6. prednaska
Kvantova teorie:

Castice v jednoromérné potencidlové jamé
lont typu vodiku

Atkins: Vybeéer z kapitol 7-9



7.1.2.2 VInoveé vilastnosti castic

* 1892 Dieppe

+ 1987 Louveciennes

e~
Louis Victor Pierre Raymond vévoda (7.) de Broglie,



7.2.2.1 Postulat o vinoveé funkci

a matematické pozadavky na

Jednoznacnost

Spojitost

Spojitost — az na singularity

Integrovatelnost | |




3 z 10 nositelt Nobelovy ceny z mésta
Wroctaw/ Breslau /Vratislav

Max Born (1882-1970) Fritz Haber (1868-1934) Otto Stern (1888-1969)

némecko-britsky M+F némecky CH némecko-americky F



/.2.2 Bornova interpretace:
V

HUSTOTA pravdépodobnosti Obrazek 7.18
vyskytu Castice



7.2.2.1 Normovani vinové funkce

Wavefunction

Probability
density

Chovaiji-li se Castice
jako viny, pozbyvame
ostré informace o
jejich chovani (x, y, z,
Py Py P,)-

Musi nam stacit

spojity popis = popis
pomoci funkci.

Figure 8-21
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7.2.1 Schrodingerova rovnice

Sir William R. Hamilton

VInové funkce pro konkrétnim hladiny energie:

Pouzijeme tzv. operator energie, tradicné
znaceny  (od ,Hamilton(v operator®).

Kvantové: resim 1 rovnici o 2 neznamych:

Operator s | .
funkci zmeni nasobeni o
najinou, z ni %Q / e WY

| néjak e 1805-1865, Irsky M, F a ASTR

odvozenou neznama funkce preformuloval klasickou

mechaniku
na abstraktnéjsi urovni



8.1.1 Castice v potenciadlové jamé
(nekonecné hloubky)

Filx)=u Flx)=aw

(bariera) (bariéra)




Aplikace modelu castice v jame v OrgCh

Konjugované systémy dvojnych vazeb — vypocet vzdalenosti HOMO a LUMO

(jednoduchy pfiklad ve cviceni)



Zakriveni
vinové
funkce:

mira E,;,

=0 (energeticky | nedostupna oblast)

Neznam ale periodu.
Ktery pozadavek na fyzikalni prijatelnost mi ji pomuze urcit?



8.1.3 Tunelovani

nekonecneé hluboka konecné
e [ jéma

U 0




Pojem Atomoveého Orbitalu (AO)

Atomovy orbital = vinova funkce pro 1 elektron

(napf. proto,
ze  obecné nabyva komplexnich hodnot)

Tim tedy mame definovany AO pro systémy H, He*, Li%*, ...

Atomovy orbital pro viceelektronové systémy:
pojem zaloZen na aproximaci autort Douglas Hartree + Vladimir Fock

beran{/ € Skutelnost:
interaguje
s Casove
zprumeérovanou
hustotou

Znevyhodnéni Zvyhodnéni

ostatnich e-




Hladiny energie pro jednotlivé AO

A. Vodik B. lonty typu vodiku

Vyznam kvantovych Cisel I:
n ... kvantuje energii

= 13,6 eV (Rydbergova konstanta)



\ \‘-\‘; 5 328 cm ' (H)
20 571 cm™ (H,)
23 039 CTT‘I WH.
24 380 cm ' (H.)

97 492 cm’’
82 259 cm’’

Lyman

Figure 10-17
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Obr.9.17 /
Atkins

Grotrianuv diagram:
vzhled + analyza
spektra atomu H
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