923 de Broglieho rovnice
Elektronu prislusi vinova délka A =h/mv

Planck + Einstein
E=hv=h v/A E=mvV?

castice Louis de Broglie
o (1892 - 1987)

NP za fyziku 1929
mv = hybnost

vlnova elkai A




Rozptyl elektronu na krystalu Ni
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de Broglieho

. vlnova délka
Braggova rovnice elektronu A

Incident
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Rentgenovo zareni

Elektrony




Elektron jako stojaté vinéni

Elektron = vlna
A=h/mv

Stojate vIinéni na kruznici
0 poloméru r

nA=2mr

spojenim rovnic dostaneme
nh/2nt=mvr

Toto je ale Bohruv postulat !

| 2 half-wavelengths |

=3 L NC NN =3

| 3half-wavelengths |

L=n(2)
3
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Vinovy charakter castic

Y, mv?=3/,kT

A =h/(3kTm)!2

S klesajici teplotou roste vinova délka Castice

Ochlazeni plynu — mala rychlost, prekryv vinovych funkci
Kvantovy plyn — Bose-Einsteinuv kondenzat

“He pod 2.17 K kvantova kapalina = ztrata viskozity, superfluidita




Klasicka teorie:
Hmota je ¢asticova, ma hmotnost
Energie je kontinualni, vinovy charakter

Cerné¢ téleso, Planck, energie zareni kvantovana
Fotoelektricky jev, Einstein, svétlo je Casticove, fotony
Atomova spektra, Bohr, energie atomu kvantovana

Difrakce elektronti na krystalu Ni, Davisson
de Broglie, hmota ma vinovy charakter, energie atomu je kvantovana,
protoze elektrony se chovaji jako viny

Vinova delka fotonu se prodluzuje po kolizi s elektronem, Compton

Kvantova teorie:
Hmota a energie jsou ekvivalentni, maji hmotnost, jsou
casticove, maji vinovy charakter




Heisenberguv princip neurcitosti

1927
Neni moZzn¢ urcit zaroven presné polohu (x)
a hybnost (p = m v) elektronu

AxX Ap =h/2n h=6.626 1034J s

elektron v atomu H v zakladnim stavu

v=2.1810°ms"! Werner Heisenberg
ptesnost 1%, Av = 10* m s-! (1901 - 1976)

Ax=0.7 107 m =70 nm NP za fyziku 1932

a, = 0.053 nm
Nelze urcit presnou polohu elektronu v atomu




Heisenberguv princip neurcitosti

Neni mozne urcit zaroven piesné energii elektronu v
daném Casovem intervalu (At doba méfeni)

AE At =h/2n h=6.626 1034J s




Dusledek Heisenbergova principu neurcitosti

Energie elektronu je znama velmi presné (emisni spektra)
Poloha elektronu tedy nemuze byt urCena piesné

Kruhov¢ drahy elektronu kolem jadra s uritym polomérem
jsou nesmysl

Stav elektronu je nutno popsat pomoci kvantove mechaniky
47




Schrodingerova rovnice

1926 Schrodingerova rovnice = postulat

HY=EY¥

Erwin Schrodinger
(1887 - 1961)
NP za fyziku 1933

;Y oY oY 872m
ey (E-V)¥=0

ox? 0y* 0z h?

H = Hamiltonav operator celkové energie (E),
kineticka a potencialni (V) energie




Schrodingerova rovnice

Parcialni diferencialni rovnice druhého radu
exaktni feSeni jen pro H a jednoelektronové systémy (He", Li**,....)

piiblizna tfeSeni pro viceelektronoveé atomy (He,...)

feSenim diferencialni rovnice jsou:
Vlastni vinové funkce, W - orbitaly - prostorove rozlozeni e

Vlastni hodnoty energie elektronu v orbitalech, E, jedn¢ vlastni
hodnot¢ E muze prisluset vice vlnovych funkci (degenerovang)




Vlastni vinové funkce

Y(X,Y,Z) je tesenim stacionarni Schrédingerovy rovnice

Jen nektere stavy e jsou povoleny

Y je komplexni funkce souradnic x, y, z, nema fyzikalni
vyznam, muze nabyvat kladnych 1 zapornych hodnot

| ¥ | ma vyznam hustoty pravdépodobnosti vyskytu e

Y zavisi na kvantovych Cislech (cela Cisla)




Bornova interpretace vinové funkce

Y(X,Y,Z) je fesenim stacionarni Schrédingerovy rovnice,
(¥ nema fyzikalni vyznam)
| Y |2 A\ pravdépodobnost vyskytu elektronu v objemu dV
v misté r

(dV=dx dy dz) - _

-_
=

Max Born
(1882 - 1970)
NP za fyziku 954




*Heisenbergiiv princip neurcitosti. Podle principu neurcitosti dvojice "konjugovanych"
proménnych (jako je poloha a hybnost nebo energie a Cas) nelze méfit se stejnou presnosti
ve stejny okamzik, nebot’ nemaji v dany okamzik stejn¢ definované hodnoty.

*Borniiv zakon pravdépodobnosti. Podle tohoto zakona druha mocnina absolutni hodnoty
vlnovée funkce odpovida pravdépodobnosti toho, Ze se systém nachazi ve stavu popsaném
danou vinovou funkci.

*Bohruv princip komplementarity. Podle tohoto principu je Heisenbergliv princip
neurcitosti vnitini vlastnost ptirody a nikoliv problém méteni. Pozorovatel, jeho métici

pristroj a méreny systém tvofti celek, ktery nelze rozdélit.

*Heisenbergova interpretace znalosti. Podle této interpretace vilnova funkce neni
fyzickou vinou, ktera se pohybuje prostorem ani neni pfimym popisem fyzikalniho
systému, ale matematickym popisem znalosti pozorovatele, kterou ziskal méfenim
systemu.

*Heisenbergiiv positivismus. Podle tohoto principu neméa smysl diskuse o aspektech
reality, které lezi za formalismem kvantové mechaniky, nebot’ diskutované veli¢iny nebo
fyzikalni entity 1ze méftit experimentalné.
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Atom vodiku

Nejjednodussi soustava: p + e
Resitelna exaktné

Kulova symetrie

Potencialni energie mezi p + e




Polarni souradnice — vyuziti kulové symetrie

Y(x,y,z) > ¥(r,0, 9)

Z=1cCos 0




Rozklad vinové funkce na radialni a angularni
cast

\Pn, I, m (rﬂeﬂ (I)) =N X I{n, | (I‘) X XI, m(ea (I))

Separace promeénnych

R, | (r) =radialni ¢ast vinove funkce, zavisi jen na vzdalenosti r
od jadra

%1 m(9, ¢) = angularni (uhlova) Cast vinove funkce zavisi na
sméru 0, ¢

N = normalizacni konstanta

| WP dV =+l

normaliza¢ni podminka, elektron urcité¢ nckde je
Rn I (1) zavisi na kvantovych &islech n a |
X1 m(e, (I)) z4visi na kvantovych ¢islech | a m,




Kvantova c¢isla

Rn, ; () zavisi na kvantovych ¢islech n a |

0 zavisi na kvantovvych Cislech | am
I, m\“? y I

Hlavni kvantove ¢islo n, (1 az )

Vedlejsi kvantoveé Cislo |, (0 azn —1)
1=0(s), 1 (p), 2(d), 3 (), 4(g), 5 (h),

Magnetické kvantové ¢islo m, (+ 1,
Pro kazdé | je (21 + 1) hodnot m,

Spinové kvantove Cislo m : £




Vlastni hodnoty E elektronu v atomu H typu

i = redukovana hmotnost systému jadro-elektron
e = elementarni naboj, g, = permitivita vakua

Z — ¢im vySsi naboj jadra tim silnéji je elektron vazan, nizsi
energie, jednoelektronové ionty (He*, Li**,....)

N — s rostoucim hlavnim kvantovym Cislem se € stava mén¢
stabilni

Odpovida Bohrové rovnici!!




Vlastni hodnoty E elektronu v atomu H typu

Energie zavisi jen na n

E,=-13.6 eV

(13.6 eV =1 Ry)




Hlavni kvantové Cislo n

Urcyje energii hladiny, vyssi n

ma vySsi energil, méné stabilni,
stejné jako v Bohrové modelu,

pripustné hodnoty 1 az o

Pro kazdé n existuje n?
degenerovanych hladin

l=n-1

> 21+ 1)=n?

=0




Orbitalni moment hybnosti

L = orbitalni moment hybnosti

L=mvr




Vedlejsi kvantové Cislo 1
Urcuje typ orbitalu, (0 azn —1)

orbital

L = orbitalni moment hybnosti

hol(1+1)

tyto orbitaly nejsou zaplnény
elektrony u atomu v
zakladnim stavu




Magnetické kvantové Cislo m,

| orbital m,
S 0
1,0, -1
2.1,0,-1, -2
3,2,1,0,-1,-2,-3

nejsou zaplnény
elektrony u atomu v

zakladnim stavu




Kvantovani orbitalniho momentu hybnosti

- =i







Magnetické spinoveé kvantové Cislo m,

Stern-Gerlachliv experiment

S = spinovy
moment
hybnosti

Beam of
H atoms

Nehomogenni magnetické pole

B

vakuum

m5=_fl,2'
™~

I
@ ( Shown as

Direction of
external,
nonuniform
magnetic field

¢

—— Detecting
screen

S =h/27n [s (s +1)]”
S =2
S, =m,h/2n




Magnetické spinoveé kvantové Cislo m,

S =h/27n [s (s +1)]”
S =2




Y = vinova funkce

Vinov¢ funkce W jsou fesenim
Schrodingerovy rovnice

| ¥ |= hustota
pravdépodobnosti vyskytu e

| WV |? dV = pravdépodobnost
vyskytu e v objemu dV,
rozloZeni elektronové hustoty



Pravdépodobnost vyskytu elektronu

Polarni souradnice
R, | (r) radialni Cast vinové funkce
dV =4nr’dr (kulova slupka tloustky dr)

radialni distribucni funkce
P=d4nr?| W |* dr = 4nr? R? | (r) dr
P = Pravdépodobnost v
vyskytu e v objemu
tvaru kulove slupky
tloustky dr ve vzdalenosti r




Orbital

Vinova funkce

Hustota
pravdépodobnosti

Radialni rozlozeni

(distribucni fce)
]

= ¥i0

™=
».

2.2
i b %o




Orbital

Polohu elektronu nelze urcit presné — Heisenbergtiv princip
1ze ale stanovit pravdépodobnost vyskytu elektronu

Radialni ¢ast vinové funkce urCuje pravdépodobnost vyskytu e
smérem od jadra (do r = ) a poc¢et nodalnich ploch

Angularni ¢ast vinove funkce urcuje tvar orbitalu (pocet

Ay
T &
sy

in
i
o
“H




Orbital

Kazdemu orbitalu (vlnové funkci) ptislusi hodnota energie E

E =KE+V
Nizka potencialni energie, kdyz je elektron blizko jadra

Vysoka kineticka energie pro elektron v malém orbitalu
Ax Ap=h mal¢ Ax, velke Ap, velka v, velka KE




Radialni ¢ast vinové funkce

m,

Rn, (1)

0

2 (Z/ay) 3% exp(— Zr/a,)

2 (Z/2ay)*? (1 — Zr/2a,) exp(— Zr/2a,)

2IN3 (Z/2a,) 32 (Zr/2a,) exp(— Zr/2a,)




s - orbitaly

R, | (r) = radialni ¢ast vinové funkce, zavisi jen na
vzdalenosti od jadra r

%1 m(9, ¢) = angularni (uhlova) ¢ast vinove funkce, je
konstanta pro s-orbitaly (I =0) = KULOVY TVAR

0,0

Yn_,u = (1 /4'IT)”2




Atomovy orbital 1s







R, | (r) =radialni ¢ast vinove funkce atomu H

4mr? R? | (r) = radidlni distribu¢ni funkce

r,... = nejpravdépodobnéjsi polomér

prols r1.,.= a, Bohriuv polomér

max
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nodal surface




Uzlové (nodalni) plochy

Pocet kulovych uzlovych (nodalnich) ploch=n-1-1




Ucinek Z na radialni cast vinové funkce s

zY Zr
R, (r)=2 (aoj exp(—ao)

2 | |

raddisls(r,z) 1

S rostoucim nabojem jadra se poloha maxima
pravdépodobnosti vyskytu e piiblizuje k jadru




Radialni distribucni funkce 1s




Zr
Ryqx[2 - Zri2ale 2a

£
2]
-
-
L=
=
gt
-
L
™
)
o
o
2
L=
o)
e




Angularni ¢ast vinové funkce p orbitalu

Y0 = (1/4m)'? 32 cosB

Yi a1 = (1/4T0)12 (£3/2)'2 8inB et




p - orbitaly




p - orbitaly




p - orbitaly




Z2p orbital: n=2,1-1,m—0

n=2,1=1,m=0
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Angularni ¢ast vin

e ' . v g 1 Drbital

2 2
lIJ22,0 lljz,ﬂ 1“2,5:2

Yao = (1/410)"2 (5/4)'2 (3c0820 - 1)

Y2u1 = (1/4m)'2 (+15/4)'2 cosB sin® e**

Y210 = (1/4m)2 (15/8)'72 sin’6 e*2¢



d - orbitaly




d - orbitaly

d,2
dy 2.2

N







Ohtained by subtracting a calculated
electron density distribution from a
measured distribution, Cu,0 density
difference map (right) plotted by
Arizona State researchers shows that
regions of depleted density (biue)
appear on copper atoms and strongly
resempble textbook drawings of o2
orhitals {above), and regions of

enhanced density (pink) appea
betwean copper atoms, indicating
Cu-Cu covalent bonding.

8 SEPTEMBER 6, 199% CEINN




f - orbitaly




Uzlové (nodalni) plochy a roviny

Kulové uzlové (nodalnich) plochy =n —1| -1

Plati pro s, p, d, f.....

Uzlové (nodalnich) roviny:
Orbital Pocet

S Pouze s-orbitaly

maji nenulovou
hodnotu vinové
funkce na jadre

97




Rydbergovy elektrony

r=n’a,/Z
a,= 53 pm

110 m=n2x53102m




Ener

Mshell n=23

L shell, n=2




Energie orbitalu v H atomu
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Degenerovane hladiny —
Nestépené Cary ve spektru H

3p >2s = 3d—>2p




Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

ve viceelektronovych
atomech nejsou
energeticke hladiny
degenerované




Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

Stabilnéjsi orbital
(n1zSi energie)

Niz& (n + 1)

Pf1 rovnosti n + |
nizsi N




Viceelektronové atomy — Penetrace a stinéni

.y 1s orbital
2s a 2p penetruji 1s o orbital

2s penetruje vice nez 2p |=—- 2p orbital
E(2s) < E(2p)

ale maxima r(2s) > r(2p)




Viceelektronové atomy — Penetrace a stinéni

Cim se elektron prumérné nachazi blize k jadru, tim je
pevnéjl vazan a ma nizsi energii

E(2s) < E(2p)

r(2s) > r(2p)




Relativni energie orbitalu s, p, d

E(3s) < E(3p) < E(3d)

r(3s) > r(3p) > r(3d)

3p 3s




Slaterovy orbitaly

Orbitaly pro viceelektronoveé atomy
orbitaly (vlnové funkce) vodikovéeho typu
eazimutalni Cast: stejna jako u H

radialni Cast:

R (r) =N r " exp(— Z" r/n*)

Z* = efektivni naboj jadra



Efektivni naboj jadra

Z’=7-0o
G = stinici konstanta, soucet pro vSechny elektrony

(1s)(2s,2p)(3s,3p)(3d)(4s,4p)(4d)(41)(5s,5p)(5d)(51)...
Slaterova pravidla:

¢ napravo nestini, nepfispiva k o

Uvniti skupiny stini 0.35 (1s jen 0.30)

n— 1 (s,p) stini 0.85

n — 2 stini 1.00

Pokud je elektron v d nebo f, vSe nalevo stini 1.00




Efektivni naboj jadra

K (1s)*(2s,2p)*(3s,3p)*(3d)’
5(3d)=0x (0.35) +8x 1.00+ 10 x 1.00 = 18
7 =19-18=1

K (1s)*(2s,2p)3(3s,3p)® (4s)!
c(4s)=0x (0.35) + 8 x 0.85+ 10 x 1.00 = 16.8
7*=19-168=22




Efektivnl naboj jadra

Efektivni naboj
Z X

-

T

o
N/M e -

T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
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Efektivni naboj
7% | 1s nejsou stinény




Polomér maximalni
elektronové hustoty

r(2s) > r(2p)

r(3s) ~1(3p)

Imax SCF (A)

Zn

14
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30




Energie orbitalu

e
-
o
(S
I
~
>
()]
—
o
c
(18]




Elektronova konfigurace atomu v zakladnim
stavu

Autfbau (vystavbovy) princip:
Elektronov¢ hladiny se zapliuyi
elektrony v potadi rostouci

energie tak, aby mél atom co

MAAA4

E@\
o
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L
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Pauliho princip:
Z4dne¢ dva elektrony nemohou mit
vSechny 4 kvantova €isla stejna.
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Hundovo pravidlo:
V degenerovanych orbitalech je
stav s max. poCtem neparovych
spinu nejstabilng;si.
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Elektronova konfigurace C




Elektronova konfigurace valencni slupky
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Al




Energie . Obsazeni orbitalu
orbitalu AR y elektrony muze

zmenit poradi energii




o - 45
n =1 shell E'AA/\/\
—— n =2 shell

S

e — 1 /|
Distance from nucleus

Inner-core electrons (1s%2s5%2p°)

47r°R4(r)




Elektronova konﬁgurace Valencnl slupky
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Ionizacni Energie
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Fotoelektronova spektroskopie

Element loniza¢ni Energie (MJ mol-)
H 1.31

He 2.37

Li 6.26 0.52
Be 11.5 0.90
B 19.3 1.36
C 28.6 1.72
\ 39.6 2.45
O 52.6 3.12
= 67.2 3.88
Ne 84.0 4.68
Na 104 6.84
Mg 126 9.07
Al 151 12.1
Si 178 15.1
P 208 18.7
S 239 22.7
Cl 273 26.8
Ar 309 31.5
K 347 37.1
Ca 390 42.7




Excited state ‘
after m-n* _ rotational states (J=0,1,2...)

ansition
ground
electmnic

‘\ state
ground stat thEHﬁEﬂ

4 potential
well of
molecule

well of




