Atom vodiku

Nejjednodussi soustava: p + e

HY=EVY¥

Schrodingerova rovnice je
fesSitelna exaktné

Kulova symetrie - vyhoda

Potencialni energie mezi p + ¢




Polarni souradnice — vyuziti kulové symetrie atomu

Y(x,y,z) > ¥ (1,0, (I))




Rozklad vilnové funkce
na radialni a angularni cast

Yorm 10,90 =NxR (r)xx ,0,0)

Separace proménnych
R (r) =radidlni ¢ast vlnove funkce, zavisi jen na vzdalenosti r

od jadra

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

N = normalizac¢ni konstanta

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




Kvantova cisla

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

0 zavisi na kvantovych Cislech | am
I, m\™ |

Hlavni kvantové Cislo n, (nabyva hodnot 1 az )

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

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

Spinové kvantoveé Cislo m; (nabyva hodnot %)




Vlastni vinové funkce atomu H

e feSeni Schrodingerovy
rovnice

» komplexni funkce souradnic
X, Yy, Znebo Iéper, ¢, O

* nemaji fyzikalni vyznam

« mohou nabyvat kladnych 1
zapornych hodnot (faze!)

* | ¥ |> ma vyznam hustoty
pravdépodobnosti vyskytun e




Radialni ¢ast vinové funkce atomu H

m,

R, (1)

0 (s)

0

2 (Z/ay) *? 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 E
elektronu v atomu H typu

i = 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 Cislem se e stdva mén¢
stabilni

Odpovida Bohrové rovnici!!




Vlastni hodnoty E elektronu v atomu H typu

Energie zavisi jen na n

E,=-13,6eV

(13,6 eV = 1 Ry)




Hlavni kvantové Cislo n
Urcuje energii hladiny
vySS$i n ma vyssi energii - mené
stabilni

n stejne¢ jako v Bohrové modelu

pripustn¢ hodnoty 1 az o

Pro kazdé n existuje n?
degenerovanych hladin

l=n-1

> 2l+1)=n2




Orbitalni moment hybnosti

L = orbitalni moment hybnosti (vektor)

L=mxvXxr=pxr

Velikost L je kvantovana

L=n 1(1+1)

Popisuje pohyb elektronu v
orbitalech




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

orbital

L = orbitalni moment hybnosti

hol(1+1)

tyto orbitaly nejsou zaplnény
elektrony u atomu v
zakladnim stavu




Magneticke kvantové Cislo m,

orbital

m,

0

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

nejsou zaplnény
elektrony u atomu v

zakladnim stavu

Pro kazdé n existuje n?
degenerovanych hladin




Kvantovani orbitalniho momentu hybnosti

5

Velikost L je kvantovana Cislem | f [

~|LI=N202+1) #




Pro kazdé n existuje n? degenerovanych hladin




Magnetické spinoveé kvantové Cislo m,

SIS EEEUEIIINED GGG Nehomogenni magnetické pole

S = spinovy
moment
hybnosti

vakuum

Mg= _fl':_i
™~

I
@ ( Shown as

—1— Detecting
screen

Direction of
external,
nonuniform
magnetic field

¢

Spin je kvantova
vlastnost castic




Magnetické spinoveé kvantové Cislo m,

S =h/27 [s (s +1)]”
S =1

S, =m h/2n




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

(Red!
»




Y = vinova funkce

VInove funkce W jsou reSenim
Schrodingerovy rovnice

| ¥ | = hustota pravdépodobnosti
vyskytu elektronu

| ¥ |2 dV = pravdépodobnost
vyskytu elektronu v objemu dV
= rozloZeni elektronove hustoty



Pravdépodobnost vyskytu elektronu

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

Radialni distribucni funkce
P=4nr?| W > dr = 4nr? R? | (r) dr

P = Pravdépodobnost
vyskytu elektronu v objemu
tvaru kulové slupky
tloustky dr ve vzdalenosti r




s - orbitaly

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

X1 m(9, ¢) = angularni (thlova) ¢ast vinove funkce, je
konstanta pro s-orbitaly (I =0) = KULOVY TVAR

0,0

Yn_,n - (1 /4_”)1;2




Atomovy orbital 1s

Vlnova funkce 1s

Rn, (T




Radialni distribuc¢ni funkce

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

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

r.... = nejpravdépodobnéjsi polomér

prols r.,,= a, Bohruv polomér

max




Orbital

Is s 3s
[nova funk S 3 3
Vinova funkce T T VInova funkce
f T T méni znaménko
o rN - N rﬂq v
Hustota = Al i
pravdépodobnosti T T \/\ T
= — oI o B NP =i
:{“ :g,“:'— =7 Distribu¢ni funkce
= £ N; m4 n&kde nulové hodnoty
Radialni rozlozeni ‘r* -i’ f\/\ ~'T’" M
=—=F =3

(distribucni fce)
- r
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cn

\%

o
N

O
no

o

=
O
o v
—
=
N
o v—
i)
N
<
p—
S
o v—
i)
<
—
I
~
—
 —
(e
(@\
a4
(@\|
ot
(=4
v




Uzlové (nodalni) plochy v radialni distribu¢ni
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 cast vinové funkce s

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




Angularni ¢ast vinové funkce p orbitalu

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

Y0 = (1/4m)"2 32 cosB

Y14 = (1/41)12 (£3/2)12 sinO e*?




p - orbitaly

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




2p - orbitaly 3p - orbitaly

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

n=2,1=1,m=0







2p - orbitaly 3p - orbitaly

Vinové funkce = Radialni x Angularni ¢ast




Angularni ¢ast vinové funkce d orbitalu

s | .
MLk -y Bebital | .

2 2
1|122, 0 lIJZ,:H ll'z,iz

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

Yo = (1/41)'72 (+15/4)'2 cosB sin® e** ”

Y210 = (1/4m)2 (15/8)'72 sin’6 e*2¢
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d - orbitaly




f - orbitaly




f - orbitaly

3 X




Uzlové (nodalni) plochy a roviny

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

Uzlove (nodalnich) roviny @

angularni (I, m,) ¢asti vinové funkce : -
Orbital

S
Pouze s-orbitaly

maji nenulovou
hodnotu vinové
funkce na jadre

37




Uzlové (nodalni) plochy a roviny

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

3d,, ' ‘-'! 3d

3d» Xy

' L ]
-.-.'--

4dzz




Energie orbitala v H atomu

|
o
o
S
3
c
£
3
b —
c
«
=
T
©
2
3]
£
—_
o




Odpuzovani elektronu

Polomér atomu H 0.53 A

Polomér hydridového aniontu: 1.5 A




Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

Ve viceelektronovych atomech nejsou
energetickeé hladiny degenerované

Energie zavisinan a |




Energie orbitalu ve viceelektronovych atomech

Stabilnéjsi orbital
(nizsi energie)

Madelungovo pravidlo
(plati po Ca)

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

3p 4s

4p 3d




Viceelektronové atomy — Penetrace a stinéni

7622 . 1s orbital
S a zp penetrujl 1s 2s 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) > 1(2p)

4

\Q
v~ =

Distance from nucleus (r)




Relativni energie orbitalu s, p, d

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

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




Slaterovy orbitaly

Orbitaly pro viceelektronoveé atomy - piiblizné
e orbitaly (vinové funkce) vodikového typu
 azimutalni Cast: stejna jako u H

e radialni ¢ast (nema nodalni plochy):

/* = efektivni naboj jadra, N = normalizacni konstanta
n* = efektivni kvant. Cislo (pro K, L, M =n)

E.=—N(Z*/n)> N=1313 kJ mol !




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

¢ = 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 zkoumaného elektronu nestini, neprispivaji k o
Uwnitt 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 f: vSe nalevo stini 1.00




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




Efektivni naboj jadra

Atomic number, Z
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Efektivni naboj pusobici na valencni elektrony

Efektivni naboj
7% M e (1s)?
co(1s)=1x(0.30)=0.30

Z*=2-0.30=1.70 ﬂ\

e

Lok

T T T T T T T T T T
H He Li Be Be C N O F NeNaM®RA Si P S ClI Ar K CaSc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr

F (1s%)(2s%,2p°)
c(2p)=035x6+0.85x2=3.8
/7¥=9-38=52




28
30
32F
34

vysSich
orbitalech

o jsou stinény
S




Polomér maximalni
elektronove hustoty

r(2s) > r(2p)

r(3s) ~ r(3p)

Fenax SCF (A)




Energie orbitalu 1s, 2s a 2p
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Energie orbitalu 2s a 2p
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Elektronova konfigurace atomu

v zakladnim stavu
Aufbau (vystavbovy) princip:
Elektronove hladiny se zaplnuji

elektrony v poradi rostouci
energie tak, aby mé¢l atom co

MAAA4

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

Hundovo pravidlo:
V degenerovanych orbitalech je
stav s max. poCtem neparovych
spintl nejstabilngsi.



Elektronova konfigurace C




Elektronova konfigurace atomu
v zakladnim stavu

Electron Configuration Table
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Elektronova konfigurace valen¢ni slupky
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Energie . Obsazeni orbitalu
orbitalu AR y elektrony mize

zménit poradi
energii

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




Elektronova konfigurace valen¢ni slupky

2d 4z




