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ATOMOVE ORBITALY — ReSeni

Konstanty: Rydberg: Ry = 13.6 eV, Bohrtiv polomér: ao = 0.529-10" m =0.529 A
Pozn. Ry neni Rydbergova konstanta R, ale rydberg.

Slaterova pravidla pro vypodet stinicich konstant pro elektrony v s a p orbitalech:

o ... ostatni elektrony z orbitald s hlavnim kvantovym ¢islem n’
Nachazi-li se elektron piispivaji k jeho stinéni konstantou ...
v orbitalu ...
n<n-1 n=n-1 n=n n>n
Is — — 0.30 0.00
ns, np 1.00 0.85 0.35 0.00
Slaterova pravidla pro vypocet stinicich konstant pro elektrony v d a f orbitalech:
Slaterovy skupiny: (15)(2s,2p)(3s,3p)(3d)(4s,4p)(4d)(41)(5s,5p)(5d)(51)...
Nachéazi-1li se elektron ve Slaterové skupiné ... ~-vlevo... | ..stejné... | ...vpravo...
... prispiva ke stinéni elektronu v d nebo f orbitalu 0.35 0
konstantou ...

Hodnoty efektivniho hlavniho kvantového ¢isla n* pro 4., 5. a 6. periodu:

perioda | 4. | 5 6.
n* 37 140142
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Ukol &. 4.1 (Atomy s jednim elektronem = atomy vodikového typu)

UvaZzujte kation He'. Vypocitejte degeneraci a energii obsazené hladiny E; a ionizaéni energii
(potencial) kationtu E; (IP), nachazi-li se kation a) v zakladnim stavu, b) v 1. excitovaném stavu,
c) ve 2. excitovaném stavu a d) ve 3. excitovaném stavu. [a) deg=0, E1=-54.4 ¢V,
Ei1(IP)=54.4¢V, b) deg=4, E2=-13.6 eV, E2 (IP) =13.6 ¢V, ¢) deg =9, E3=-6.04 eV,
E3 (IP)=6.04 ¢V, d) deg =16, E4=-3.4 eV, E4 (IP) = 3.4 eV]

Resent: Kation se nachazi ve stavu s n = 1. Této hodnoté hlavniho kvantového &isla odpovida
pouze jeden orbital 1s. Zakladni stav je tedy nedegenerovany. 1. excitovany stav odpovida
n =2, té¢to hodnoté hlavniho kvantového ¢isla odpovidaji jeden orbital 2s a tfi orbitaly 2p.
Degenerace je tedy 4. Pro 2. excitovany stav n = 3, této hodnoté hlavniho kvantového ¢isla
odpovidaji jeden orbital 3s, tii orbitaly 3p a pét orbitalii 3d. Degenerace je 9. Pro 3. excitovany
stav n = 4, té¢to hodnoté hlavniho kvantového ¢isla odpovidaji jeden orbital 4s, tii orbitaly 4p,

p¢t orbitalt 4d a sedm orbitali 4f. Degenerace je 16.
Energii hladiny (slupky)/elektronu vypocitime pomoci vztahu:

RyZ*
T2

n
kde n je hlavni kvantové ¢islo a Z je protonové ¢islo.

Ionizaéni potencial je energie, kterou je tfeba dodat elektronu, abychom jej odtrhli z
atomu/iontu. Obecné plati, Zze dodame-li elektronu energii, elektron presko¢i na vyssi
energetickou hladinu, tj. na energetickou hladinu s vy$§im ». Pro volny (odtrzeny) elektron
n =cc. loniza¢ni potencial je tedy energeticky rozdil mezi hladinou (slupkou), ve které¢ se
elektron nachazi a hladinou s n = oo (r” je hlavni kvantové ¢islo pro hladinu niZsi):

RyZ* RyZ’ /11 S
E(IP)=E,—E =— ~|-—) =RyZ (.———)—13.6-2( )

n? n n? n? n? w?

Obecné tedy plati, Ze ionizacni potencial je roven energii hladiny (slupky) s opaénym

znaménkem.
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Ukol &. 4.2 (Slaterova pravidla, atomy s mnoha elektrony)

Pro valen¢ni elektrony vybranych s a p prvki 1. — 4. periody vypoctéte a) stinici konstanty o,
b) hodnotu efektivniho naboje Z*, c¢) orbitalni poloméry p v pm a d) urcete trendy v PTP, tzn.
jak se méni efektivni naboj a orbitalni polomér v periodé zleva doprava a na prelomu period?

V ramci doméciho procvicovani dopocitejte pro periodu 5 a 6. [viz FeSeni]
Reseni:
a) stinici konstanty o

H: elektronova konfigurace: 1s!
ag=0-0.30=0.00

He: elektronova konfigurace: 1s
ag=1-0,30=0.30

Li: elektronova konfigurace: 1s 2s!
g=2-085+0035=170

Be: elektronova konfigurace: 1s* 2s”
g=2085+1:035=2.05

B: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p'
g=2085+2-035=240

C: elektronova konfigurace: 1s* 2s® 2p?
g=2085+3-035=2.75

N: elektronova konfigurace: 1s> 2s” 2p°
g=2-0.85+4-035=3.10

O: elektronova konfigurace: 1s> 2s” 2p*
g=2-0.85+5035=345

F: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p°

0=2-0.85+6-0.35=3.80
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Ne: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p°
g=2085+7035=4.15

Na: elektronova konfigurace: 1s? 2s* 2p° 3s!
og=2-1+8085+0035=8.80

Mg: elektronové konfigurace: 1s* 2s* 2p® 3s?
g=2-1+8085+1-035=9.15

Al: elektronova konfigurace: 1s® 2s 2p° 3s* 3p!
c=2-1+80.85+2-035=9.50

Si: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p°® 3s? 3p?
c=2-1+80.85+3-035=9.85

P: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p® 3s? 3p°
c=21+8085+4-035=10.20

S: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p° 3s* 3p*
c=2-1+8085+5-035=10.55

Cl: elektronova konfigurace: 1s® 2s” 2p°® 3s? 3p°
c=21+8085+6-035=10.90

Ar: elektronova konfigurace: 1s* 2s® 2p® 3s® 3p®
c=21+8085+7-035=11.25

K: elektronova konfigurace: 1s? 2s® 2p® 3s” 3p° 4s!
g=10-1+8-0.85+0-0.35=16.80

Ca: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p° 3s* 3p° 4s*

oc=10-1+8-085+1-0.35=17.15

Ga: elektronova konfigurace: 1s 2s* 2p° 3s 3p® 4s 3d'? 4p!

o=10-1+18-0.85+2-0.35=26.00
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Ge: elektronova konfigurace: 1s* 2s 2p® 3s 3p° 4s° 3d!? 4p?
g=10-1+18:0.85+3:0.35=26.35

As: elektronova konfigurace: 15 2s? 2p® 3s? 3p® 4s? 3d'0 4p’
g=10-1+18:0.85+4:0.35=26.70

Se: elektronova konfigurace: 1s? 2s> 2p° 3s? 3p® 4s® 3d'? 4p*
g=10-1+18-0.85+5-0.35=27.05

Br: elektronova konfigurace: 1s® 2s? 2p® 3s? 3p® 4s% 3d'° 4p°
g=10-1+18-0.85+6-0.35=27.40

Kr: elektronova konfigurace: 1s 2s 2p°® 3s? 3p® 4s* 3d'? 4p°
g=10-1+18-0.85+7-0.35=27.75

Rb: elektronova konfigurace: 1s® 2s* 2p® 3s? 3p° 45> 3d'° 4p° 5s!
o=281+80.85+0:0.35=34.80

Sr: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p° 3s* 3p® 4s? 3d'? 4p° 5s% 5p°
og=281+8085+1:0.35=35.15

In: elektronova konfigurace: 1s? 2s? 2p°® 3s? 3p® 4s2 3d'° 4p® 552 4d'° 5p!
o=281+18:0.85+2:0.35=44.00

Sn: elektronové konfigurace: 1s® 2s? 2p® 3s? 3p® 4s% 3d'? 4p® 552 4d'? 5p°
g=28-1+18-0.85+3-0.35=44.35

Sb: elektronové konfigurace: 1s 2s® 2p° 3s? 3p° 4s? 3d'? 4p® 5s% 4d'° 5p°
g=28-1+18-0.85+4-0.35=44.70

Te: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p° 3s* 3p® 4s? 3d!? 4p° 5s% 4d'° 5p*
g=28-1+18-0.85+5-0.35=45.05

I: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p® 3s? 3p® 4s* 3d!? 4p® 55% 4d'° 5p°

0=281+180.85+6:0.35=45.40
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Xe: elektronova konfigurace: 1s* 2s? 2p® 3s? 3p® 4s? 3d'° 4p® 552 4d'° 5p°
oc=281+18-0.85+7-035=45.75

b) efektivni ndboj Z*=7Z—-¢

H: Z*¥=1.00
He: Z*=1.70
Li: Z*=1.30
Be: Z*=1095
B Z*=12.60
C Z¥ =325
N: Z*=3.90
0 Z* =4.355
F Z*¥=5.20
Ne: Z*=5385
Na: Z*=2.20
Mg: Z*=2.85
Al:  Z#=3.50
Si: Z* =415
P: Z* =480

Z* =545
Cl:  Z*¥=6.10
Ar: ZF=6.5
K: Z*¥=2.20
Ca: Z*=2385
Ga: Z*=5.00
Ge: Z*=5.65
As:  Z*=6.30
Se: Z*=6.95
Br:  Z*=7.60
Kr:  Z*¥=8.25
Rb: Z*=2.20
Sr: Z* =285
In: Z*=5.00
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Sn:  Z*=5.65
Sb:  Z*=6.30
Te: Z*=6.95
I: Z*=17.60
Xe: Z*=825

¢) orbitdlni polomér p = —

H: p =529 pm
He: p=31.1pm
Li:  p=162.8 pm
Be: p=108.5pm
B p=281.3pm

C p=0651pm

N: p =543 pm

O p=46.5 pm

F p=40.7 pm

Ne: p=36.2pm

Na: p=2164pm

Mg: p=167.1 pm

Al: p=136.0 pm

Si: p=114.7 pm

P: 2 =99.2 pm

S: p=387.4pm

Cl:  p=780pm

Ar: p=70.5 pm

U prvki 4. periody je hodnota efektivniho kvantového ¢isla 3.7
K: p=3292 pm

Ca:  p=254.1 pm

Ga: p=144.8 pm

Ge: p=1282pm

As: p=115.0pm

Se:  p=104.2 pm

Br: p=953pm
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Kr:  p=87.8 pm

U prvki 5. periody je hodnota efektivniho kvantového ¢isla 4.0

Rb:  p=384.7 pm

Sr: p=297.0 pm

In: p=169.3 pm

Sn:  p=149.8 pm

Sb:  p=1343 pm

Te:  p=121.8 pm

I: p=111.4pm

Xe:  p=102.6 pm

d) Efektivni naboj v periodé roste zleva doprava a na pfelomu period prudce klesa.

Orbitalni polomér v periodé klesa zleva doprava a na pfelomu period prudce roste.

Ukol &. 4.3

Pro orbitaly 3d titanu, 4d zirkonia a 5d lanthanu vypoctéte a) stinici konstanty , b) hodnotu
efektivniho naboje Z*, c¢) orbitalni poloméry p vpm. |a) Ti: ¢=18.35 Z*=3.65,
p=1304pm, b)Zr: ¢=36.35, Z*=3.65, p=1984pm, ¢) La: ¢=754.00, Z*=3.0,
p=282.1 pm].

Reseni: Ti: elektronova konfigurace: 1s® 2s® 2p® 3s® 3p© 4s? 3d*; n =3

oc=181+1-035+2-0.00=18.35

L*=7Z—-0=3.65 p=—=130.4 pm

Zr: elektronova konfigurace: 1s® 2s® 2p® 3s® 3p® 4s® 3d'% 4p° 55% 4d*; n = 3.7

0=36"1+1-035+2-0.00=36.35

7+ =7— =365 p=""9_198 4 pm
La: elektronova konfigurace: 1s* 2s* 2p® 3s” 3p® 4s? 3d'° 4p® 55? 4d'% 5p°6s° 5d'; n = 4.0

0=54-1+0-0.35+2-0.00 = 54.00

Z*=7Z—-0=3.00 p=—=282.1pm
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