Elektronovy obal atomu

Chemické vlastnosti atomu (a molekul) jsou urCeny
vlastnostmi elektronoveého obalu.

Chceme znat energii a prostorove rozlozeni elektront

Znalosti o elektronovém obalu byly ziskany studiem zareni
emitovanc¢ho excitovanymi atomy (vybuzeni ze zakladniho
stavu do stavu excitovaneho dodanim energie — tepelne,
elektricke - jiskra, oblouk)




Elektromagnetické zareni

c=2.998 108m s~! rychlost Sifeni svétla ve vakuu

Source
James C. Maxwell

(1831-1879)

Vektor magnetického pole
= 4

Direction of
propagation

Heinrich Hertz
Elektromagneticke viny (1857 - 1894)
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oscilujici elektrické a magneticke pole
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Elektromagnetické zareni
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Spektrum zareni
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Newtonovo kolo
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Svétlo ma charakter:

*vlnovy (interference)
Huygens, Young

Casticovy (pohyb po pfimce, odraz)
Newton

;;'::if_lqenta
Predm¢ét absorbuje
Zlutou barvu z bilého
svétla a jevi se jako
modry
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Spektrum zareni

Spojité spektrum

Emisni spektrum

Absorp¢ni spektrum

Slunecni spektrum: He, Fe, Mg.,...




Carova spektra prvki
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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 ﬁ'ﬂ:];;il =hv

—

Eq Eq
Z.akladni stav

Svételna kvanta = fotony Max Planck
AE=nhv=nhc/A (1858 - 1947)

NP za fyziku 1918
Planckova konstanta h=6.626 10=3*J s za 1yzIku
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Zareni Cerného télesa
Cern¢ téleso = dokonale absorbuje veskere dopadajici zarent,
dokonale emituje vSechny vinové délky

Blackbody Radiation

\, »Classical theory
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Atomy = oscilatory
Kvantovani energie E=h v

Max Planck odvodil 0 250 500 750 1000 1250
Wavelength, A (nm)

Vyzarena energie pri vinové délce A
je funkci pouze teploty 12




Z.areni ¢erného télesa
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Z.areni ¢erného télesa
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Kosmické zareni

1964 Penzias a Wilson
Reliktni zareni po Velkém tresku

Teplota zarfeni vesmiru 2.728 K




Fotoelektricky jev

1887 Heinrich Hertz
1898 J J ThOIIlSOIl Evacuated

/ tube
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e kineticka energie fotoelektronu ! -
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Fotoelektricky jev
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Fotoelektricky jev

® = Tok fotoelektronu

I j—
Intenzita
UV svétla

KE =
Kineticka
energie

minimalni v,

Nezavisi na v

hv,= vystupni prace
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Leale Fotoelektricky jev

Césticovy charakter elektromagnetickeho zareni
Svétlo = fotony
energie fotonu E=h v ' ?
energie vyletujiciho elektronu E,. = 2 mv? s y \

;:‘-‘-’ By
L 'J: !

hv=E, + % mv Albert Einstein
Arc lamp (1879-1955)
P ; NP za fyziku 1921
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hv=E. + % mv?

Fotoelektricky jev

Energie vyletujiciho
elektronu E, ..

E, = hv,
vystupni prace

Energie UV fotonu
E=hv




Aplikace fotoelektrickeho jevu - Night Vision




Emisni spektrum vodiku
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Spektrum svétla emitovancho H atomy = ¢arove spektrum
c¢ary maji vzdy stejnou vinovou déelku




Rydbergova rovnice

Experimentalné ziskana rovnice z vysledktl spektralnich méreni
(viditelna, infraCervena, ultrafialova oblast)

Rydbergova konstanta, R_= 109678 cm~!

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

Rydbergova rovnice plati pouze pro spektrum H




Spektrum atomu vodiku
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Spektralni série
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The Lyman-Alpha Mapping Project (LAMP)
Seeing in the Dark

A=121.6 nm

Svétlo z hvézd

Interplanetary H Lyman-o Map

Ecliptic Coordinates

Mapovani odvracené strany M¢ési




Bohruv model atomu

1913

Niels Bohr
(1885 -1962)
NP za fyziku 1922

Elektrony obihaji kolem jadra po
kruhovych drahach, rovnovaha
odstfedive a Coulombovskée
pritazlive sily

Fo=Fc




Bohruv model atomu

E=E, tE = ymvi-Ze*/dngr= —-Ze*/8megr

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

Nejnizsi energeticky stav = nejstabilnéjsi = zakladni stav

vySS§i = excitovane stavy

Zména energetického stavu kvantovana E, — E, =hv




Bohruv model atomu

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

n = kvantové ¢islo

Polomér drahy

2 A

r'=n 7 dosadimez mv?=Ze*/4me,r
pron=1laZ=1

Rychlost elektronu a, =g, h?/mm e

a, = 0.529 A Bohriiv polomér atomu H

30




Bohruv model atomu

E=E, tEw=",mv:-Ze/4ng,r

Energie
elektronu
na hladiné n

zavedenim kvantovani

(1eV=1.610-1°7)

E,=13.6 eV
Ionizac¢ni potencial
H atomu




Bohruv model atomu

Energie
elektronu

Energy ——

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




IonizacCni energie

Energie potifebna na odtrzeni vazan¢ho elektronu

Atomoveé Cislo, Z




Bohruv model atomu

Energie
elektronu
na hladin€ n

Rozdil energii mezi dvéma hladinami

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

L _ me’ (_lj
A 8gih'c

Identicka rovnice s Rydbergovou !!!



Spektrum atomu vodiku

Ultraviolet Infrared
series series

n=3,m=4,5,.... Paschenova

n=1,m=2,3,.... Lymanova




Sommerfelduv model atomu

VylepsSeni Bohrova modelu

Elipticke drahy

Dalsi kvantova Cisla

Vysvétleni jemné struktury Car H spektra

Arnold Sommerfeld
(1868-1951)




Vzestup a pad Bohrova modelu atomu

Bohruv (planetarni) model atomu:

jednoduchy a snadno srozumitelny
vysvétlil dokonale linie ve vodikovém spektru

vysvétlil kvantovani energie v atomu
nevysvétloval spektra viceelektronovych atomu
pouzitelny jen pro atomy “vodikoveho typu”
(Jadro = Z", jediny elektron)

Fundamentalné nespravny model
byl prekonan kvantové-mechanickym modelem




Vinovy charakter svétla

Rozptyl na mtiZce, interference, difrakce, lom, polarizace

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

Heinrich Hertz




Casticovy charakter svétla

Zareni Cerncho télesa, fotoelektricky jev, Carova spektra,
maximalni vinova delka rentgenova zareni, Comptonuv jev

Albert Einstein

Max Planck

Wilhelm K. Roentgen
Henry Moseley

Niels Bohr

Arthur Compton




Casticovy charakter svétla

Elektromagneticke zatreni = vinéni
E=hv

Elektromagneticke zafeni = Castice — fotony

Comptonuv jev 1922
Foton mé4 hmotnost m;

E i hv j he/a _ Arthur H. Compton
E=mec N (1892-1962)
m;=h/Ac : i 4 NP za fyziku 1927

40




Comptonuyv experiment

Rozptyl monochromatického RTG

na uhliku.
N = pocet detekovanych fotonu v
zavislosti na vinove délce

rentgenovy

rozptyleny spektrometr

kolimatory svazek

DI:I nerozptyleny —

] | Svoze vlnova délk

félie /
/mozné polohy
spektrometru

zdroj
monochromatického

7O zarent Fotony rozptylené na
. statickych elektronech,
Fotony rozptylen¢ na jadrech v a5t vinové délky.
(velmi hmotna, nedojde ke Cast energie piedana.
zméné vlnové délky). 4




Dualni charakter svétla

Vinova delka fotonu se
prodluzuje po kolizi s
elektronem = predani energie
Cim vétsi uhel 0, tim predal
foton vice energie elektronu,
vlnova dé¢lka klesla

Fotony elektromagnetického
zareni = Castice

)
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Vinovy charakter elektronu

1923 de Broglieho rovnice
Elektronu prislusi vinova délka

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

castice Louis de Broglie
° (1892 - 1987)

NP za fyziku 1929
mv = hybnost




Theory
=1.67 Afor 54V
m"lr

Expariment
;ngl'fa':r;ilu Pathlenglh difference
. - . [ =
dsinG = 2.15sin50=A=165A

1 927 _ = _,"' for constructive interarancea

C. J. Davisson
Mickel latlice

(1881-1958)
L. Germer a ‘- 3 T dEll?:Sijg I;I-a?zj; r'th%?F‘?zE- epecing d=2.15A

hwpothesis Garmer for
experimant de Broglis

§ ® Experimentalni dukaz vinového
, ‘ charakteru elektronu. Céstice by se
NP za fyziku 1937 y « o ey
rozptylovaly do vSech sméru stejné.
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de Broglieho

. vlnova délka
Braggova rovnice elektronu A

Incident
plane wawve

. -1-- -----r_. = Pl
Tt B st _
® “eJ2e &7 3ising

) !"t » ® Construgtive interference

d sin 6

@ nA=2dsin6
Bragg's Law

Rentgenovo zareni

Elektrony




Elektron jako stojaté vinéni

Elektron = vlna
de Broglieho rovnice

Stojaté vinéni na kruznici . :
0 poloméru r e JN

| 1 half-wavelength

n/\\ |
. /\/ S

Ehalf -wavelengths |

nA=2mnr

spojenim rovnic dostaneme

n=3 /_H\\R /fjﬁ\ L=3(4 Forbidden

: — — | 2 n=3.3
i 3 half-wavelengths |

Toto je ale Bohrtiv postulat !




Vinovy charakter Castic

l/, mv? =3/, kT

A =h/(3kTm)"?

S klesajici teplotou roste vinova délka Castice

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

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




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

Cerng¢ téleso, Planck, energie zafeni kvantovana
Fotoelektricky jev, Einstein, svétlo je Casticové, fotony
Atomova spektra, Bohr, energie atomu kvantovana

Difrakce elektronti na krystalu N1, Davisson
de Broglie, hmota ma vinovy charakter, energie atomi 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




Heisenbergiiv princip neurcitosti

1927
Neni mozne urCit zaroven presn€ polohu (x)
a hybnost (p = m v) elektronu

AXAp > % h=6.626 10747 s

Elektron v atomu H v zakladnim stavu

v=21810°ms! Werner Heisenberg
presnost 1%, Av=10*m s! (1901 - 1976)

Ax=07 107 m =70 nm NP za fyziku 1932

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




Heisenbergiiv princip neurcitosti

Neni moZzn¢ urcit zaroven presné energii elektronu v
daném Casovem intervalu (At doba méreni)

h=6.626 103*J s




Dusledek Heisenbergova principu neurcitosti

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

Kruhove drahy elektronu kolem jadra s urCitym polomérem
jsou nesmysl

Stav elektronu je nutno popsat pomoci kvantove mechaniky
a, = 0.053 nm je nejpravdeépodobnéjsi polomer drahy elektronu
51




Schrodingerova rovnice

1926 Schrodingerova rovnice = postulat

HY=EV¥

Erwin Schrodinger
(1887 - 1961)
NP za fyziku 1933

(E-V)¥=0

0 72 h?

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




Schrodingerova rovnice

Parcialni diferencidlni rovnice druh¢ho radu
exaktni feSeni jen pro H a jednoelektronové systémy (He", Li**,....)

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

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

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




Vlastni vinové funkce

WY(X,Y,Z) je fesenim stacionarni Schrodingerovy rovnice

Jen nékteré stavy e jsou povoleny - ¥(x,y,z)

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

| ¥ |> ma vyznam hustoty pravdépodobnosti vyskytu e

Y zavisi na kvantovych Cislech (cela €isla)




Bornova interpretace vinové funkce

‘P(X,y,Z) je feSenim stacionarni Schrodingerovy rovnice,
(¥ nema fyzikalni vyznam)
| b 4 |2 dV pravdépodobnost vyskytu elektronu v objemu dV
Vv miste r

(dV=dx dy dz) - |

-

Max Born
(1882 - 1970)
NP za fyziku 954




*Heisenberguv princip neurcitosti - dvojice konjugovanych proménnych (poloha a
hybnost nebo energie a €as) nelze méfit se stejnou piesnosti ve stejny okamzik, nebot’
nemaji v dany okamzik stejné definované hodnoty.

*Borntiv zakon pravdépodobnosti - druhd mocnina absolutni hodnoty vinové funkce
odpovida pravdépodobnosti toho, Ze se systém nachdzi ve stavu popsaném danou vlnovou
funkci.

*Bohriv princip komplementarity - Heisenberglv princip neurcitosti je vnitini vlastnost
ptirody a nikoliv problém méfeni. Pozorovatel, jeho méftici ptistroj a méfeny systém tvori

celek, ktery nelze rozd¢lit.

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

*Heisenbergiiv positivismus - nema smysl diskuse o aspektech reality, ktere lezi za
formalismem kvantové mechaniky, nebot’ diskutované veli¢iny nebo fyzikalni entity 1ze
méfit experimentalnge.




“I think I can safely say that nobody understands Quantum Mechanics”™







Atom vodiku

Nejjednodussi soustava: p + ¢
Resitelna exaktné

Kulova symetrie

Potencidlni energie mezip + ¢




Polarni souradnice — vyuziti kulové symetrie atomu

Y(x,y,z) - ¥(r,0, ¢)

z=1cos 0




Rozklad vinové funkce
na radialni a angularni cast

Tn, I, m (r,@, (I)) =N X Rn, 1 (l‘) X XI, m(e9 (I))

Separace proménnych
R (r) = radialni ¢ast vilnove funkce, zavisi jen na vzdalenosti r

od jadra

o) +(0, ¢) = angularni (Ghlova) ¢ast vinove funkce zavisi na
sméru 0, ¢

N = normaliza¢ni konstanta

aby platilo ,” ¥ |2dV =+1
normaliza¢ni podminka, elektron urcit€ n€kde je,
pravdépodobnost = 1




Kvantova cCisla

Rn, I (r) zavisi na kvantovych &islech n a |

X1, m(O, (I)) zavisi na kvantovych ¢islech | a m,

Hlavni kvantové Cislo n, (nabyva hodnot 1 az o)

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

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

Spinove kvantove Cislo m¢ (nabyva hodnot +£72)




Vinové funkce atomu H

| _— IS _}‘
A +::'r T )
| 15a n N0,




Radialni cast vinové funkce atomu H

m,

R, (1)

0 (s)

0

2 (Z/ay) 37 exp(— Zr/a,)

1 (p)

2 (Z/2a,) 3 (1 — Zr/2a,) exp(— Zr/2a,)

1 (p)

2IN3 (Z/2a,) 3?2 (Zr/2a,) exp(— Zr/2a,)




Vlastni hodnoty energie elektronu
v atomu H typu

u = redukovana hmotnost systému jadro-elektron
e = elementarni naboj, ¢, = permitivita vakua

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

N — s rostoucim hlavnim kvantovym ¢islem se e stava meéné
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
Urcuje energi hladiny
vySSi n ma vyssi energii - méné
stabilni

n stejne jako v Bohrové modelu

pripustn¢ hodnoty 1 az o

Pro kazdé n existuje n?
degenerovanych hladin

l=n-1

> Q2l+1)=n2




Orbitalni moment hybnosti

L = orbitalni moment hybnosti (vektor)

L=h I(1+1)

Popisuje pohyb elektronu v
orbitalech




Vedlejsi kvantové Cislo 1
UrcCyje 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 orbitalnitho momentu hybnosti







Magneticke spinové kvantove ¢islo my

SEOREEIEGNNESEREINE  Nehomogenni magnetické pole

\
Beam of vakuum
H atoms
N ms=-1
S = spinovy . /“‘:

moment :' —1- Detecting
. = screen
hybnosti '

Direction of
external,
nonuniform
magnetic field

i S=h/2n [s (s +1)]”
@ S="
|

S, =m, h/2x




Magneticke spinové kvantove ¢islo my

S=h/2n [s (s +1)]”
S="

S, =m,h/2x
m,= +%>




Y = vinova funkce

VInove funkce W jsou fesenim
Schrodingerovy rovnice

| V¥ | = hustota

pravdépodobnosti vyskytu e

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



Pravdépodobnost vyskytu elektronu

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

Radialni distribucni funkce
P=dnr?| ¥ |* dr = 4nr? R? (1) dr
P = Pravdépodobnost v
vyskytu e v objemu
tvaru kulove slupky
tloustky dr ve vzdalenosti r




Orbatal

Vlnova funkce

Vlnova funkce
meéni znaménko
—
< v
Hustota ol > -
pravdépodobnosti ? T \/\ T
:h'.“" o “w? Distribu¢ni funkce
= Né N; ma nékde nulové hodnoty
Radialni rozlozeni T - =
AN VAN

] -



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 vinové funkce urcuje tvar orbitalu (pocet
nodalnich rovin)

e
- EFER e
B )
3 'I;'_,.J-'! -8
wpmlet o =
o -
o TN

L e
=




Orbital

Kazdému orbitalu (vlnové funkei) prislusi hodnota energie E

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

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




s - orbitaly

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

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




Atomovy orbital 1s

Vlinova funkce 1s

Rn, (1)




Radialni distribuc¢ni funkce

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

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

I.... = nejpravdépodobnéjsi polomér

m

prols r .= a, Bohruvpolomér

max







_Zr
RZO < [2 - Zr/2ale 2a

@ )
. 35

nodal surface




Uzlové (nodalni) plochy v radialni distribucni
funkci
Uzlova (nodalni) plocha

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

-w

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




Ucinek Z na radialni ¢ast vinové funkce s

Radialni distribuéni funkce 1s

S rostoucim nabojem jadra se poloha maxima
pravdépodobnosti vyskytu e priblizuje k jadru
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RZO « [2 - Zr/2ale 2a
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Angularni ¢ast vinové funkce p orbitalu

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

Yi0=(1/4m)"? 32 cosB

Y4 = (1/4m)'2 (3/2)'7 sinB e**




p - orbitaly

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




p - orbitaly




2p - orbitaly 3p - orbitaly

2p orbital: n=2,1=1,m=—0 3p orbital: n=3,]=1,m=0

n=2,1=1,m=0




_Zr
RZO < [2 - Zr/2ale 2a




2p - orbitaly 3p - orbitaly

Vinové funkce = Radialni x Angularni ¢ast




An

ularni ¢ast vin

Miwyd Orbital

2 2
lI‘[22,0 lIJ2,:|:1 lljz,ﬂ

Yao = (14112 (5/4)!2 (3c0s26 - 1)

Y2 = (1/41)"2 (+15/4)'? cos sind e*?

Y210 = (1/41)12 (15/8)'72 sin?6 e*?*



d - orbitaly




d - orbitaly




f - orbitaly




Uzlové (nodalni) plochy a roviny

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

Uzlové (nodalnich) roviny
angularni ¢asti vinové funkce :

Orbital

> Pouze s-orbitaly

maji nenulovou
hodnotu vinové
funkce na jadre

98




Energie orbitalia v H atom

o

Mshell n=3

K shell, n=1

Orbitals




Energie orbitali v H atomu

2s

Energeticky degenerované hladiny

e
@
o]
£
=
c
S
=
—
c
«
=
o
«
o
(&)
c
=
o

Energy (kJ mol")

Energie zavisi pouze na n




Emisni spektra atomt H

Degenerovane hladiny —
Nestépene Cary ve spektru H
3p > 2s = 3d—>2p




Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

Ve viceelektronovych atomech nejsou
energetické hladiny degenerovane

Energie zavisinan a |




Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

Stabilné;Si orbital
(n1zSi energie)

1. Niz& (n + 1)

2. Pfirovnosti n + |
nizsi N

3p 4s

4p 3d




Viceelektronové atomy — Penetrace a stinéni

., 1s orbital
2s a 2p penetruji 1s 25 orbital

2s penetruje vice nez 2p |=== 2p orbita
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 orbitala s, p, d

E(3s) < E(3p) < E3d)

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

3p 3s




Slaterovy orbitaly

Orbitaly pro viceelektronove atomy - ptiblizné

e orbitaly (vinové¢ funkce) vodikového typu
 azimutalni Cast: stejna jako u H
e radi1alni Cast:

R (r) =N r "1 exp(— Z" r/n*)
Z’* = efektivni naboj jadra
Naboj pusobici na elektron = naboj jadra (Z") — naboj ostatnich el.

n* = efektivni kvant. Cislo (pro K, L, M =n)

E.=—-N (Z* /n) N = 1313 kJ mol !




Efektivnl 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

Uwnitt skupiny stini 0.35 (1s jen 0.30)

n— 1 (s,p) stini 0.85

n — 2 a nizsi stini 1.00

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




Efektivnl naboj jadra

/* = efektivni naboj jadra

/*=7-c

Naboj pusobici na elektron = naboj jadra (Z*) — naboj
ostatnich elektront

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

K (18)%(2s,2p)*(3s,3p)® (4s)!
5(4s) =0 x (0.35) +8x 0.85+ 10 x 1.00 = 16.8
7Z*=19-16.8=22




Efektivnl naboj jadra

Efektivni naboj
Z E S

R He (1s)?
o(1s) = 1 x (0.30) = 0.30
Z*=2-030=1.70

NAW”

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




Lot

30
32
34
36

Z*

Is elektrony nejsou stinény

Br

vysSich
orbitalech

P jsou stinény
S

3p

Kr




Polomér maximalni
elektronové hustoty

r(2s) > 1(2p)

r(3s) ~ r(3p)

r'max SCF (A)




Energie orbitalu 2s a 2p

“ —— Blizka pro lehké prvky
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Elektronova konfigurace atomu v zakladnim
stavu

Autfbau (vystavbovy) princip:
Elektronové hladiny se zapliuyi
elektrony v pofadi rostouci
energie tak, aby m¢l atom co
nejniZzsi celkovou energii
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L2
W
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s
L
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Pauliho princip:
Zadne dva elektrony nemohou mit
vSechna 4 kvantova Cisla stejna.
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Hundovo pravidlo:
V degenerovanych orbitalech je
stav s max. poCtem neparovych
spinu nejstabilng;si.

-]
o
q\l

=







Elektronova konfigurace C




Elektronova konfigurace valencni slupky
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Energie
orbitalu

Obsazeni orbitalu
elektrony muze
zmenit poradi energii

Pocinaje Sc, 3d
orbitaly maji nizsi
energii nez 4s




n = 1 shell
—— n = 2 shell

Inner-core electrons (1s22s22p°)







Elektronova konfigurace valencni slupky

=d 4z




IonizacCni energie
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