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Zobecnéni 1D feSeni SR do 3D pomoci separace proménnych vinové funkce ¥/ (X, v, Z) = X(X)Y()/)Z(Z). S vyslednou energii,

kterd je souctem energii £y + F,, + £, = E.

a pro 3D anisotropicky

Vysledkem pro 3D pravouhlou dutinu je h2p2
Eponn. = m(ﬁf +n_% +n?), Ny, Ny, iz =1,2,3, ...,
. - 1 | |
harmonicky oscilator pak relace: Enenyn. = Eny + En, + En. = (02 + 3 hoy + 0y + 5 hey + | n; + 3 hao,,
Pti feSenirovnic pro vlastni hodnoty a vlastni funkce operator(: -szX =wphx a L2y = M2y,

které komutuii s

Hamiltonidanem a tedy ndm pomohou p¥i fedeni SR ve sférickych soufadnicich pro centralni pole: ¥(r,8,¢) = R(r)x(8,»).
Kde: x(8,¢) = ©(0)®(¢) a pfi poutZiti standardnich podminek pak: &(y) = %efw, a m=0,£1,£2,.... Pro Uhel théta pak
™

ziskdvame separovanou funkci ©(&) = Pl'ml(f), ktera je dana

Legendreovymi polynomy. A je spolu s funkcemi ®(¢) zdkladem pro vyjadfeni uhlovych vinovych funkci ve formé funkci kulovych, které

spolu s normalizacnim faktorem jsou:

Yim (8, ¢) = Niw P (c036)e™™?, | Nir = \/ (= m2L+ 1)

(I + |m|)14m
A urcuji ndm tak vlastni funkce a hodnoty pro vyse uvedené operatory: L2Vim = R+ 1)Yim, 1=0,1,2,...| |LYin = kmYim, m=—1,... .1
Coz jsou také orbitalni/vedlejsi kvantové Cislo a magnetické kvantové Cislo. 27\ L]
SR ndm pak da radiaIni slozku vinové funkce Rni(€) = Nue™¢/2¢' L2 (€), s Laguerreovymi polynomy a normou Ny = [(@) é,f!(—“nfl).—)}g
Celkova vinova funkce pro vodiku podobné atomy je pak: | ¥nim (7, 8, ) = Rui(1)Yim (0, )
) N - : h? 1 Ze? _ 2,2
Vlastni hodnoty pro Hamiltonian centralniho pole H = — — ——, pakjsou|p _— _ 1 Z% i n=1213
2me dmeg T " 4meg 2ap n?’ R
Kvantova ¢islajsou: m =1,2,3,.... [ =0,...,n—1. m=-I,...,L

€

Pro magneticky moment a moment hybnosti plati | IM = — A pokud uvazujeme spin, pak:

2me

M=-—38§.

Me




Vicecdasticové systémy

V predchozich pfedndskach jsme se zabyvali vidy jednou ¢astici, nyni se budeme zabyvat popisem systémU s mnoha ¢asticemi.
Zamérime se na systémy s identickymi ¢asticemi a na to jak je popsat pomoci vinovych funkci.

Zatimco v atomové fyzice a molekulové fyzice se zabyvame stfednim poctem castic — od 2 do 300 naptiklad, tak pro opravdové vice-
Casticové systémy, jako plyny, tekutiny nebo plazma je tfeba vzit v ivahu az 1023 ¢astic.

Schrodingerova rovnice pro N-Casticovy systém:

Tento problém se feSi zobecnénim SR pro jednu &3stici. Pro zac¢atek ignorujme spin. Systém N Castic se popisuje nasledujici vinovou
funkci: kde reprezentuje pro dany ¢as t
— — — — — — 2 43 3 3
‘P(i‘], 9. ... I'N, I) VY (1,72, ...,7N, D~d’rid’ry---d’ry

y S . . 4l 3 =
pravdépodobnost nalezeni ¢astice 1 vﬂob|emovem elementu d37’1 okolo 71, castice 2 v elementu d V2 okolo 72, ..., a
castice N v elementu d3rN kolem 7 7. Normalizace takového stavu je ddna:

/d3r1 /d3r2 - - / |‘P(?1, ?2, R ?N, I)|2d37‘N — 1
Pro tuto vinovou funkci pak plati ¢asova SR:

a - = — -4 — — —
NG Fa, s ) = TG, 7 1)

Zobecnénim Hamiltonianu pro jednu &astici PZ/(Zm') + V' (¥) naHamiltonian pro N ¢astic pak:

N p2 N o p2
H = —J+V77,77,,;,t = - —V2+V77,77,,77,t,
;2””1 (71,72 N, 1) ;2’”1 e G )

Kde m; a Pj jsou hmotnost a hybnost j-té ¢asticea J/ je operator reprezentujici totdlni potencialni energii systéme — tedy
vSechny uvazované interakce jak vnitfni tak vnéjsi, tedy i vzajemné interakce castic.



Vicecdasticové systémy

Formalizmus kvantové mechaniky pro N &asticovy systém lze zobecnit také z toho jedno ¢asticového, kdy operatory pro odlisné ¢astice
komutuji: & A . A A A A )
[Xja PX](]:lhaj,ks [Xa Xk]:[Px,-: PA‘](]:O Uak:152535"'5N)5

Kde X, je operdtor x-ové sloZky soufadnice j-té Castice a ka je operator x-ové slozky hybnosti k-té ¢astice, podobné pak pro ostatni
slozky. (Otazka pro zamysleni, proc je tam to Kroneckerovo delta?)

Stacionarni stavy se opét vyskytuji pro ¢asové nezavisly potencial a zapisujeme je jako:

\P(Fl) F2, P ,F‘?\I, t) = VJ(FIS?ZQ . ,’;}_‘N) e—lEf/h,
Kde E je celkové energie a I/ je feseni netasové SR Hy = Ey
N hz .,
_Zz _Vj+V(rla-.-;r1V) V/(VIJVQ,...,V‘V):Et//(rl’rzj___’riv)-
i=1 mj

Vlastnosti stacionarnich stavll pro jednu ¢astici plati i pro mnoho ¢asticové stavy. Napf. hustota pravdépodobnosti (w | w), hustota
toku pravdépodobnosti j,  a stfedni hodnoty ¢asové nezavislych operdtor( se zachovavaji, protoZe nezavisi na Case:

AT = (v 4] w) =fd3”1/d3f”2---/ W1 Py oo ) AW Gy P, o ) dPy

Energie stacionarniho stavu se také zachovava — samoziejmé.



Vicecdasticové systémy

Atomy s vice elektrony:

UvaZujme atom s Z elektrony. Vektor R reprezentuje pozici jadra, pozice elektronti pak 71,72, ..., 77 .Vlnova funkce
W (r1,72,...,77, R), pak zavisi na 3(Z 4+ 1) soufadnicich. Zanedbanim spin-orbitalni vazby pak SR vypadd nasledovné:

e I A B e e | LR N
€

i=1 i=1 |Fi_R| i>] |}"f—i’]

= Ey(1,F2, ..., Fz, R),

PopiSme si tuto rovnici... co je co?



Vicecdasticové systémy

Atomy s vice elektrony:

UvaZujme atom s Z elektrony. Vektor R reprezentuje pozici jadra, pozice elektronti pak 71,72, ..., 77 .Vlnova funkce
W (r1,72,...,77, R), pak zavisi na 3(Z 4+ 1) soufadnicich. Zanedbanim spin-orbitalni vazby pak SR vypadd nasledovné:

hZ Z 5, hQ oy zZ Z€2 (32 )
- V AL = _ Bl ” = Haﬁa"'aﬁ ;R
2m, Z ri MR Z 7 — R| + Z A7l w(ry, ro ¥z, R)

i=1 i=1 i>]

= Ey(1,F2, ..., Fz, R),

PopiSme si tuto rovnici... co je co?

Mdame zde samoziejmé Clen reprezentujici kinetickou energii elektrond, jadra, pfitazlivost elektron( k jaddru a vzajemné odpuzovani
elektrond.

Jde o mnoha-casticovou SR a tu nelze separovat do SR pro kazdou ¢astici oddélené a tedy ji nelze prakticky resit.

Pro dllezity pripad, kdy jednotlivé ¢astice neinteraguiji, tedy systém vzajemné neinteragujicich ¢astic, mGze byt SR rozdélena do N
rovnic pro jednotlivé ¢astice, takové jsme jiz fesili diive. Ma to ale problém — viz pozdéji.



(Anti)symetrické vinové funkce

| kdyZ presné vlastni stavy vicecasticového Hamiltonidnu jsou takika nemozné ziskat, tak stdle o nich mizZeme néco fici uvazime-li
symetrii vinovych funkci.

— —
Oznaéme é‘ koordinaty (souradnice 7, spinu§; a iakéhokoliv dalSiho vnitfniho stupné volnosti ¢astice) i-té ¢astice a oznacme
vinovou funkci vice€asticového systému jako ¥ (€1,$2,--5SN) .

Zaved'me permutacni operator P,;j , ktery, kdyZ pusobi na N-¢asticovou vinovou funkci, tak prohodi i-tou a j-tou ¢astici:

ﬁfj[/j(éla-"sffa'-'a 5]9"'51’\17):[/j(fla"'afjs-'-séia'--séfv);

Pfitom i aj jsou volitelné (i, j =1,2,---, N). Protoze plati:
ijtfj(flsu'a 51':"': 5]3"'5&0 = [//(515'"55]5"'95173"':53’\;)
— Pijl/j(fla"'a fi:"'a é:j:-"é:JV):

Méme pak: P;; = Pji. Permutaéni operatory obecn& nekomutuji: ﬁf:jf’kz # ﬁkiﬁij nebo [131']', ﬁkz] #0 (ij # k).

ProtozZe dvojnasobna aplikace permutacniho operator( zanecha vinovou funkci nezménénou:

Ply(,.... & ... & &) = Py, 8, G )
= t//(fl,...,fi,...,fj,---; EN),

MUZeme psat, Ze: ]35 = 1; atedy P;; méadvévlastni hodnoty =1:
Pijt/j(él,..., 51.9'"’ fj""’fj\r)::tl/j(él""5 fi""’ f‘j""éj\])'

VInové funkce odpovidajici vlastni hodnoté 41 nazyvdme symetrické a s hodnotou — 1 nazyvame antisymetrické s ohledem na
prohozeni paru (I, J).Oznaime-li tyto funkce jako ¥s a Wa , pak mzeme psat:

V/S(éila"'5519"'55]5"'955\7') - V/S(é:la"'afja"'aéia"'aéﬁ\f)a
Wa(Cls s CisernsClneensN) = —Walllye s CjsensGis e s EN)-



Systém odlisitelnych neinteragujicich ¢astic

Pro takovyto N-&asticovy systém, kde kazda €astice ma rozdilnou hmotnost 772; a zaziva plisobeni odli§ného potencialu V; (f,;),

ktery je dan vztahem: N potom Hamiltonian je dan: N N 52
Pt e =3 &) Ao =Y [—ﬁvh m@)} ,

i=1 i=1 i=1 !

Kde H; = —h2VZ.2/2mZ- + 17,-(5,-) je Hamiltonian i-té Castice, ktery jiz zndme jako jednocasticovy Hamiltonian.

Hamiltonidny rdznych &stic komutuji, tedy plati: [, ﬁj] = 0, protoze: [Xi, Xj1=1[F:, P;]=0.

SR takového N-Casticového: &
akoveno [i-casticoveno HV/nl,ng,---,nN (éla 525 T é:j\,f) - Enl,ng,---,HN l//nl,nz,---,nfv(é:la 525 T é:f\fr)

se rozdéli na N jednocasticovych rovnic: h? A
— =V + V(&) | v (&) = €nym, (),
2m;
Kde: a také:
AV ANT
Enl,nz,---,nN =&n tEn t - Eny = Zan,- Yni.n2,--.nN (@Zl; &2, 8N) = Yn, (51)'//112 (52) T V/MN(QZN) = H l//n,-(fi)-

i=1 i=l1

Zjevné vidime, e pro neinteragujici €astice mdzeme SR rozdélit na N rovnic. Redeni téchto rovnic dava jedno&asticové vlastni hodnoty
energie £p. ajednocCasticové stavy iy, (g",), jednocasticové stavy jsou také znamy jako orbitaly.

Celkova energie je sumou jednocasticovych energii a celkova vinova funkce je soucinem orbital(.

Cislo F; oznaluje sadu viech kvantovych Cisel i-té ¢astice. Kazda Castice potfebuje tolik kvantovych ¢isel kolik ma stupriti volnosti
(pocet dimenzi ve kterych ji feSime, spin apod.).

Pro priklad: pokud se bude ¢astice pohybovat v 1D harmonickém oscilatoru, #7; bude reprezentovat jeji jedno kvantové Cislo, pokud
budeme ovSem uvazovat elektron v atomu, pak /7; bude reprezentovat ctyfi kvantova cisla: radialni, orbitalni, magnetické a spinové
kvantova &isla N;l;my m, .



Systém identickych castic

V klasické fyzice jsou ¢astice rozlisitelné, mohou mit jinou barvu ¢i byt néjak rozdilné oznaceny, ale i stejné ¢astice (hmotnost,
polomér,...) jsou v podstaté rozliSitelné, vidy mizeme ndsledovat trajektorii kazdé ¢astice oddélené — neztraci svou identitu.

V kvantové mechanice jsou ovSsem identické ¢astice nerozliSitelné a to ze dvou divodu:

- zaprvé, abychom mikrocastici popsali, tak mizeme pouzit pouze sadu komutujicich operator(. Neexistuje tedy moznost jak ¢astice

oznacit, nevime tedy kterd je ktera.

- za druhé, nelze presné nasledovat jejich trajektorii. Zjevné diky principu neurcitosti — koncept trajektorie studované &astice nema
smysl. | kdybychom pro jeden moment presné urcili polohu ¢astice, neni mozné urcit jeji polohu pro moment nasleduijici.
A tedy, identické ¢astice v kvantové mechanice principialné ztraci svou identitu/individualitu.

Pro ilustraci uvazujme nasledujici rozptylovy experiment:

Pokud rozptylujeme identické ¢astice o sebe, pak neni mozné
urcit ktery ze dvou znazornénych scénar(i nastava.

Neexistuje Zzadny experimentalni mechanizmus/metoda, ktera
by nam umoznila nasledovat ¢astici od momentu vystrelu ze
zdroje do momentu detekce na detektoru.

Tento experiment ukazuje, Ze individualita ¢astice je v kvantové
mechanice ztracena v momentu, kdy je tato ¢astice v kontaktu
s jinou identickou ¢&3stici.

Detector Dy Q/

A
b

>

Detector D>

Detector D Q/

Y
3
o
(o]

(r —0)

Detector D>
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Systém identickych castic

Uvazujme nyni systém N nerozlisitelnych/identickych ¢astic s vinovou funkci i (1. &24000h EN).

V okamziku, kdy tyto ¢astice ,,smichame” tak nemuizeme urcit, kterd ma souradnici Qtl a kterd 52 . Jediny experiment, ktery
mUlzeme udélat je ten, ktery ndm umi specifikovat, Ze néjaka ¢astice je v soutradnici gtl , jina v soufadnici <> apod. Nikdy ale
neziskame informaci o tom, ktera ¢astice je ktera.

To ma jasny dusledek pro nas obecny popis: pravdépodobnost musi zlistat nezménéna zdménou ¢astic. Zdména castic i-té a j-té
zanechad hustotu pravdépodobnosti nezménénou:

W@, & G G = W@ G G G A

A tedy dostaneme:

V/(éla 625"'5 é:ia"-a éja"'aé—’i\f):il//(él; :25"'5 :j:"'a fl—a"'aé—’]v)'

A jak uz vime, vinova funkce systému N identickych ¢astic je symetricka ¢i asymetricka. Jesté se k tomu vratime. Uvidime, Ze znaménko
ve vySe uvedeném vztahu se vztahuje ke spinu ¢astice:

- pozitivni znaménko reprezentuje ¢astice s celoCiselnym spinem, tyto ¢astice maji symetrickou vinovou funkci

- negativni znaménko reprezentuje Castice se polovi¢nim spinem (lichych Cisel samoziejmé: 1/2, 3/2 ...), tyto ¢astice maji
antisymetrickou vinovou fci

Experimenty ukazuji, Ze v pfirodé se vyskytujici ¢astice mizeme rozdélit do dvou tfid:

- Eastice s celo¢iselnym spinem S; = 0, 14, 2k, 3A, ..., jako fotony, piony, alfa &astice, ..., t&mto Fikime bosony — symetricka
vinova funkce

- Castice s polociselnym spinem S; = h/2, 3h/2, 5h/2, Th/2, ..., kvarky, elektrony, positrony, protony a neutrony, tedy fermiony —
antisymetricka vinova funkce
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Symetrie pfi zaméné castic

UkaZme si jak symetrie pfi zaméné ¢astic ovlivni Hamiltonidn. ProtoZe coulombovskv pbotencial. kterv ie zplisoben elektron-

elektronovou a elektron-jadernou interakci - . Z 7 e
Vr,r, s, ..., Fz) = — E E

aa e
S i —-Rl S

Neni zavisly na zaméné jakychkoliv elektron( (identickych ¢astic), pak také Hamiltonian je na zaméné nezavisly. Tato symetrie také
plati pro orbital, spin a moment hybnosti atomu. PouZijeme tedy tuto symetrii k dalsi definici individuality/identi¢nosti ¢astic:

N ¢dasticim systému fikdme, Ze jsou identické, pokud rlizné pozorovatelné systému (Hamiltonian, moment hybnosti,...) jsou symetrické
pokud zaménime dvé ¢astice. Pokud by tyto operatory nebyly symetrické pfi zaméné ¢astic, pak bychom je mohli rozlisit.

Nezavislost Hamiltonidnu na zaméné castic neni bez fyzikalnich disledkd — vlastni hodnoty jsou pak degenerované. Vinové funkce
nalezejici véem mozZnym elektronovym permutacim (zdménam) maji stejnou energii £: ﬁy/ = Fy.

Tento fakt oznacujeme jako ,exchange degeneracy” — degenerace stavu v dusledku zaménitelnosti ¢4stic.

Napfiklad: degenerace dvoudésticového systému (systému dvou identickych &astic) je rovna 2, protoze ¥ (&1, &) a w(&a, &)
odpovidaji stejné energii E.

A tedy Hamiltonian systému N identickych &astic (m; = m) je kompletné symetricky vzhledem k soufadnicim systému:

N p2
T (= ¥ £ = k (= = £ ¥
BUUCYy wxomy By e v Gl vy N L = E 2—+V(91, VNS < R . A
1 m
= H(é:la---a ‘::]1 ceey ‘fio--°a (;:.'\‘r)a

ProtozZe potencial je nezavisly vici jakékoli zaméné dvou castic:
V(é:la R fia R é:]a R é:f\]): V(é:la R ] fja R ] é:l': Tt 6‘7\7)'

Tato vlastnost hamiltonidnu muze byt také ukazana ze skutecnosti, Zze Hamiltonidn komutuje s permutaénim operatorem [H, Pz'j] = 0.
Permutacni operator je tedy integrdlem pohybu, zachovdva se v ¢ase.

A
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Symetrizacni postulat

Ukazali jsme si, Ze pro systém N identickych &astic je vinova funkce symetrickd nebo antisymetricka vzhledem k zdméné jakéhokoliv

pa’rUéa’StIC: V/(é:]) 523"‘3 5.7:5"'5 fj)“'jfj\r):il//(éli 523“'3 5]‘5"‘5 éi"")fl\f)‘

Tento fakt je samym zdkladem symetrizacniho postuldtu, experimentdlné potvrzeného, ktery fika, Ze v pfirodé, stavy systému
obsahujiciho N identickych ¢astic jsou but totalné/kompletné symetrické Ci totalné antisymetrické vzhledem k zaméné dvou castic a Ze
stavy se smiSenou symetrii neexistuji. Zaroven plati (co uz jsme si také rekli), ze:

- Castice s celocCiselnym spinem, bosony, maji symetrické stavy

- Castice s poloviénim spinem, fermiony, maji antisymetrické stavy

Fermiony se fidi Fermi-Diracovou statistikou: _ 1 , ktera udava pocet ¢astic v i-tém stavu o energii €;
n; = . . ’ .z ;v s
t elei—w)/ksT 4 1 a U je chemicky potencial, plati, ze &; > M , zbytek zname

a bosony se fidi Bose-Einsteinovou statistikou: mo— gi , kde gz je degenerace stavu.
Y elei—m)/kT _ 1

A tedy vinova funkce systému identickych bosonu je totalné symetrickd a vinova funkce systému identickych fermiona je totalné
antisymetricka.

Slozené castice:

Doposud jsme se zabyvali elementarnimi ¢asticemi, jako elektrony, positrony apod. UvaZzujme nyni o systémech identickych sloZzenych
Castic, jako napftiklad alfa ¢dstice, které jsou sloZzeny kazda ze dvou protonu a dvou neutron(. Nebo systém N vodikovych atomu, kdy
kazda castice je sloZzena z protonu a elektronu. Protony, neutrony a dalsi jsou samy sloZené castice, skladaji se z kvarkd, které sami maji
spin polovina.

SloZené ¢astice maji samy spin. Spin sloZené castice Ize ziskat souétem spint jejich sloZek a ten pak rozhoduje, zda sloZend castice je
fermion ¢i boson. Napt. vodikovy atom se sklada ze dvou fermion(, takZe je to boson.
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(Anti)symetrické vinové funkce a jejich sestavovani

ProtozZe vinové funkce systému identickych ¢astic jsou bud totalné symetrické ¢i antisymetrické, bude se ndm hodit jak vytvaret tyto
vinové funkce z jejich sloZek. UvaZujme systém dvou identickych ¢astic a zanéme pouzitim normalizované vinové funkce w(<i.<2) ,
mUZeme ji pouZit k vytvoFfeni symetrické funkce ( 1/+/2 je normalizaéni faktor): 1

ws (&1, &) = 7 [ a1 )+ vie. é‘l)]

1
nebo antisymetrické funkce: . (&1, &) = 7 [ w(&r, &) —w(é, 51)] , jak to funguje?

Obdobné pro systém tfi ¢astic pak mizeme takové funkce vytvofit ndsledovné:

1
s, 8 G) = %[V/(§1,§2,§3)+V/(51,53,§2)+t//(fz,fs,fl)

+ (@ 8,8+ wE, 8, HuE, a8,

1
valinin ) = [ W68 v G &)+ 6,

— w(&,6,8)+w(G, 6,80) —wi(G, &, 51)} :
V piipadé systému N neinteraguijicich identickych &astic se stejnou hmotnosti m a které viechny ,zaZivaji“ stejny potencial Vi (&) = V(&)
mUzeme psat, ze se systém rozdéli na N oddélenych rovnic: |: K2

——V+ f/(@-)} Wn, (&) = €0, Wn, (&)

2m

, s — v - . v N
Zatimco energie je dana, stejné jako v pfipadé rozliSitelnych ¢astic, sumou energii jednotlivych ¢astic Em,nz,---,nN = Zi:l En; ,

tak vinova funkce jiz nemuze byt ddna pouhym soucéinem jednotlivych vinovych funkci: N
J ¥ P ¥ J 4 4 Wni.na,...nn (515 %225 cees fV) = Hz’:l Wn; (fr)

A to z nasledujicich davoda:

- Castice nejsou identifikovatelné, takovy soucin by znamenal, Ze mzZeme fici, Ze ¢astice 1 ma vinovou funkci ¥n; atd., ale my
muZeme jen fici, Zze jedna ¢astice ma takovou vinovou funkci, ale ne kterd. Pokud by ale ¢astice byly rozliSitelné, pak tento soucin plati.
- uvedeny soucin vinovych funkci nema definitni, jednoznacnou symetrii, coz je vyzadovano symetriza¢nim postulatem — my uz jsme si
ale ukazali, jak bychom takové symetrizované Ci antisymetrizované funkce mohli vystavét...



Stavba vinovych funkci

Dvoucasticovy systém identickych neinteragujicich ¢astic:

MuZeme jej popsat pomoci jedné vinové funkce — urcujici stav systému — symetrické a antisymetrické:

1

w@&) = - [ Vo €O @) + vy @)y D)
1

pa(l1, &) = Wi [ Wy €1 Wn,y (2) — Wnl(éz)wng(él)] ,

Zde predpokladame, 7e n1 # m2. Pokud by bylo 71 = n2 = n pak symetricka vinové funkce by byla dana ¥s(¢1,$2) = wn(S1) wn($2)
a antisymetricka by byla nulova. Touto vlastnosti se budeme zabyvat pozdéji (tedy kdyZ n; =ny tak y, (&, &) =0 ).

. 1 A . . . 1 . A . .
Mu0Zeme také psat:  y($1,$2) = ﬁ ZPV’Hl(gl)Wm(gz) va($1, &) = ﬁ Z(_I)PPWHl(f])W?Q(fZ)

Kde P je permutacni operator (suma je pfes vSsechny mozné permutace, zde pouze dvé).

. i . s ) _ 1 n _ . :
Pro N identickych neinteragujicich ¢astic pak: ws(&1, &y EN) = Z Py (ED) Wy (E2) - - Wy (EN),
VN F5
Yny &) Wnl(EZ) e YW &w)

. 1 an(gl) Wﬂg(l§2) T ‘,Urng(fN)
Wal(€1,82, ..y CN) = —— . . , .

N!

W?:N.(El) WnN.(§2) e W.P}N.(é:ﬂr)

Kde determinantu v posledni vztahu fikdme Slatertv determinant, kde zaména dvou ¢astic odpovida zaméné dvou sloupc.

14
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Pauliho vyluéovaci princip

Dvoucasticovy systém identickych neinteragujicich ¢astic, pro zopakovani:

Uvazujme v tomto pripadé fermiony, tedy ¢astice s polovi¢nim spinem a antisymetrickou vinovou funkci.
Ze astice neinteraguji znamena, e mdZzeme napsat vinovou funkci pro dvou&asticovy systém jako souéin vinovych funkci pro

jednotlivé Castice. Tedy: lI';(rl,rg) e wa(rl)wb(rﬂ) a nebo ‘fo(rlqr2) = ¢a(r2)¢b(r1)

Kde a a b znadi dva rizné jednocasticové stavy.

ProtoZe neumime jednotlivé ¢astice od sebe rozlisit, tak nevime, ktera z vySe uvedenych funkci popisuje nas systém. Uvazujeme o
stavu systému tedy jako o linearni kombinaci téchto dvou funkci, po normalizaci pro symetrické funkce (bosony):

1
U(r;, ) = ﬁ[%(rl)?’bb(rz)+¢a(1‘2)¢b(r1)]
A nebo pro antisymetrické (fermiony):
1
WU(ry,ry) = ﬁ[%(n)%(Pz)—%(rz)%(rl)]

V ptipadé fermion(, pokud a=b, pak ‘I’ = 0 , COZ znamena, Ze zadné dva fermiony nemohou byt v tomtéz stavu. A tedy uvahami o
symetrii a antisymetrii vinovych funkci jsme dosli k Pauliho vylu¢ovacimu principu!
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Pauliho vylu€ovaci princip

Jak uz jsme zminili, pokud se dvé identické ¢astice nachazi ve stejném jednocasticovém stavu, pak SlaterQiv determinant (a tim také
celd vinova funkce) je roven nule, protoze dva radky v determinantu budou stejné.

MuZeme z toho tedy vyvodit, Ze: v systému N identickych ¢astic, Zadné dva fermiony se nemohou nachazet ve stejném
jednocasticovém stavu ve stejném Case. Kazdy jednocasticovy stav mizZe byt obsazen pouze/maximalné jedinym fermionem.

Pauliho princip byl prezentovan v roce 1925 aby vysvétlil periodickou tabulku.

Tedy Zadné dva elektrony se nemohou nachdzet v témz stavu v jednom atomu. MlzZeme mit pouze jeden elektron, ktery se nachdzi v
stavu s kvantovymi Cisly nilim;,. Mo Yn,domy,my, (ri, Si). Tento princip uruje stavbu atom(, ma rozhodujici vliv na prostorové
rozmisténi fermion.

Pro bosony takovéto omezeni neplati. Oproti fermionlim, bosony maji tendenci “kondenzovat” vSechny do jednoho stavu a to stavu
zakladniho, tomu se fika bosonova kondenzace. Napf. ¢astice tekutého helia “He (bosony) se nachazi ve stejném stavu. Tomuto
materialu se fika Bose-Einstein kondenzat. A samoziejmé se chova Uplné jinak nez 3He protozZe to je fermionovy systém.

Rikali jsme si také, Ze SR také pracuje se spinem. VInova funkce je pak sou¢inem prostorové a spinové slozky: ¥ (7, S) = w (¥)x ().
VInova funkce systému N ¢astic se spinem je soucinem prostorové a spinové slozky:

‘"P(I:]_,S]; r)za SZ; vy ":_-Va S_.‘V) - W(":la 3223 s ":N)X(Sla SE: ey SN)

Takto vytvorend vinova funkce oviem musi splfiovat pozadavky na symetrii pro identické ¢astice. Pro pfipad N identickych bosond,
musi byt vinova funkce symetricka a tedy prostorova a spinova slozka musi mit stejnou paritu (symetri¢nost/antisymetri¢nost):

»

' ; e i’ ‘ Wa(?;la ?:33 cees ?:N)XG(STI: SZ: R STN):
Ws(ry, S15 72, 825 5 FN,SN):[ » » YR :
: Ws(?'la F2y ooy iV.I\T)X',S‘(*S‘la SE: ey SN)

Proc?
Ovsem pro fermiony musi mit prostorové a spinové ¢asti paritu opaénou, vedouci ve vysledku k antisymetrické funkci:

q : 4 : r : Wa(}rls ?:23 ey }:.N)Xs(jls ‘S“Is e S"N)s
Wa(r1, S1;5 72, S25 ...5 7N, SN :l L : 2 ‘
a( ) WS(?’I: F2, <oy ?’N)XG(SM S:: cees SN)
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Vylucovaci princip v periodické tabulce

Pouziti SR k vysvétleni periodické tabulky je jeden z nejvétSich uspéch( kvantové mechaniky. Pokud se SR zkombinuje s Pauliho
vyluc¢ovacim principem pak ndm umoznuje nahlédnout do struktury viceelektronovych atoma.

Drive jsme si ukazali, jak je stav elektronu v atomu vodiku (pod vlivem sféricky symetrického potenciadlu) popsan ¢tyfmi kvantovymi
Cisly m, I, my, @ my: Tn!mgms(?;) = Wn!m;(-’:))fmsa kde Wn!mg(?:) = Ry (r)Yim; 0, @) Je vinova funkce elektronu, kdyz zanedbame
spina Ym. = 1 i%} popisuje spinovy stav. Tento popis je vhodny i pro popis viceelektronovych atomu.

V mnohaelektronovém atomu se kazdy elektron pohybuje v jiném potencidlu — my vime, Ze na néj plisobi nejen Coulombovsky
potencial jadra, ale také ostatni elektrony, maji také naboj. Ale i pres to: sférickd symetrie je dobra aproximace. Mlzeme tedy stejnymi
kvantovymi Cisly popsat i viceelektronové atomy, n, [/, mj, a mg: tedy hlavni kvantové &islo, orbitalni kvantové Cislo,
magentické/azimutalni kv. ¢islo (m, popisuje z-ovou komponentu magnetického momentu elektronu) a spinové kv. &islo ( m; popisuje
z-ovou slozku vnitfniho/vlastniho magnetického momentu elektronu).

Jak uz vite, elektronovy obal atomu se sklada ze slupek:

- kazdy atom ma nékolik slupek, které jsou definovany radidlnim/hlavnim kvantovym cislem n
- slupky se déli na podslupky, které popisujeme vedlej$im/orbitalnim kvantovym &islem /

- podslupky se déli dale na orbitaly, které zna¢ime magnetickym kvantovym cislem m;

A tedy elektronovy orbital je plné popséan tiemi kvantovymi &isly, stavem: |n/my).

- kazda slupka ma n podslupek, které odpovidaji ¢islim  / =0, 1,2, 3, ....n =1
- kazdd podslupka ma 2/ + 1 orbital(, odpovidajici ¢islom m; = =1, =+ 1, =+ 2, ..., [ =2, 1=1,1

n 1 2 3 4 5 E ? Podslupka -] P d f
Hodnota vedlejsiho &isla 01 2 3
slupka K LM N O|P Q

Hodnota magnetického éisla | 0 | -1,0,1 | -2,-1,0,1,2 | -3,-2,-1,0,1,2,3

Znaceni pak vypada nésledovné: 1s odpovida (n,7) = (1, 0) , 2s pak (7,7) = (2,0),2p pak (n,1) =(2,1),3s pak (n,7) = (3,0) .



Vylucovaci princip v periodické tabulce

Jak tedy zaplnuji elektrony mozné slupky a podslupky v atomu? Pokud by to byly bosony, pak by vSechny skoncili v zakladnim stavu

popsaném: |nlm;) = |100) a to by urcité neumoznilo bohatost prvk(, které zndme z pfirody.
Elektrony jsou ale fermiony a Fidi se Pauliho vylu¢ovacim principem a tedy dany orbitalni stav |r#/m) mZe byt populovén nanejvyse
dvéma elektrony s rozdilnym spinem, jednim se spinem nahoru 75 = +1 a jednim se spinem dol& mg = —%. Kazdy stav n/ muze
obsahovat 2(2/41) elektrond. Viz obrazek nize: [ -~ 1. 2 » Configuration
H (1s)!
/ Li (15)%(29)!
orbital, Be (19)%(29)°

pro n=1islupka

a podslupka
p p 7 T M (15)2(25)(2p)"
2 2 2
jedna / / (15)2(25)2(2p)
podslupka /

N (15)2(25)2(2p)°
dali )
podslupka

o Jf" (15)2(25)2(2p)*

/ . I | (15)2(25)2(2p)°
slupka

Ne I | | (192(29%(2p)°

18
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Pro atom v zékladm’m stavu eIektrony obsazuji orbitaly podle rostou-

evvs

zaplnéna, tak daI5| elektron obsadi podslupku s nejblizsi vyssi energii.

Kdyz se zaplni vSechny orbitaly v dané slupce fikdme ji slupka uza-
viena. A dalsi elektron jde do dalsi energeticky vyssi. Timto proce-
sem, tedy postupnym plnénim orbitall elektrony tak dostaneme
periodickou tabulku prvka.

Prvky s protonovym/atomovym &islem 1< Z < 18:

- jak je vidét vpravo, prvni fadek periodické tabulky obsazuje vodik a
helium, jde o prvni periodu. Druha a treti perioda maji shodné 8 prv-
ka.

- orbitaly prvnich 18 prvk( nasleduji pravidlo pInéni podle sekvence:
Is, 2s, 2p, 3s, 3p. Elektronovy stav atomu, specifikovany podle obsa-
zenych orbitall, se nazyva elektronova konfigurace.

- jak urc¢ujeme celkovy moment hybnosti atomu? Pouziva se tzv. spin-
orbitalni vazba, kdy se scitaji celkovy orbitalni moment hybnosti a
celkovy spmovy moment hybnosti: J = L + S, kde L=YZ%]
asS= Z:— s; . Kde mald /;as; jsou orbitalni a spinové momenty
hybnosti jednotlivych elektron(.

- pouzivaji se nasledujici ¢tyfi kvantova Cisla k popisu této interakce:
L, S, JaM,pak [L-S|<J<L+Sa—-J<M<J

Mdame tedy 25+ 1 hodnot 7 pro L > S nebo 2/, 4+ 1 hodnot
pro L < §.

- protoZe energie zavisi na celkovém momentu hybnosti J, tak stavy,
které se skladaji z L a S se déli na tzv. (2J + 1)-multiplet.

Vylucovaci princip v periodické tabulce

Ground state Spectroscopic Ionization

Shell Z Element configuration description energy (eV)
1 1 H (1s)! 281 13.60
2 He (1s)2 g, 2458

2 3 Li [He](25)! = (1s)%(2s)! 251 5.30
4 Be [He](2s)2 gy 032

5 B [He](2s)2(2p)! P 830

6 C [He](25)2(2p)? 3pg 11.26

7 N [He](2s)2(2p)? 1830 14.55

8 4] [He](2s)2(2p)* P, 13.61

0 F [He](2s)2(2p)° 2p3p 1742

10 Ne [He](25)%(2p)° Igg 21.56

3 11 Na Me](3s)! 281 5.14
12 Mg [MNe](3s)2 g, 7.64

13 Al [Ne)(35)2(3p)! 2P 5.04

14 si [MNe](3s)2(3p)? Py 8.15

15 P Mel(3s)2(3p)? 83 1048

16 5 Mel(3s)2(3p)* 3p, 1036

17 C1 MNel(3s)2(3p)° 2p3pn 13.01

18 Ar MNe](35)%(3p)8 g, 15.76

4 19 K [Ar](4s)! 81 434
20 Ca [Ar](4s)? g, 6.11

21 Sc [Af](3d)!(4s)? D3 6.54

22 Ti [Ar](3d)2(4s)? 3F, 6.83

23 v [Ar](3d)?(45)? 1F3pn 6.74

24 Cr [Af](3d)*(4s)? 53 6.76

25 Mn [Ar](3d)3(45)? 653 743

26 Fe [Ar](3d)%(4s)? Dy 7.87

27 Co [Ar](3d)7(45)? *Fopz 7.86

28 Ni [Ar](3d)%(4s)? 3F, 7.63

29 Cu [Ar](3d)1%(4s)! 2812 772

30 Zn [Ar](3d)1%(45)% Isg 939

31 Ga [Ar](3d)1%(4s)2 (4p)’ P 6.00

32 Ge [Ar](3d)1(4s)? (4p)° Py 7.88

33 As [Ar](3d)1(4s)% (4p)° 4S50 081

34 Se [Ar](3d)1%(4s)2 (4p)* 3p, 075

35 Br [Ar](3d)1%(4s)? (4p)° 2Py 5 11.84

36 Kr [Ar](3d) 10 (45)2 (4p) g, 0.81




Vylucovaci princip v periodické tabulce

Predtim, nez vyuZijeme spin-orbitalni vazby k popisu a rozeznani energetickych hladin, tak si vysvétlime spektroskopickou notaci:

25+1
+ L J
Kde jak jiz dfive feceno, ¢isla L. = 0,1, 2,3, ... seznaéi S, P, D, F, ..., (velkd pismena znadi celkovy orbitalni moment hybnosti
atomu, zatimcomala s, p, d, f, ... jen pro jednotlivé elektrony).
Napfiklad: celkovy moment hybnosti beryllia (Be) je.J = (), pro- Ground state Spectroscopic Tonization
tose . = 0 (Véechny elektrony jsou v s-stavech, [f =0 )a Shell Z Element configuration description energy (eV)
plati & = 0, protoze oba elektrony jsou v obou orbitalech I I H (1s)! “Si/2 13.60
sparované. 2 He (1s)? 1Sg 24,58
: T (1a2(2a)] 2q,.
Zakladni stav beryllia mGzeme tedy zapsat jako !Sp. 2 3 Li [Hel(2s) = (15)°(2s) ISSIZ f-39
Z ¢ehoz nam logicky vyplyva, Ze vSechny atomy s uzavienymi po- : ]]3: l[ﬁe]lgszz(z ) 2p 0 ;;‘;
;o . . . L. . 5 e](2s)"(2p 1/2 .
i;ekcligér:; ;;k\)lltzz::ézlr:ol gzllum, neon, argon (vzacné plyny) maji p c [He] (25)° (2p)? 3P, 1126
Element Is 2s 2p Configuration

Dalsi priklad: uvazuime boron, kde uzaviené orbitaly 1s a 2s maji
L =8 = J = 0. Takie moment hybnosti tohoto atomu je H (1s)!
dan 2p elektronem, kdy S = 1/2 a L = 1. Skrze spin-orbital-
ni vazbu pak ziskdme J = 1/2 nebo 3/2. A médme tedy dva moi-

né stavy: 21)1/2 a 2P3/2. He (1s)?

A jedté jeden: uvazujme uhlik, s konfiguraci (1s)%(2s)?(2p)?, cel-
kovy moment hybnosti je dan dvéma 2p elektrony.

Vazba dvou elektrond se spinem % nam da celkovy spin S =1 nebo
S = 0. p elektrony maji / = 1, pak celkovy orbitalni moment hybnosti Be (15)2(25)?
muze byt L =0, 1, 2. VyluCovaci princip fika, Ze fermiony musi mit
celkovou vinovou funkci antisymetrickou, Cili spinova a orbitdlni vl-

nova funkce musi mit jiné symetrie. Stav spinového singletuS=0 je B |
antisymetricky, spinového tripletu S = 1 (Proc triplet?) je symetricky,
orbitalovy moment L=1 je antisym., L=2 sym., L=0 sym, pak mozné | |

jsou: 2
1S, Po, 3Py, 3P,, 'D,;

Li (1s)>(2s)!

(1s)%(2s)2(2p)*

(1s)*(2s)*(2p)*

20



Hundova pravidla

evvs

1. Nejnizsi energeticky stav odpovida stavu s nejvétsim celkovym spinem S, jinak: stav s maximalnim cislem nesparovanych elektront

2. Mezistavy s danym S, nejnizsi energeticky stav odpovida tomu s nejvétsi hodnotou L
3. Pro podslupku, ktera je méné nez z poloviny plna odpovida nejnizsi stav stavus J = |L — S| a pro podslupku, kterd je vice nez z

evvs

evvs

energeticky nizsi stav je stav 2P1/2 .

Hundova pravidla také fesi problém uhliku, Hundovo prvni pravidlo Fikd, Ze to je stav .S = 1. A protoZe je tento tripletovy stav
symetricky, pak pro orbitalni/prostorovou vinovou funkci potfebujeme antisymetrickou vinovou funkci, ta je ddna proL=1. A my

vvvvvvvv

To znamena, Ze elektrony jsou v rliznych orbitalech — je zjevné, Ze kdyby byly sparované u sebe v jednom orbitalu s opaénym spinem,
pak by jejich odpudiva sila (coulombovsky potencial) byla mnohem vétsi nez pokud jsou rozmistény ,,dale” od sebe v rlznych
prostorovych koordinatech, v riznych orbitalech.

Element Is 2s 2p Configuration

5| | (1s)!

He | | (ls)l

Li | | | (15)2(2)"
Be | | | | (15)2(25)°
B | | | | | (152(29)2(2p)"
¢ | | | | | | (15)2(25)2(2p)’

21
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Vylucovaci princip v periodické tabulce

Prvky s protonovym/atomovym &islem Z > 18 :

Pokud se naplni podslupka 3p, ocekavali bychom, Ze dalsi se bude naplfiovat 3d podslupka. To se ale nestane a naplfiuje se prvné 4s
podslupka, protoze ma nizsi energii.

Jak je to mozné?

Ve vodikovém atomu (nezapomenme hlavni kvantové Cislo je pro centralni pole) maji stavy 3s, 3p a 3d stejnou energii, ale v
mnohaelektronovych atomech maiji tyto stavy jinou energii.

Pti zvySovani kv. Cisla / zplsobuje odpudivy potencial vice elektron(, Ze d-elektrony jsou vysunuty dale od jadra a s-elektrony se pfiblizi
vice k jaddru — maji tedy nizsi energii. Tomuto jevu se fika odstinéni potencidlu (screening effect) jadra s-elektrony, které jsou blize jadru
a odstini pfitazlivou silu jaddra plsobici na d-elektrony.

Elektrické stinéni ma také za nasledek fakt, ze 5s elektrony maji nizsi energii nez 4d elektrony.

VSechny tyto vysledky samoziejmé plynou z feSeni SR, ovsem jak uz vime, tato feSeni jsou mnohem vice narocna.

Chemickeé vlastnosti prvkd jsou vétsinou dany jejich posledni/vnéjsi pod/slupkou. A tedy elektrony s podobnou vnéjsi slupkou maiji
podobné chemické vlastnosti. Coz je zndzornéno periodickou tabulkou prvkl — prvky ve stejném sloupci maji podobné chemické
vlastnosti.

Napt. prvky posledniho sloupce s kompletné zaplnénymi p-podslupkami (kromé helia) jsou velmi stabilni, Fikdme jim inertni plyny,
protoZe reaguji malo a s atomy dalSich prvk( nevytvafi lehce molekuly.

Kazdy radek v tabulce po sméru doprava postupné zaplriuje vnéjsi pod/slupku, a konéi inertnim plynem. Pro zaplnéni dalsiho orbitalu
je potfeba mnohem vyssi energie, inertni plyny maji také vysokou ioniza¢ni energii.

evvs

elektronem vice ¢i méné nez vzacny plyn jsou vysoce reaktivni, protoze lehce ztraci ¢i nabyvaji elektron.



Vylucovaci princip v periodické tabulce

1 18
® ® y [+
Periodicka soustava Prviku
.| H 2 13 14 15 16 17 | -He
2,20
Vodik Helium
6,94 9,01 10,81 12,01 14,01 16,00 19,00 20,18
-
kov
2 3Ll 4Be alkalicke ) y, pfechodné vzacné 5B Gc 7N 30 9F 10Ne
alkalickych kovy polokovy  nekovy  halogeny
0,97 1,50 kovy X kovy plyny 2,00 2,50 3,10 3,50 4,10
Lithium Berylium ZEa Bor Uhlik Dusik Kyslik Fluor Neon
22,99 24,31 26,98 28,09 30,97 32,06 35,45 39505
-
3 nNa 12Mg 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13A| 145| 15P 165 17C| 18Ar
1,00 1,20 1,50 1,70 2,10 2,40 2,80
Sodik Hoftik Hlinik Kremik Fosfor Sira Chlor Argon
39,10 40,08 44,96 47,88 50,94 52,00 54,94 55,85 58,93 58,69 63,55 65,38 69,72 72,61 74,92 78,96 79,90 83,80
- -
a4 wK | 2Ca | 2SC | 2Ti | sV | 2Cr |sMn| xFe | »Co | =Ni | Cu | :Zn | :Ga | 2Ge | =AS | .Se | =sBr | Kr
0,91 1,00 1,20 1,30 1,50 1,60 1,60 1,60 1,70 1,70 1,70 1,70 1,80 2,00 2,20 2,50 2,70
Draslik Vapnik Skandium Titan Vanad Chrom Mangan Zelezo Kobalt Nikl Meéd Zinek Gallium Germanium Arsen Selen Brom Krypton
85,47 87,62 88,91 91,22 92,91 95,94 ~98 101,07 102,91 106,42 107,87 112,41 114,82 118,71 121,75 127,60 126,90 131,29
5|3 Rb | =Sr | Y | «Zr | uNb |[.Mo| Tc | «Ru | sRh | 4xPd oAg #Cd | «In [ SN | =:Sb | .Te | =l | «Xe
0,89 0,99 1,10 1,20 1,20 1,30 1,40 1,40 1,40 1,30 1,40 1,50 1,50 1,70 1,80 2,00 2,20
Rubidium Stroncium Yttrium Zirkonium Niobium Molybden | Technecium | Ruthenium Rhodium Palladium Stiibro Kadmium Indium Cin Antimon Tellur Jod Xenon
132,91 137,33 178,49 180,95 183,85 186,21 190,20 192,22 195,08 196,97 200,59 204,38 207,20 208,98 ~209 ~210 ~222
L
6 55CS SSBa JZHf TSTa 14W 75Re 7605 77| r 78Pt 19AL| EDHg 81T| SZPb 83B| 84P0 85At BGRn
0,86 097 1,20 1,30 1,30 1,50 1,50 1,50 1,40 1,40 1,40 1,40 1,50 1,70 1,80 1,90
Cesium Baryum Hafnium Tantal Wolfram Rhenium Osmium Iridium Platina Zlato Rtut Thallium Olovo Bismut Polonium Astat Radon
~223 226,03 ~267 ~268 ~269 ~270 ~269 ~278 ~281 ~281 ~285 ~286 ~289 ~288 ~293 ~294 ~294
7 B7Fr BBRa 104Rf IDSDb 1ossg 107Bh IDBHS 109Mt 110DS 111Rg 112cn 113N h 114F| 115MC 115|-v 117 S llsog
0,86 0,97
Francium Radium Rutherfordium| Dubnium Seaborgium Bohrium Hisium M_eitnerium Darmstadtium| Roentgenium| Copernicium] Nihonium Flerovium Moicuvium Livermorium| Tennesine | Oganesson
138,91 140,12 140,91 144,24 ~145 150,36 151,96 157,25 158,93 162,50 164,93 167,26 168,93 17-3,04 174,04
6 Lanthanoidy sLa | sCe | »Pr | «Nd |[«Pm|<Sm| «Eu |«Gd | =Th DY | sHO | &EF [&TM »Yb | »nLu
1,10 1,10 1,10 1,10 1,10 1,10 1,00 1,10 1,10 1,10 1,10 1,10 1,10 1,10 1,10
Lanthan Cer Praseodym | Neodymium | Promethium| Samarium Europium | Gadolinium Terbium Dysprosium |  Holmium Erbium Thulium Ytterbium Lutetium
227,03 232,04 231,04 238,03 237,05 {244} ~243 ~247 ~247 ~251 ~252 ~257 ~258 ~259 ~260
7 Aktinoidy BSAC SDTh 91Pa 92U 93Np 94PU QSAm Sscm 97Bk BBCf BSES IOUFm 101Md IDZNO 103Lr
1,00 1,10 1,10 1,20 1,20 1,20 1,20 1,20 1,20 1,20 1,20 1,20 1,20 1,20 1,20
Aktinium Thoriu;n Protaktim’uml Ura_n Neptunium | Plutonium Amiricium Curium Berkﬂum Ki'\fumium Einstﬂnium Fermium |Mendelevium) Nobelum Lawrecium
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Vylucovaci princip v periodické tabulce
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Shrnuti

~

vztahem: A I 13? A . 2 A
H:Z—2 _—I—V(rl,rz,...,rN,t):—Z—Vj+V(rl,rz,...,rN,t),

. 5 - o - i = 5 —
SR pro vice&asticovy systém: lhE‘P(m, 2, N, 1) = HY(r1,72, ..., N, ). Kde Hamiltonidn je dan nasledujicim

el PR
Pro atom s Z elektrony: n2 Z . 52 . Z 72 e? 5
_ Vi — — — — + PEra—— ,?,F,___,F,R
ane ; vy ZM R ; |?1 _Rl ; |i"l' _}"‘J| l/( 1 2 Z )

= Ey(r,7,...,77, R),

Symetrie a antisymetrie vinovych funkci vzhledem k zdméné &stic: ws (&1, ..., &, ... ¢, .. ¢n) = w8, &L S,

WaCls oo s CisenesCisensN) = —Walllyov s Gsenns s o s EN)-

Experimenty ukazuji, Ze v prirodé se vyskytujici ¢astice mizeme rozdélit do dvou tfid:
- Castice s celo¢iselnym spinem S; = 0, 1A, 2A, 3h,..., jako fotony, piony, alfa &astice, ..., témto fikdime bosony — symetricka
vinova funkce
- éastice s polociselnym spinem S; = % /2, 3i/2, 5h/2, Th/2, ..., kvarky, elektrony, positrony, protony a neutrony, tedy fermiony —
antisymetricka vinova funkce
a Fermi-Diracova a Bose-Einsteinova statistika.
1 1
Konstrukce symetrickych a antisymetrickych funkci: ¥s(C1,¢2) = 5 [ w (S, &) + wic, 51)] a Va1, )= 7 [ w(é1, &) — y(&, 51)] ,

Pauliho vylucovaci princip: v systému N identickych ¢astic, Zadné dva fermiony se nemohou nachazet ve stejném jednocasticovém
stavu ve stejném Case. Kazdy jednocasticovy stav mize byt obsazen pouze/maximalné jedinym fermionem. Jinak fe¢eno: Mizeme mit
pouze jeden elektron, ktery se nachdzi v stavu s kvantovymi Cisly n,—l,—mi,. Ms;> Wnlimymg, (771-, S:). Tento princip uréuje stavbu atom(,
ma rozhoduijici vliv na prostorové rozmisténi fermiona.

Slupky, podslupky, orbitaly a spin-orbitalova vazba pro vytvoreni viceelektronovych atomovych obal( - vliv Pauliho vylu¢ovaciho
principu na periodickou soustavu prvka.

Hundova pravidla a elektrostatické stinéni potencialu.



