Elektronovy obal atomu

Chemické vlastnosti atomu (a molekul) jsou uréeny
vlastnostmi elektronového obalu.

Chceme znat energii a prostorove rozlozeni elektront

Znalosti o elektronovém obalu byly ziskany studiem zareni
emitovancho excitovanymi atomy (vybuzeni ze zakladniho

stavu do stavu excitovaného dodanim energie — tepelné,
elektricke - jiskra, oblouk)




Elektromagnetickeé zareni
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Heinrich Hertz
(1857 - 1894)
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Elektromagneticke zareni
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Spektrum zareni
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Newtonovo kolo

Svétlo ma charakter:
*vlnovy (interference)

Casticovy (pohyb po pfimce)
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Spektrum zareni

lunecni spektrum: He, Fe, Mg....
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Emisni éarova spektra prvki
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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 E,-E;=hv
I _v
E; Eq
Zikladni stav
Svételna kvanta = fotony Max Planck

(1858 - 1947)
NP za fyziku 1918
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AE=nhv=nhc¢/A
Planckova konstanta h=6.626 1034 J s



Zareni cerného telesa

cerné téleso = zareni pouze dovnitf, nic ven

Blackbody Radiation

\ /\ Classical theory
> ‘ UV katastrofa
»
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Atomy = oscilatory 2
Kvantovani energie /\\
E=hv 0 250 500 750 1000 1250
Wavelength,\ (nm)
Max Planck odvodil
E [J A Al r r
P, = 2nhC Vyzarena energie pri vinové délce A
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“ower radiated at each wavelength

Zareni cerného telesa
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Fotoelektricky jev

1887 Heinrich Hertz
1898 J. J. Thomson

e clektrony jsou emitovany z
povrchu kovu pi1 ozarovani UV
zafenim

* existuje minimalni v, fotony s
ni1zs8i energii uzZ nevyrazi
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» kineticka energie fotoelektronu
zavisi na v, roste s vySsi energii
UV. Nezavisi na intenzité UV.
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Fotoelektricky jev
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Fotoelektricky jev

® = Tok fotoelektronu
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1905 Fotoelektricky jev

Casticovy charakter elektromagnetického zafeni
Svétlo = fotony

energie fotonu E=hv
energie vyletujiciho elektronu E,. =2 mv?

Y - " o o
7 & - RN
I e 4 : -
L | e "
. s A
; | t
VA, ﬂé’
[ I i W

hv=E. + % mv? Albert Einstein
Arc lamp Bricm (1879-1955)
m) A NP za fyziku 1921
P
i EIH'“-H.H k‘i / Collector Ekin =h (V B VO)
Monochromatic v, = konstanta kovu

) h = Planckova konstanta
ariable
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Fotoelektricky jev

Energie vyletujiciho
elektronu E, .

Ekm — h (V — Vo) giéﬂ:?éngerﬂY
aectron

hv=E + % mv?
E.=hyv,

vystupni prace

Energy needed
to remove
alectron from
metal

h v,
i Energie UV fotonu
; E=hv

(b)

—
A
e
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Aplikace foto



Emisni spektrum vodiku
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H (photographac plate)
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Spektrum svétla emitovaného H atomy
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Rydbergova rovnice

1 1 1
- R
A “ln* m

Experimentalné ziskana rovnice z vysledkti spektralnich méreni

Rydbergova konstanta, R_= 109678 cm~!

n, m cela ¢isla,
n=2,m=3,4,5,6,.... Balmerova série, vis
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Spektrum atomu vodiku
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Spektralni série
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Bohruv model atomu

1913

Niels Bohr
(1885 - 1962)
NP za fyziku 1922

Elektrony obihaji kolem jadra po
kruhovych drahach, rovnovaha
odstfedivé a Coulombovské
piitazlive sily ,

F,=F, mv Ze’

I 47T50r2 26




Bohruv model atomu

mv:  Ze® - Ze*
— : —
r dze,r’ 4re,mv’
E=E, tE= ymvi-Ze*/dngr= —-Ze*/8megr

Pokud je r libovolné, obihajici e ztraci (vyzaruje) energii, r se
sniZzuje, € se srazi s jadrem. Neni to ve skuteCnosti pravda.
Elektron tedy musi obihat jen po urc¢itych drahach s danou E ar,
na kterych nevyzaruje energii = stacionarni stavy.

Nejnizsi energeticky stav = nejstabilnéjsi = zakladni stav

vySsS§i = excitovane stavy

Zména energetického stavu kvantovana E, — E, =hv 27



Bohruv model atomu

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

n = kvantove ¢islo h
mvir=n _ =nh
27
dosadimez mv?=Ze*/4me,r
r =n’(a,/Z) pron=1aZ=1
a,=¢€,h*/ nme?
a,=0.529 A Bohrliv polomér atomu H

v=2¢*/2¢ynh 28



Bohruv model atomu

E=E,, +tE =,mvi-Ze/4dng)r

/ : ‘/Zavedenim kvantovani
N

E,(=me*/8¢2h?)=2.1810"1%]

(1eV=1.610"117)

E,=13.6 eV
[onizacni potencial
H atomu

T FR |
M = O s M=

| I |
[ =




Bohruv model atomu

Cim je elektron pevnéji
vazan k jadru, tim je jeho
energie negativné;si, vice
energie se uvolni.
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lonizacni energie

Energie potifebna na odtrzeni vazan¢ho elektronu

30 -

Pu

|
0 20 40 60 80 100

Atomove Cislo, Z 31



Bohruv model atomu

2 4 2
E,=-E Z—z_ mze 2 Zz
n 8eyh™ n

Rozdil energii mezi dvéma hladinami
E,-E,=(-E;Z°/n°) - (-E; Z2*/n}?)
AE=hv=hc/A

1 me (1_1)
A 8gh’c\n® m’

Identicka rovnice s Rydbergovou !!!
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Spektrum atomu vodiku

1 1 1 n=2 m=3,4,. Balmerova
— ROO ) — Visible series
n m- /——

Ultraviolet Infrared
series series

n=1m=2 3 Lymanova n=3,m=4,5,... Paschenova
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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
e pouzitelny pro atomy “vodikového typu”

(jadro = Z*, jediny elektron)

fundamentalné nespravny model
byl prekonan kvantové-mechanickym modelem
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Vinovy charakter svetla

Rozptyl na mtiZce, interference, difrakce

SCreen
Christian Huygens "
Augustin J. Fresnel J
Thomas Young
James C. Maxwell

Heinrich Hertz douhble
slit
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Dualni charakter svetla

Elektromagnetické zafeni = vinéni
E=hv

Elektromagneticke zafeni = ¢astice — fotony

Compton 1922
Foton ma hmotnost m;

E=hv=hc/A

Arthur H. Compton
E =m,c?

(1892 - 1962)
me=h/Ac

36



Dualni charakter svetla

=
Vlnova délka fotonu se %’%‘xﬁ f\j\}/—l

prodluzuje po kolizi s

elektronem = predani energie E\Z :

I E?"
&= =
1+l -cosd) FE

PR 37




Vinovy charakter elektronu

1923 de Broglieho rovnice h
A=—o

Elektronu prislusi vinova délka mv

Planck + Einstein /

E=hv=h v/A E=mV?

castice vlna Louis de Broglie
(1892 - 1987)
NP za fyziku 1929

O

mv = hybnost

vinova délka A "



Rozptyl elektront na krystalu Ni

Elactron
FoAnt tlamart o
58 a8 s
+54 W Accelarating Theory
o elecirode h=4 —167Rfors4v
l v
o
! Electron Experiment

;‘;ﬁ'}“&gﬂu Pathlength difference

for construclive inlerarancs

dsin® = 2.15sin50=A=1654

~  thres

C. J. Davisson

N_idcal lattice
L. Germer oot 1027 1oRo
hwpothesis Giammer for
exparimant de Broglis

E=eV=%mv?

Experimentalni dikaz vinového
charakteru elektronu. Castice by se

G. P. Thomson | = r

(1892-1975) ﬁﬁ |

NP za fyziku 1937

rozptylovaly do vSech sméru stejné.

Mot bad for a
3 year old
idaal
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_ de Broglieho
Braggova rovnice vlnova délka

elektronu A

~A Incident v
“~.__ plane wave _f,.f-”
E‘L&x. : 1& . f
— 9 9 ® “t’ _{-‘.u
dI ~a_ ; {: ’." Ed sin @
—® @ l h ,Iri; ] ® Construgtive interference
d sin © when
® o o o o o nL=2dsin8
BFHQQ slLaw

<— Rentgenovo zareni O
' Elektrony >
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Elektron jako stojaté vineéni

Elektron = vina h

Stojaté vinéni na kruznici
0 poloméru r

nA=2mr

spojenim rovnic dostaneme
nh/2n=mvr

Toto je ale Bohruv postulat !

—— o
e —

| 1 half-wavelength

n=2 | — L=2(2)

2 half-wavelengths

3 NS NN g
=S Ko A— Y

| 3half-wavelengths |

=l 2
A L n{?'l B
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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 atomi kvantovana

Difrakce elektronu na krystalu N1, Davisson
de Broglie, hmota ma vinovy charakter, energie atomu je kvantovana,
protoZe elektrony se chovaji jako viny

Vinova délka fotonu se prodluzuje po kolizi s elektronem, Compton

Kvantova teorie:
Hmota a energie jsou ekvivalentni, maji hmotnost, jsou

casticove, maji vinovy charakter oo



Heisenberguv princip neurcitosti

1927
Neni mozne urcit zaroven piesné polohu (x)
a hybnost (p = m v) elektronu

h
AXAp > 5 h=6.626 10734 ] s
elektron v atomu H v zakladnim stavu
v=2.1810°m s Werner Heisenberg
ptesnost 1%, Av = 10* m s~! (1901 - 1976)

Ax=0710"7m= 70 nm NP za fyziku 1932

a, = 0.053 nm
Nelze urcit presnou polohu elektronu v atomu 43



Heisenberguv princip neurcitosti

Neni mozne¢ urcit zaroven piesné energii elektronu v
daném Casovém intervalu (At doba méteni)

AEAL > E h=6.626 10347 s

2

44



Dusledek Heisenbergova principu neurgéitosti

Energie elektronu je zndma velmi presné (emisni spektra)
Poloha elektronu tedy nemuze byt urCena presné (a, = 0.053 nm)

Kruhové¢ drahy elektronu kolem jadra s urCitym polomérem
jsou nesmysl

Stav elektronu je nutno popsat pomoci kvantové mechaniky
a, = 0.053 nm je nejpravdépodobné;si polomér drahy elektronu
45



Schrodingerova rovnice

1926 Schrodingerova rovnice = postulat

HY=EVY

Erwin Schrodinger

(1887 -1961)
NP za fyziku 1933

Y Y VY 87’m
— 4 + +
ox> 0y* 07? h?

(E-V)¥ =0

H = Hamiltontv operator celkové energie (E),

kineticka a potencialni (V) energie "



Schrodingerova rovnice

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

piiblizna feSeni pro viceelektronové atomy (He,...)

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

* Vlastni hodnoty energie elektronu v orbitalech, E, jedné vlastni
hodnoté E miize pfisluset vice vinovych funkci (degenerovang)

a7



Viastni vinoveé funkce

T(X,y,Z) je teSenim stacionarni Schrodingerovy rovnice

Jen nékteré stavy e jsou povoleny

Y je komplexni funkce soufadnic 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)

48



Bornova interpretace vinoveé funkce

T(X,y,Z) je teSenim stacionarni Schrodingerovy rovnice,
(¥ nema fyzikalni vyznam)

| b 4 |2 dV pravdépodobnost vyskytu elektronu v objemu dV
v misté r

(dv=dx dy dz)\ z

Max Born
(1882 - 1970)
x NP za fyziku 1954



Atom vodiku

Nejjednodussi soustava: p + ¢
Resitelna exaktné

Kulova symetrie

Potencialni energie mezip + ¢

e2

YN

V=-—

50



Polarni souradnice — vyuziti kulove symetrie
atomu

Y(xy,z) > ¥(r,0, ¢) € .

Z=r1cos 6 o1



Rozklad vinove funkce
na radialni a angularni cast

Tn, I, m (r,@, (I)) =N X 1{n, 1 (I’) X XI, m(GS (I))

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

XL (0, 0) = angularni (Ghlova) Cast vinové funkce zavisi na
sméru 0, ¢

N = normaliza¢ni konstanta

aby platilo _” ¥ |>2dV =+1
normalizaCni podminka, elektron urCité nékde je,

pravdépodobnost = 1 52



Kvantova cisla

Rn, 1 () zavisi na kvantovych ¢islech n a |

%1, m(05 §) zavisi na kvantovych ¢islech I a m,
Hlavni kvantoveé ¢islo n, (nabyva hodnot 1 az «o)

Vedlejsi kvantoveé Cislo |, (nabyva hodnot 0 azn —1)
| = 4 (g),5 (h), ........

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

Spinové kvantové Cislo m, (nabyva hodnot +)2)
53



Vinové funkce atomu H

_—?‘ /an

¥1,0,0 =
\.’H LHO
02,0,0 = ( - )w—"'fgaf'
©
V’ r\'"”[} )”0

L e/ 2a0 cos

¥210 — ——F/—
J‘V 2??(:8 ”0

\?.,’"211 SSESS a—— T/ b sinf e

7 = = ‘ 3 + 7
+3,0,0 3 \/ 3‘3—”8 3ap 27

4 /2 r [ 17 Cl3an s o
¥3.1.m — 55 ﬁj — | 1 — —— |e r/otg }-1‘??1(9‘ o)
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Radialni ¢cast vinové funkce atomu H

n | m, Ry, (r)
1 (K) 0 0 |2(Zlay) ¥ exp(- Zrlay)
(s)
2 (L) 1 0 |2 (Z/2ay) 32 (1 - Zrl2a,) exp(- Zr/2a,)
(P)
2(L) | 1 | +£1 |23 (Z/2ay)3? (Zr/2a,) exp(- Zr/2ay)
(P)
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Vlastni hodnoty E elektronu v atomu H typu

4 2
. N, " 2
n 22 2
8e;h™ n
u = 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 cCislem se e stdva mén¢
stabilni
Z 2

Odpovida Bohroveé rovnici!! E, =-E, ¥ 56



Vlastni hodnoty E elektronu v atomu H typu

N gye* Z°
I PETS

L o ad
0 B B

= pl 2p <4
[F I3

Energie zavisi jen na n

Energy

E,=-13.6 eV

(136 eV =1 I{y)\A s

[1% 57




Hlavni kvantoveé cislo n

Urcuje energii hladiny
vyS$i n ma vyssi energii - méné
stabilni

n stejne¢ jako v Bohrové modelu

pripustné hodnoty 1 az o

Pro kazdé n existuje n?
degenerovanych hladin

l=n-1
> QI+ 1)=n2

=0

Energy

a5 o 3d
i [3 03]

25 e

R I

1=
[1}
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Orbitalni moment hybnosti

L = orbitalni moment hybnosti

L=mvr

L=n 1(1+1)

59



Vedlejsi kvantove cislo |

UrcCyje typ orbitalu, (0 azn —1)

| | orbital

0l s L = orbitdlni moment hybnosti

1| p L=mvr

21d

- L=n 1(1+1)
48

5|/h . . .

6| ; tyto orbitaly nejsou zaplnény

71; elektrony u atomu v

e | % zakladnim stavu i




Magnetické kvantoveé Cislo m,

| orbital m, h
0 s 0 L, =m7=m
27
1 p 1,0, -1
d 2,1,0,—-1, -2
f 3,2,1,0,-1,-2,-3

nejsou zaplnény

> 0Q

elektrony u atomu v

AN »n B W DN

zakladnim stavu

o
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Kvantovani orbitalniho momentu hybnosti

[=2
L — h\/|(| + 1) Z L=+2025D) 4
my=21 - ) =
RV
0 |
h A
I‘z — mlh =Mm, 5
27T 21 enny
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S P f g h
| = 0 1 3 4 )
n=1 1s
n=2 2S 2p
n=3 3s 3p 3d
n=4 4s 4ap 4d 4f
n=>5 5s 5p 5d 5f 59
n==6 6S 6p 6d 6f 69 6h
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Magnetické spinové kvantoveé Cislo m,

Stern-Gerlachuv experiment

S = spinovy
moment
hybnosti

Nehomogenni magnetické pole

vakuum
N =1
™

Shown as

fv

—1— Detecting

/ I

Direction of S Mg = +%
external,

nonuniform

magnetic field Magnet

e

S =h/27n [s (s +1)]”
S =2
S, =m h/2n

|



Magnetické spinové kvantoveé Cislo m,

S =h/27n [s (s +1)]”
S =2

N

S, =m h/2n

m,= £ ?

5
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¥ = vinova funkce

VInové funkce W jsou feSenim
Schrodingerovy rovnice

| ¥ |>= hustota
pravdépodobnosti vyskytu e

| ¥ |2 dV = pravdépodobnost
vyskytu e v objemu dV,
rozloZeni elektronové hustoty

66



Pravdepodobnost vyskytu elektronu

Polarni souradnice
R, | (r) radialni ¢ast vinove funkce
dV =4nr’dr (kulova slupka tloustky dr)

Radialni distribuc¢ni funkce
P=4nr? | ¥ [> dr = 4nr* R? | (r) dr

P = Pravdépodobnost
vyskytu e v objemu

tvaru kulové slupky
tloustky dr ve vzdalenosti r
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Orbital

Vlinova funkce e
Hustota =
pravdépodobnosti T
:n?
L 4 14 4 4 E
Radialni rozlozeni
(distribucni fce) 1

3s

VInova funkce
meéni znaménko

2 7
20

— 4yrly

r B

27| Distribuéni funkce
ma nékde nulové hodnoty




Orbital

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

Radialni ¢ast vinové funkce urcuje pravdépodobnost vyskytu e
smérem od jadra (do r = o) a poCet nodalnich ploch

Angularni ¢ast vinoveé funkce urcuje tvar orbitalu (pocet
nodalnich rovin)
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s - orbitaly

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

%1 m(D, ) = angularni (Ghlova) Cast vinové funkce, je
konstanta pro s-orbitaly (I=0) = KULOVY TVAR

'V ) :
]
— s

_ Yn,n - (1/4'IT)”2
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Atomovy orbital 1s




0.5

0.4

2 R2
4nr- R7 (1
0.3

Q, (r)

0.21

0.1

Radialni distribucni funkce

Pmax

L ———————— e T

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

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

I = nejpravdépodobné;jsi polomér

prols r.,,= a, Bohruv polomér

max




5

4 =104

45104

0.02

A
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_Zr
R20 «[2 - Zr/2ale 2a
W

(:::::::::) )
3 r
3s Nodes 25

nodal surface
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Uzloveé (nodalni) plochy v radialni distribucni
funkci

Uzlova (nodalni) plocha

* Vinova funkce méni znaménko
« Radialni distribu¢ni funkce nabyva nulové hodnoty

Pocet kulovych uzlovych (nodalnich) ploch=n-1-1
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Uéinek Z na radialni éast vinové funkce s

3 ‘ Y
Zr I L|E+
R, (r)=2 (Zj GXP(—j I
’ d Ch o
li.:.'llll
: I' He*
Radialni distribucni funkce 1s N
AN
i {
L Y
L Lo
r.'lll - 5 I.\..\' - H\-\-\--\-- —_—
L S B el ey
¢ 1 2 a1 4 5
ridg

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

_Lr
RZO « [2 - Zr/2ale 2a

77



Angularni éast vinové funkce p orbitall

Angularni ¢ast vinové funkce urcuje tvar orbitalu
Stejna pro vSechny hodnoty n

‘|J12:0 lIJ*|2,1:1
Yi0=(1/4m)"2 32 cosB

Y1,:I:1 = (1/4'”')”2 (13/2)11'2 sind® et®

78



p - orbitaly

n=2,1=1,m=1,0,—1
Angularni ¢ast vinové funkce urcuje tvar
Stejna pro vSechny hodnoty n

.-' s
f’{f s 3 0 = i b e

y \ R
/ y
f 05 1
! |
Il, DA — ||
X y
l-'\. g
", 02 e

- 7 — :
.,
. 02 N
P -1'..
I|' "
(O B /
|
b
‘l. 0 — /
1
% __._-" /
¥ 04— ;

+




0.002
0.004
0.008
0.02
0.04

p - orbitaly

Px
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2p - orbitaly 3p - orbitaly

Z2p orbital: n=2 11,00




_Zr
R20 «[2 - Zr/2ale 2a

e :
Nodes 2s
Z
w 2p R21tx-§—r-e"a_r
3p
\ e = T
Node
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Angularni ¢ast vinové funkce d orbitalu

Miwy) Orbital

© et ) Bebital Wizt h drbital

2 2
lIJ2,1:1 lljz,iz

Y20 = (1/4m)"2 (5/4)12 (3c05%8 - 1)
Yo = (1/4m)!12 (+15/4)'2 cosB sin® et

Y210 = (1/4m)172 (15/8)'7 sin’6 e*?*
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d - orbitaly

dy2.y2
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d - orbitaly

d,2

85



f - orbitaly

Jao o Jo - 4

-i'rwr’—a‘:-

e
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Uzlové (nodalni) plochy a roviny

Kulové uzlové (nodalnich) plochy =n—1-1
Plati pro s, p, d, f.....
radialni ¢ast vinové funkce

Uzlové (nodalnich) roviny
angularni ¢asti vinové funkce :

Orbital Poéet\?

=)

S

Pouze s-orbitaly
maji nenulovou
hodnotu vinové
funkce na jadre

= T
W N
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Principal quantum number

Energie orbitalu v H atomu

= O e e e e e e e - - - ———— - - - 0
n=>5 5s ——5p 5d 5f 5g|- 52
n=4 4s —dp 4d 4f - 80
n=3 3s ——3p ——23d - 146
n=2 2s —2p -326 _
iB
£
2
=2
. , : 2
Energeticky degenerované hladiny &
4 =52
N,ue” Z
8.h® n’
n=1 1s -1310
=0 =1 /=2 =3 /=4
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Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

Energy —»

4s

3s

2s

1s

ve viceelektronovych
atomech nejsou
energeticke hladiny
degenerované

/=0
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Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

b

Energy

45—

25—

15=

dp-

2p

Stabilné;si orbital
(ni1Zsi energie)

Nizsi (n + 1)

Pf1 rovnosti n + |
nizsi n
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Viceelektronové atomy — Penetrace a stinéni

06 +
0.5 +
0.4 +
03 +
0.2 +

0.1 1

Ls 2s a2p penetruji 1s | ... ;z E:E:IZ:
2s penetruje vice nez 2p |=== 2p orbital
E(2s) < E(2p)
ale maxima r(2s) > r(2p)
2 2s
___.--'""—-_::"'-:-.:. """"" .
/ =
'II] 1 2 3 4 5 6 TI“' IIB é
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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)
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4nr’R?(r)

Relativni energie orbitalu s, p,

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

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

SO

......

-
*
-
-
-

12

*
-
-
......
. . - .
. - .
----

Iy
(@)
® 5;"5
-
-]
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Slaterovy orbitaly

Orbitaly pro viceelektronoveé atomy

e orbitaly (vinové¢ funkce) vodikového typu
« azimutalni Cast: stejna jako u H

» radialni Cast:

R (r) =N r ™1 exp(— Z" r/n*)

Z’* = efektivni naboj jadra

E.=—-N (Z* /n) N =1313 kJ mol !
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Efektivni naboj jadra

Z'=7Z-o0
¢ = 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

Uvwnitt 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
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Efektivni naboj jadra

K (1s)*(2s,2p)%(3s,3p)*(3d)"
(3d)=0x (0.35)+8x 1.00+ 10 x 1.00 = 18
Z"=19-18=1

K (15)*(2s,2p)%(3s,3p)* (4s)!
5(4s)=0x (0.35)+8x 0.85+ 10 x 1.00 = 16.8
Z*=19-168=22
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Efektivni naboj jadra

14

o

L

o

P

T T T T T T T
H He Li Be Be C N O F NeNaMgA Si P S CIl A K CaSc Ti V CrMnFe Co Ni CuZn Ga Ge As Se Br Kr
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Zett

30
32
34
36

o o AN

1s nejsou stinény




r(2s) > r(2p)

r(3s) ~1(3p)

rmax SCF (A)

=

—
(52}
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Elektronova konfigurace atomu v zakladnim

stavu

Autfbau (vystavbovy) princip:
Elektronové hladiny se zapliuyi
elektrony v potadi rostouci
energie tak, aby mél atom co

M4

Pauliho princip:
Zadne dva elektrony nemohou mit
vSechna 4 kvantova Cisla stejna.

Hundovo pravidlo:

V degenerovanych orbitalech je
stav s max. poCtem neparovych
spinu nejstabilngsi.
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Elektronova konfigurace C

2p

T 4

(b)

(c) 1

bt

bt

by
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Elektronova konfigurace valencni slupky

(Ne)

Na

Al

S1

1

Ar

te

te

te

te

te

te

te

te

te

te

te

te

te
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Obsazeni orbitalu
elektrony muze
zmenit poradi energii

Pocinaje Sc, 3d
orbitaly maji nizsi
energii neZ 4s
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47r°R2(r)

n =1 shell
—— n = 2 shell

Inner-core electrons (1s22s22p°)
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Amr e

3d

ap

4s

Distance from nucleus
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Elektronova konfigurace valencni slupky

(Ar)

SC

Ti

Cr

Fe

Co

Ni

Cu

Zn

! te
il te
il il te
il Bl Rl R
ble{e(t1t] [tv
bel b1t [E[] |tv
beltel t[H1E] |te
Pelteite[ t (] |tv
Peltoltetel #]| [¢
Peltelteltelte] [tv
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lonizacni energie

2500
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108



	Elektronový obal atomu
	Elektromagnetické záření
	Vlnová délka , frekvence , vlnočet ΰ amplituda
	Elektromagnetické záření
	Spektrum záření
	Newtonovo kolo
	Spektrum záření
	Čárová spektra prvků
	Emisní čárová spektra prvků
	Kvantování energie
	Záření černého tělesa
	Záření černého tělesa
	Fotoelektrický jev
	Fotoelektrický jev
	Fotoelektrický jev
	Fotoelektrický jev
	Fotoelektrický jev
	Aplikace fotoelektrického jevu - Night Vision
	Emisní spektrum vodíku
	Rydbergova rovnice
	Spektrum atomu vodíku
	Spektrální série
	Bohrův model atomu
	Bohrův model atomu
	Bohrův model atomu
	Bohrův model atomu
	Bohrův model atomu
	Ionizační energie
	Bohrův model atomu
	Spektrum atomu vodíku
	Vzestup a pád Bohrova modelu atomu
	Vlnový charakter světla
	Duální charakter světla
	Duální charakter světla
	Vlnový charakter elektronu
	Rozptyl elektronů na krystalu Ni
	Braggova rovnice
	Elektron jako stojaté vlnění
	Heisenbergův princip neurčitosti
	Heisenbergův princip neurčitosti
	Důsledek Heisenbergova principu neurčitosti
	Schrödingerova rovnice
	Schrödingerova rovnice
	Vlastní vlnové funkce
	Bornova interpretace vlnové funkce
	Atom vodíku
	Polární souřadnice – využití kulové symetrie atomu
	Rozklad vlnové funkce �na radiální a angulární část
	Kvantová čísla
	Vlnové funkce atomu H
	Radiální část vlnové funkce atomu H
	Vlastní hodnoty E elektronu v atomu H typu
	Vlastní hodnoty E elektronu v atomu H typu
	Hlavní kvantové číslo n
	Orbitální moment hybnosti
	Vedlejší kvantové číslo l
	Magnetické kvantové číslo ml
	Kvantování orbitálního momentu hybnosti
	Magnetické spinové kvantové číslo ms
	Magnetické spinové kvantové číslo ms
	 = vlnová funkce
	Pravděpodobnost výskytu elektronu
	Orbital
	s - orbitaly
	Atomový orbital 1s
	Radiální distribuční funkce
	Uzlové (nodální) plochy v radiální distribuční funkci
	Účinek Z na radiální část vlnové funkce s
	Angulární část vlnové funkce p orbitalů
	p - orbitaly
	p - orbitaly
	Angulární část vlnové funkce d orbitalů
	d - orbitaly
	d - orbitaly
	f - orbitaly
	Uzlové (nodální) plochy a roviny
	Energie orbitalů v H atomu
	Energie orbitalů ve víceelektronových atomech
	Energie orbitalů ve víceelektronových atomech
	Víceelektronové atomy – Penetrace a stínění
	Víceelektronové atomy – Penetrace a stínění
	Relativní energie orbitalů s, p, d
	Slaterovy orbitaly
	Efektivní náboj jádra
	Efektivní náboj jádra
	Efektivní náboj jádra
	Energie orbitalů
	Elektronová konfigurace atomu v základním stavu
	Elektronová konfigurace C
	Elektronová konfigurace valenční slupky
	Elektronová konfigurace valenční slupky
	Ionizační energie

