Atom vodiku

Nejjednodussi soustava: p + e

HY=EY¥ :

Schrodingerova rovnice je
feSitelna exaktné

Kulova symetrie - vyhoda

Potencialni energie mezip + ¢

2
e

V= —

47, r !



Polarni souradnice — vyuziti kulové symetrie atomu




Rozklad vinové funkce
na radialni a angularni ¢ast

Yorm 10,9)=NxR, (r)xx ,0,0)

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

o) (0, 0) = angularni (Ghlova) Cast vinoveé funkce zavisi na
sméru 0, ¢

N = normalizac¢ni konstanta

aby platilo J| W 2 dV = +1
normalizaCni podminka, elektron urcité nékde je,
pravdépodobnost = 1



Kvantova c¢isla

Rn, I (l‘) zavisi na kvantovych Cislech n a |
X1, m(e, (I)) zavisi na kvantovych cCislech | am,

Hlavni kvantové ¢islo n, (nabyva hodnot 1 az o)

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

Magnetické kvantové ¢islo m;, (nabyva hodnot + |, .....0,
Pro kazdé | je (21 + 1) hodnot m,

Spinove kvantove Cislo m¢ (nabyva hodnot £72)



Vlastni vinové funkce atomu H

100 = —— ¢ "/an e feSeni Schrodingerovy rce

r.’ug
0 = ( | )'_) o /2a0 » komplexni funkce soutradnic

T P 24 ,

ST X, y, znebo 1éper, ¢, O

0210 = —a— Le7T/200 co5
_ 3 a .y o1 s , ,
4yf2mag  nemaji fyzikalni vyznam

1:211 — ‘I' I_ —i'f:..(lu h]]]_('}f'i(:)

Q 3 a 7 4 b

3y/mag ™ « mohou nabyvat kladnych i
o [ e 2 N e zapornych hodnot (faze)
¥3,0,0 = _3 377”3 o _3”0 27 \ag ‘

. : 1 r 2 14 I
= i . 2 I_ (l _ l"_> (‘7.,‘/3(,” }—l‘m((_)- (j)) ) | T | ma Vyznam hustoty
pravdépodobnosti vyskytu e

4 & I —r/3an <
#3,2;m = : (—) € r/3ao Yo (0, 0)




Radialni ¢ast vinové funkce atomu H

n I m, R, 1(1)
1(K) |0(s)| O |2(Z/ay)** exp(-Zr/ay)
2@L) |[1(p)| 0 |2(Z2ay)** (1~ Zr/2a,) exp(— Zr/2a,)
2 (L) [1(p)| =1 |23 (Z/2ay)%? (Zr/2a,) exp(- Zr/2ay)




Vlastni hodnoty energie E
elektronu v atomu H typu

r o N ue* Z*
" 8elh W
0

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

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

N — s rostoucim hlavnim kvantovym ¢islem se e stava meéné
stabilni

Odpovida Bohrové rovnici!! n



Vlastni hodnoty E elektronu v atomu H typu

Energie zavisi jen na n

E,=-13.6eV

(13.6 eV =1 Ry)\,

n

Energy
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Hlavni kvantoveé Cislo n

Urcuje energii hladiny

vyS$i n ma vyssi energii - mené )
oL s p

stabilni

3 |35 3p 3d

ST Y (1 @I B
n stejne¢ jako v Bohrové modelu
2s 2p
1 G

N

piipustné hodnoty 1 az o

Pro kazdé n existuje n?
degenerovanych hladin

Energy

l=n-1
> 2l+1)=n2
=0

is

(1]




Orbitalni moment hybnosti

L = orbitalni moment hybnosti (vektor)

L=mxvXxr=pxr

Velikost L je kvantovana
L=h I(/+1

Popisuje pohyb elektronu v
orbitalech

10



Vedlejsi kvantové cislo 1

UrcCyje typ orbitalu, (0 azn —1)

| | orbital
0 s L = orbitalni moment hybnosti
1| p L=mXxvXxr
21 d
31
L=h I(/+1)
48
5/h . : .
61 i tyto orbitaly nejsou zaplnény
71 ; elektrony u atomu v
e | & zakladnim stavu .




Magnetické kvantové Cislo m,

| orbital m, h
0 s 0 L. =mh=m,
1 p 1,0, -1 27
2 d 2,1,0, -1, -2

3 f 3,2,1,0,-1,-2,-3

4 g nejsou zaplnény

5 h elektrony u atomu v

6 1 zakladnim stavu

Pro kazdé n existuje n?
degenerovanych hladin
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Kvantovani orbitalniho momentu hybnosti

Velikost L je kvantovana cislem | =2

Z _ILI=N202+1) 1

L=n I([+1) "
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Pro kazdé n existuje n? degenerovanych hladin

S p d g h
| = 0 1 2 4 5
n=1] 1s
n=2| 2s | 2p
n=3| 3s 3p | 3d
n=4| 4s | 4p | 4d | 41
n=5| 5s | 5p | 5d | 5t | 5g
n=6| 6s | 6p | 6d | 6f | 6g | 6h
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Magnetické spinové kvantoveé ¢islo my

S OnECOIEIEVED Gl EiE  Nehomogenni magnetické pole

S = spinovy
moment
hybnosti

Shown as

fv

Seam of vakuum
H atoms
N ms =4
SN
' —— Detecting
l — I a screen
N

.1
Direction of s Ms=+%
external,
nonuniform
magnetic field Magnet

Spin je kvantova
| vlastnost ¢astic 15



Magnetické spinové kvantoveé ¢islo my

S =h/2n [s (s +1)]”
S =2

S, =m h/2n

m,= +7>
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Y = vinova funkce

Vinov¢ funkce W jsou feSenim
Schrodingerovy rovnice

| ¥ | = hustota
pravdépodobnosti
vyskytu elektronu

| WV |? dV = pravdépodobnost
vyskytu e v objemu dV,

rozloZeni elektronové hustoty

17



Pravdépodobnost vyskytu elektronu

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

Radialni distribuc¢ni funkce
P=4nr?| ¥ |> dr = 4nr? R? (1) dr

P = Pravdépodobnost
vyskytu e v objemu

tvaru kulové slupky
tloustky dr ve vzdalenosti r

18



Orbital

is ls 3s
; 2 5 3
VInova funkce S < g
t T t méni znaménko
== r mF
e ﬂE \f’ NE \/
Hustota =
pravdépodobnosti T T \/\ T
o B ) o - r o ikt
:y.'." o “=7| Distribu¢ni funkce
£ N{; N; ma nékde nulové hodnoty
Radialni rozlozeni ‘I* - =%
(distribugni fce) 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 = mista
nuloveé hodnoty distribucni funkce

Angularni ¢ast vinové funkce urcuje tvar orbitalu (pocet
nodalnich rovin) ‘




Orbital

Kazdému 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 malé Ax, velke Ap, velka v, velka KE

21



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

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

& 0 ‘ lllff 0
' Yoo = (1/41)'2

22



Atomovy orbital 1s




0.5

0.4

41r? Rzn, (1)

Q, (n

0.24

0.1+

max

Radialni distribuc¢ni funkce

e e —————— ——————————————————

=|

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

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

r,... = nejpravdépodobnéjsi polomér

prols r. .= a, Bohruvpolomér

max
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R20 «[2 - Zr/2ale 2a
174

O -
<::::::::::) )
| r
3s Nodes 25

nodal surface

3px




Uzlové (nodalni) plochy v radialni distribu¢ni
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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Ucinek Z na radialni ¢ast vinové funkce s

3
Ry 0=2 (2 enf 2]
’ dy dy '
' -
Y
[ 4 14 [J [J A4 r !'.. '.I'..' H81
Radialni distribucni funkce 1s o
N
|| (f Vo ‘
FioLn
W . N
") N ..\‘ ‘e S
Oy ="
0 1 2 3 < o
g

S rostoucim ndbojem jadra Z se poloha maxima
pravdépodobnosti vyskytu e priblizuje k jadru
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Radial distribution function

Zr
Ryox[2-Zr/2a]e 2a

30



RDF

0.05

31



Angularni ¢ast vinové funkce p orbitalu

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

lI"12,0 ll‘lﬁﬂ
Yi0 = (1/41m)"? 312 cosHO

Y1,:|;1 = (1/4'”)“2 (13/2)1"‘2 sin® et

32



- orbital
P y n=2,1=1,m=1,0,—-1

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

Nodal
plane \ Z z

) t@y |

2py 2p,




p - orbitaly
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2p - orbitaly 3p - orbitaly

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

35



3, 3p,

= =

2p, 2p,

2p,

Nodes

_Zr
R20 « [2 - Zr/2a)e 2a

—
r
28
Zr
Zl o'
R21oc = 2
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2p - orbitaly 3p - orbitaly

Vinové funkce = Radialni x Angularni ¢ast

0.032 _I_
€3

0.032
% i %——:— 0.10
0.032 -+
L
cha
0032 —

2p 30
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Angularni cast Vlnove funkce d orbltalu

Mixy) Orbital ' MGt bl W) Srbital

2 2 2
2,0 2,41 lljz,iz

Y20 = (1/41)2 (5/4)'2 (3c0s20 - 1)

Y21 = (1/4m)12 (15/4)'2 cosb sind e** s

Y22 = (1/4m)12 (15/8)2 sin’D e*2®




d - orbitaly




d - orbitaly

dy2.y2




f - orbitaly

fz(.vr2 -y2)




f - orbitaly
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Uzlové (nodalni) plochy a roviny

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

Uzlové (nodalnich) roviny

angularni (I, m,) €asti vinové funkce :
Orbital Pocet

S 0

Pouze s-orbitaly
maji nenulovou
hodnotu vinové
funkce na jadre

C
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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

44



Principal quantum number

8

33 3
W n
W SO

3
]

Energeticky degenerovan¢ hladiny

Energie orbitala v H atomu

1s

Energy (kJ mol")

Energie zavisi pouze na n

- 1310

45
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4 52
55 5p 5f —— 5g|- 52 N  ue” 7/
4s 4p 4f 80 F =— Azﬂz .
3s 3p - 146 850 n
2s 2p - 326



Emisni spektra atomu H

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

46



Odpuzovani elektront

Energy (kJ)—

-1310 —‘—15

Polomér atomu H 0.53 A

Polomér hydridového aniontu: 1.5 A

47



Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

0 _______________________________________ N = oo
4f
4p 4d
4s 3d

3
T 3s P
> op Ve viceelektronovych atomech nejsou
o 2S ) 4 ) |4
k= energeticke hladiny degenerované

Energie zavisinan a |
1s




Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

»

Energy

- 4s

38

g

—1s

ap

3p

2p

3d

Stabilnéjsi orbital
(ni1zSi energie)

Madelungovo pravidlo
(plati po Ca)

1. Nizsi (n+ 1)
2. Pfi rovnosti n + |
nizsi n

3p 4s

4p 3d

49



Viceelektronové atomy — Penetrace a stinéni

06 +

0.5+

0.4+

0.3 +

0.2 +

., 1s orbital
2s a2ppenetruyi Is |- 2e arhital
2s penetruje vice nez 2p [=—-— 2p orbital
E(2s) <E(2p)
ale maxima r(2s) > r(2p)
... 28
\\* \"n“
s 71 8 9
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Viceelektronové atomy — Penetrace a stinéni

Cim se elektron priumérné nachazi blize k jadru, tim je
pevnéjl vazan a ma niZsi energii

E(2s) < E(2p)

r(2s) > 1(2p)

2

Z.

LS

Distance from nucleus (r)

P22

51



4nr’R?(r)

Relativni energie orbitalu s, p, d

E(3s) < E3p) < E(3d)

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

14

52



Slaterovy orbitaly

Orbitaly pro viceelektronoveé atomy - priblizne
e orbitaly (vinov¢ funkce) vodikového typu

« azimutalni Cast: stejna jako u H

e radialni ¢ast (nema nodalni plochy):

*

Zr
R(r)=Nr""e 7

/* = efektivni naboj jadra, N = normaliza¢ni konstanta
n* = efektivni kvant. ¢islo (pro K, L, M =n)

53



Efektivni naboj jadra, Z*
Z* = efektivni naboj jadra = naboj pusobici na zkoumany elektron
= naboj jadra (Z") — ndboj ostatnich el.

Z'=7Z-o0 G = stinici konstanta, soucet pro vSechny elektrony

Slaterova pravidla:

(1s)(2s,2p)(3s,3p)(3d)(4s,4p)(4d)(41)(5s,5p)(5d)(51)...
Elektrony napravo od zkoumaneho elektronu nestini, nepfispivaji k o
Uvnitt skupiny stini 0.35 (1s jen 0.30)
Zkoumany elektron typu s nebo p :
Elektrony v n — 1 vrstve stini 0.85
Elektrony v n — 2 vrstvé a nizSich stini 1.00
Zkoumany elektron v d nebo £ : vSe nalevo stini 1.00 54



Efektivni naboj jadra
Z* = 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 (1s)%(2s,2p)3(3s,3p)® (4s)!
c(4s)=0x (0.35)+8x 0.85+ 10 x 1.00 = 16.8
7*=19-168=22
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B Effective nuclear charge, Z ¢

B Atomic number, Z

18 —

16 —

14

12 —

10 —

H

He

Li

Efektivni naboj jadra

Be

B

@

O

F

Ne Na Mg Al

Si

P

S

cl

Ar
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Efektivni naboj pusobici na valen¢ni elektrony

Efektivni naboj

A He (1s)?
co(1s)=1x(0.30)=0.30
Z7=2-0.30=1.70

H He Li Be Be C N O F NeNaM®QA Si P S Cl Ar K CaSc Ti V CrMn Fe Co Ni CuZn Ga Ge As Se Br Kr

F (1s%)(2s%,2p°)

(2p)=0.35x 6+ 0.85x2=13.8
Z*=9_38=52



5 10 15 20 25 30 35

28}
30}
32|
34}

vysSich
e, orbitalech
“r4p jsou stinény

4s

58



Polomér maximalni

elektronové hustoty

rmax SCF (A)

r(2s) > r(2p)

r(3s) ~1(3p)




Energie orbitalu 1s, 2s a 2p

L
H

:

ENERGY OF Is ORBITALS IN ey

:

g

g

H

M

H He Li Be B
(L

\

He

23

NN

\

Li Be B

C N O F Ne

1 T T T d
3 8 2k 5oz z
A NI STV.LIENO 92 ANV ST 40 ADNHANA

g

C N O F Ne

!
H

60



Energie orbitalu 2s a 2p

Energy (kJ mol‘1)
N
(&)}
o
o

3000

3500

4000

4500
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Elektronova konfigurace atomu
v zakladnim stavu
Aufbau (vystavbovy) princip:
Elektronove hladiny se zaplnuji

elektrony v potadi rostouci
energie tak, aby mél atom co

*w w7/

-t
w
N
N

o
\\

\\\\\\\\‘\\\
S
N

ot

-
e

h

@
1
w
&

<
X

Pauliho princip:
Z4dné dva elektrony nemohou mit

£
w
iy
©
S
Q
o
-~

S
X
5

&

\v4 /4 \Ya4 * /4 5 5 5d Sf
vSechna 4 kvantova &isla stejna. iy .
.
6s 6p 6d
. 7
Hundovo pravidlo: ¢
7s p

V degenerovanych orbitalech je
stav s max. po¢tem neparovych
spinu nejstabilné;si.
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aTd T
nTd T
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aTd T

Elektronova konfigurace C

2p

T 4

T

T 7

R

P
2
©

(a)

(b)

Al

by
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1 18

1 . H 2
" IUPAC Periodic Table of the Elements He
hydrogen helium
[1.007, 1.009) 2 Key: 13 14 15 16 17 4003
3 4 atomic number 5 6 7 8 9 10
Li Be Symbol B C N (0] F Ne
lithium berylium mame boron carbon nitrogen oxygen fuorine neon
[6.938, 6.997) 9012 standad atomic woght [1080,1083) | [1200,1202) | [14.00, 14.01) | [1599,16.00) 19.00 2018
" 12 13 14 15 16 17 18
Na Mg Al Si P S Cl Ar
sodium magnesium aluminium silicon phosphorus sulfur chiorine argon
29 [24.30, 2431) 3 4 5 6 7 8 9 10 1" 12 2698 [28.08, 28.09) 30.97 [3205,32.08) | [3544,35.46) 39.95
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 3 32 33 34 35 36
K Ca Sc Ti Vv Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
potassium calgum scandium titanium vanadium chromium manganese ron cobalt kel copper zinc gallium german um arsenic selenium bromine lrypton
.10 £0.08 4406 &1.87 5094 §200 5404 5585 5893 5869 6155 65.38(2) 6972 1263 T2 TA96(3) (7990, 79.91) 8380
37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 54
Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
rubidium strontium ytium Zirconium niob ium molybdenum | techneSum rhodi silver cadmium indium tin antimony tellurium odine Xenon
as.47 8782 &8.91 a2 w1 95.96(2) 101.1 1029 1064 107.9 1124 n4s 187 1218 12718 1269 1313
55 56 57-7T1 72 73 74 75 76 7 78 79 80 81 82 83 84 85 86
Cs Ba | eoneoiss | HF Ta w Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
caesium barium hafium tantalum tungsten rhenium osmium iridium platinum goid mercury thallium lead bismuth polonium astatine radon
1329 1373 1785 1809 1838 1862 1902 1922 1951 197.0 2006 [204.3,2024) 21.2 200
87 88 89-103 104 105 106 107 108 109 10 m 112 114 116
Fr Ra actinoids Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Cn Fl Lv
francium radium Jm gium d m flerovium livermorium
I |
| |
57 58 59 60 61 62 63 64 65 66 67 68 69 70 7
La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Th Dy Ho Er Tm Yb Lu
lanthanum cerum L y !l ini terbium dysprosium holmium erbium thulium ytterbium lutesum
1389 140.1 1209 1442 150.4 1520 1573 1589 1625 1649 1673 1689 1734 1750
89 90 91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102 103
Ac Th Pa U Np Pu Am | Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr
actinium thorium protactinium uranium neptunium plutonium amenicium curium berkelium calfornium | einsteinium fermium mendelevium | nobelium lawrendium
2020 2.0 280

64




Elektronova konfigurace atomu
v zakladnim stavu

Electron Configuration Table

T 2|V Cr 4Mn 3[Fe
3d
11Zr 2|Nb 3Mo 4Tc 5(Ru
4d
La* I|[Hf 2|Ta 3W 4Re 3|0Os
5d
2+Ac IRf 2lDb 3[Sg 4Bh 3|Hs
6ld
|

[Ce 1Pr 2JNd 3Pm 4Sm S[Eu 6|Gd 4?‘b SDy 9Ho T[Er 1[Tm 12Yb T3[Lu &

Th 1/Pa 2U 3Np 4Pu 5/Am 6Cm %Bk SICT 9|Es 10/Fm 1|Md 12[No 13|Lr 4
«

5_{ >




(Ne)

Elektronova konfigurace valen¢ni slupky

Na

Al

S1

Cl

Ar

te

te

te

te

te

te

te

te

te

te

te

te

te

N 4
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4
Energie \ Obsazeni orbitalu
orbitalu § ‘Q f elektrony mize
\\ zménit poradi

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

- =
anad
anad

1
25 50 75 100 o



Elektronova konfigurace valen¢ni slupky

Al K

4s

4Pl

3d

1 1 1

Distance from nucleus




Elektronova konfigurace valen¢ni slupky

(Ar)

Sc

Ti

v

Cr

Mn

Fe

Co

Ni

Cu

Zn

! te
il te
ble]t te
bleftitit] |t
bleftit(t] |te
beld{E1EE] |tv
beltel It 18] |te
belteltelt (8] |tv
teitelteite[ B4 [ ¢
teitelteltetel |t
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