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 Kvantově mechanický model atomu vodíku
ATOM VODÍKU:  1 elektron  pohybující se 
                                 ve stacionárním el.poli 1 protonu 

Třeba pro elektron sestavit a vyřešit Schrödingerovu rovnici. 
Do Hamiltonova operátoru 
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   el.potenciální energii elektronu ve vzdálenosti r od protonu

2.           me        hmotnost elektronu  ( elektron pokládáme za klasickou částici se stálou klidovou hmotností)

Vyřešením Schrödingerovy rovnice vyjde vlnová funkce ψ popisující pohyb elektronu vůči jádru .
          Aby vlnová funkce ψ  správně určovala pravděpodobnost výskytu elektronu v okolí jádra(4 požadavky:konečnost,spojitost,jednoznačnost a integrabilita vlnové funkce), musí být omezena ve svém předpisu třemi kvantovými čísly
 n, l , m .       ( n,l,m
 -   ta mohou nabývat jen určitých hodnot, které zajistí splnění 4 požadavků
    -  trojice kvantových čísel jednoznačně určuje stav elektronu v atomu 

Kvantová čísla
n     hlavní kvantové číslo                           
· přípustné hodnoty    n = 1 ; 2 ; 3 ; ….                   E1= - 13,6 eV
· určuje energii příslušného stavu  elektronu 
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l     vedlejší kvantové číslo 

· přípustné hodnoty  l = 0 ; 1 ; 2  ;   … (n-1)    ( je svázáno s hodnotou n

· stavy se označují písmeny                                          ( n různých hodnot )
l=0
s  sharp – ostrá      


l=1
p  principal - hlavní 


l=2
d  diffuse - difúzní


l=3
f   fundamental - základní


l=4
g  ( dále podle abecedy )

-určuje moment hybnosti elektronu v atomu  
[image: image4.wmf]h

)

1

(

+

=

l

l

L


m    magnetické kvantové číslo
· přípustné hodnoty  m = 0 ; ( 1 ; ( 2 ; ……. ( l   ( svázáno s l

· nabývá 2l + 1 hodnot                                                              (B…Bohrův magneton                    
      - určuje magnetický moment elektronu  ( = m (B                            (B=9.27 . 10-24 JT-1
Tabulka stavů elektronu ve vodíkovém atomu
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Každá přípustná trojice n, l, m určuje jinou vlnovou funkci 
( jiný stav elektronu v atomu.
Stavům se stejným n přísluší stejná  energie En – počet těchto různých stavů 
se stejnou energií nazýváme  stupeň degenerace hladiny   En  =  n2
Vlnová funkce udává pravděpodobnost výskytu elektronu kolem jádra
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 kde  ( n,l,m   ( Pravděpodobnost výskytu je určena 3 kvantovými čísly.

Atomový orbital  -
 - ve FYZICE – je označován názvem atomový orbital   přímo
 předpis vlnové         funkce ( n,l, m   daného stavu
- v CHEMII – je označována názvem atomový orbital oblast,

                 ve které je pravděpodobnost výskytu elektronu velká  95% (99%)

( viz str.14-16 )
      1s      n=1 l=0 m=0                                                  2p   n=2  l=1  m=+/-1
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      2p  n=2  l=1  m=0                                            3s  n=3   l=0  m=0
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      3d     n=3  l=2  m=0                                         3d    n=3   l=2   m=+/-1
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      4f    n=4    l=3   m= +/-1                               4f      n=4    l=3   m=0
[image: image27.png]o@D

Qi H 0.0 @A D By

15 20 25 30
r/al

10



[image: image28.png]o@D

Qi H 0.0 @A D By

15 20 25 30
r/al

10




( ao= 5,3 . 10-11m … Bohrův poloměr )

Hydrogen Atom         

http://library.wolfram.com/webMathematica/Physics/Hydrogen.jsp
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Víceelektronové atomy

· vyšetřujeme pohyb jednoho elektronu v poli jádra a ostatních elektronů

· výsledkem řešení Schrödingerovy rovnice je opět 

     vlnová funkce ( n,l,m    závislá na 3 kvantových číslech

· energie elektronu    E n,l    závisí nejenom na n , ale také na l     

· zdůvodnění – s rostoucím číslem l je více pravděpodobné, 
že se elektron vyskytuje dále od jádra ( bude se elektricky odpuzovat s elektrony, které jsou blíže k jádru (mají menší l)  ( tím slábne přitažlivá síla daného elektronu s jádrem(
 ( je slaběji vázán …má v absolutní hodnotě menší energii(
(  jeho záporná energie E se více blíží nule…zvětší se k nule (
proto např. E3d > E4s    nebo   E4f > E6s   …

                   l=2    l=0               l=3    l=0 
( energie elektronu závisí na čísle l v důsledku odstínění jádra bližšími elektrony ( energie elektronu s velkým číslem l narůstá k nule, vazebná síla s jádrem slábne)
Posloupnost energetických stavů hladin 

1s   2s   2p   3s   3p  4s  3d  4p  5s  4d   5p   6s   4f   5d   6p ….
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Seřazení kvantových stavů elektronů ve více elektronových atomech podle energie
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E n,l ( 0                            E=0
volný elektron
                                                                                        m=0     +1  -1  +2  -2
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2s











 n = 2 , l = 0





E 1,0                                                          
1s
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nejnižší hodnota energie

Stavy se plní elektrony podle energie od E1,0 výše , stavy p a d se nejdříve zaplní elektrony se stejným spinem 
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, až poté elektrony s opačným spinem  
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V 1 stavu n,l,m můžou být nejvýše dva elektrony s opačným spinem.

( Pauliho vylučovací princip) 

                                                                                                                                                           

 http://lectureonline.cl.msu.edu/~mmp/period/electron.htm
� EMBED Equation.3  ���
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