Atomové fyzika
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1 Modely atomu

Bohriiv model atomu muze vyzafovat svétlo, ale ne jekékoliv: pfedevs§im je-li enektron na dréze s
nejniz§i energii na té, pro niz n=1, pak hloubé&ji sestoupit nemize, nemutze tedy ani dale vyzafovat,
a to vysvétluje stabilitu atomu.

Je-li elektron na nékteré vyssi draze, pak miZze pfejit na nékterou drahu nizsi a pfitom ve
formé zafeni uvolnit energii obou drah, oE = FE; — E;. Bohr pfedpokladal, Ze toto zafeni bude
mit formu jednoho Bohrova kvanta, a bude proto mit frekcenci w = %:. Tato hypotéza velice
presné souhlasila s vysledky experiment.

Uz pfed Bohrovym modelem bylo ze zkuSenosti znamo, Ze pro kruhové frekvence spektralnich

dar vodiku platf vztah w = R - (5 — #), kde n; a ny jsou cela &sla, ¢slo R je dnes nazyvané
2
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Rydbergova frekvence, v Bohrové modelu nahradime konstantu R na

R= e*m
2h(4megh)?
Bohrova kvantova podminka mvr = nh, kde n=1, 2, 3, ...

M = mor, p =mv
M ... moment hybnosti, p ... hybnost
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R. 1915 Bohriav model zdokonalen Sommerfeldem. Na misto jedné kvantové podminky t¥i:

1. Celistvymi nasobky Planckovy konstanty musi byt celkova velikost momentu hybnosti ny,h
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2. prumét momentu hybnosti do osy z, mh

3. anakonec ur¢ita veli¢ina, ktera udava, jak se méni vzdalenost r elektronu od jadra pfi jednom

obé&hu, n.h.
m ... magnetické kvantové ¢islo
n ... hl kvant. &.
n="n,+n,
l ... vedlejsi kv. ¢.
l=n,-1

1.1 Elektronové vrstvy

Elektron miize obihat kolem jadra jen po urcitych keplerovskych drahach (a tedy nabyvat pouze
urcitych hodnot eng. a impulsmomentu) a p¥i pfeskoku elektronu z orbity odpovidajici energie E,,
na orbitu s niZ8i energii E,,, vy§le atom elektromagnetické zafeni o frekvenci
"= E,—-E,

B h
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1.1.1 Energie elektronu, vzdalenost od jadra

Potencidlni energie elektronu v poli jadra je pfimoimérna naboji jddra a nepfimo imérnd vzdalenosti.
ProtoZe pfitazlivost jadra Het' je dvakrat vétsi nez jadra H, bude v zdkladnim stavu elek-
tronovy obal Het dvakrat blize jadru. [?, 283| (viz polomé&ry orbital).
Kinetickd energie elektronu v atomu je vzdy tmérna jeho energii potencialni (viridlova véta).

1.1.2 Poloméry orbital (K, L, M, N....)

s 2
Fn=mn 4m2me?
n = hl. kvantové ¢islo
m =hmotnost el.
e =el. naboj
1.1.3 Energie stavii (nlms)
E, —e'm 1

- 2(4megh)? n?

Ipozn.: Het znamen4 kladny iont helia
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1.1.4 Pravidla o zapliiovani orbitala

1. Vystavbovy princip: Orbitaly s nizsi energii se zaplhuji elektrony diive nez orbitaly s energii
vy§8i. Sefazeni orbitalt podle rostouci energie: 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d, 4p, 5s, 4d, 5p, 6s,
5d, 4f, 6p, atd.

2. Pauliho vyluCovaci princip: V orbitalu mohou byt maximélné dva elektrony s opacénym
spinem.

3. Hundovo pravidlo: Orbitaly se stejnou energii (maji stejné kvantové ¢islo hlavni a vedlejsi)
se zapliiuji nejdiive jednim elektronem se stejnym spinem, potom vznikaji elektronové pary.

4. Pravidlo n+1: Nejdfive se zapliuji orbitaly, které maji mensi soucet hodnot hlavniho a
vedlejsiho kvantového &isla, je-li n+1 stejné, rozhoduje nizsi hodnota n.

Atomy s plnym poétem elektroni mohou existovat jen za nizkych teplot a hustot.

1.1.5 Kvantova ¢isla

n - hlavni kvantové éislo - energie elektronu;
hodnota hl. kvantového ¢.: 1, 2, 3,4, 5,6, 7
nézev slupky podle Bohra: K, L, M, N, O, P, Q
1 - vedlejsi kvantové Cislo - energie; typ (tvar) orbitalu; velikost momentu hybnosti;
hodnota vedlejsiho kvantového ¢.: 0, 1, 2, 3, ...., (n-1)
nazev podslupky (typ orbitalu): s, p, d, f, g, h, i, ....
m - magnetické kvantové &islo - poloha orbitalu v prostoru (prostorové natoceni);
nabyva hodnot -I, ..., -1, 0, 1, ... +1, tj. celkem 21 + 1, coZ je pocet orbitald v podslupce).

Orbital lze vypocitat ze Schrodingerovy rovnice.

s - spinové Cislo - spin (,rotace’ kolem vlastni osy);

nabyva hodnot +%, —%

1.1.6 Bohriv magneton

_ah
Bz = om™
V pfipadé kdy ¢ = e am =m, e ... elementarni ndboj, m, ... hmotnost elektronu je vyraz
_eh
kB = 2m,

nazyvan Bohriv magneton, coz je vlastné kvantum magnetického momentu elektronu

1.1.7 Pauliho princip, bosony a fermiony

Pti pfiblizovani dvou atomi nebo molekul k sobé, pocitime néhle odpor, kdyz se jejich elektronové
obaly za¢nou prekryvat.

W. Pauli r. 1925, kratce po objeveni spinu, z uspofadani spektralnich ¢ar odvodil, Ze ¢tvefice
kvantovych ¢&isel dvou elektront v atomu nemohou byt stejné, alesponr v jednom ¢isle se musi ligit.

energii, atomy by byly mnohom men§i a chemické vlastnosti prvki by byly velmi podobné.
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R. 1926 E. Fermi Pauliho princip zobecnil: nejen v atomu, ale v§ude v pfirodé musi byt kazdé
dva elektrony v rtznych stavech, tj. stav klasické cédstice je urcen polohou & a hybnosti p’ . Stavy
jsou rizné, kdyz se lisi bud v hybnosti nebo v poloze.

Stav kvantové cdstice, napf. elektronu v8ak ur¢ité hodnoty p, a x nem4, tyto veli¢iny maji své
neurCitosti AT a APz, kde AT -A p, > 27h. Kvantovy stav na diagramu bude zobrazen ploskou
obsahu 2mh. Nebo v 3-D: x, y, z, Pz, Py, P- @ kvantovy stav je v ném zobrazen Sestirozmérnym
kvadrem objemu (27h)3. Podle Pauliho principu mohou v tomto stavu byt nejvyse dva elektrony,
kazdy s jinym spinem s,.

Disledky Pauliho principu

Elektrony se pohybuji a pfi teploté T je stfedni kinetic. energie jejich pohybu v jednom rozméru
gmvl = F= = LET. PFi poklesu teploty se snizi jejich Eyin a tim i hybnost. Pfi velmi malé
hybnosti by byla také velmi mala jeji neurCitost op, a aby se vesla do obsahu alespoin 27h,
vzrostla by neurcitost polohy az. Obdélni¢ky v grafu by museli byt hodné §iroké, aby mély obsah
27h a zalaly by se vzijemné dotykat, dva takové obdélnicky s opaénym spinem.

Snizi-li se Eyi, (a hybnost) elektronii na tolik, Ze viechny obdélnicky se ,sliji“, dal uz se snizovat
nemuze. Nastala tim degenerace elektronového plynu.

pF ... Fermiho hybnost

Er ... Fermiho energie

Ty ... teplota degenerace
v 1-D pp = inrh pfi hustoté n elektronii na objemovou jednotku
v 3D pp = hns

Fermiho hybnost

teplota degenerace je tedy

~ EF N hZTL%
T T ok

Vsechny tyto jednotky ovSem zavisi na hustoté (n elektrond na délkovou jednotku).

Protoze h je velice malé, je pfi béznych hustotiach plynu i teplota degenerace velice nizké,
mnohem niz8§i nez bézné teploty, a proto plyny béznych hustot za normalnich teplot degenerovany
nejsou.

V kovech je vSak hustota elektront velmi vysoka a proto je vysoka i teplota degenerace: napft.
Cumi T; = le+ 5 K. V kovech v pevném skupenstvi se tedy s jinym neZz degenerovanym
,elektronovym plynem“ vibec nesetkidme. Roli ,pistu“ tam hraje elektricka pfitazlivost kladné
nabitych jader, ktera nedovoli elektronim uniknout za hranice kovového krystalu.

Elektronovy obal kazdého atomu nebo molekuly je vlastné také degenerovany elektronovy plyn,
i kdyZ se skldda z pomérné malého poctu - nejvyse nékolika desitek - ¢astic. I zde drzi el. pritazlivost
jidra elektrony tak tésné u sebe, Ze se jejich ,stavové plosky* ve fazovém diagramu slévaji.

Ve vesmiru je degenerovany plyn v bilych trpaslicich, elektrony jsou v malém objemu udrzovany
gravita¢nimi silami.

Pauliho princip v8ak plati i pro protony a neutrony. Jejich hmotnost je vétsi nez elektrony
pii stejné hybnosti pr je jejich energie Ep = % taktéz vétsi a totéz plati i pro jejich teplotu
degenerace T,;. Pfesto ve vesmiru existuji i objekty slozené z degenerovaného neutronového plynu
- extrémné husté neutronové hvézdy - pulsary.

Jak se degenerace projevuje? Klesne-li teplota pod Ty, nemuZe se energie elektront déle snizo-
vat. To obraceng znamené, Ze zvySujeme-li teplotu (ale zistdvame-li pfitom pod teplotou degener-
ace), energie elektront neroste, a jejich mérné teplo je tudiz nulové. Podle klasické mechaniky by
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kazdy elektron mél mit pii teploté T stfedni kinetickou energii %kT, a prenaset tepelnou kapacitu
%k. Ve skutecnosti, diky tomu, Ze elektrony tvoii v krystalech kovi degenerovany plyn, je jejich
tepelnd kapacita zanedbatelné. Totéz plati o elektronech vazanych v jednotlivych atomech jinych
latek nez kovi, napf. v krystalech nevodici.

Pii béznych teplotach se jejich energie neméni a jejich tepelnd kapacita je prakticky nulova.
A7 kdyZ zvysime teplotu natolik, Ze se atomy nebo molekuly vybudi ze zdkladniho stavu (stavu
s nejnizsi energii) do stavu vy&siho, zacne se energie ukladat nejen do pohybu celych atomi, ale
také do pohybu elektroni uvnitf atomu a mérné teplo se zvysi.

Dalsim projevem degenerace jsou sily, které elektrony od sebe odpuzuji (a navic se odpuzuji
jestd kvili potencidlni energii) pfi stlaovani. KdyZ stlacujeme degenerovany plyn, miZeme ho
dal stladovat do mengiho objemu jen za tu cenu, Ze zvySime neurditost ap jeho &astic, a tim i
kinetickou energii. Na toto zvySeni energie musime vynaloZit préci, degenerovany plyn tedy do
mensiho objemu stla¢ime jen ptisobenim sily.

A to praveé vysvétluje proc se latky brani stla¢ovani: chceme-li k sobé pfiblizit dva atomy nebo
dvé molekuly tak, aby se jejich elektronové obaly prolinaly, musime na to vydat tolik energie, aby
se hybnost elektronii mohla podstatné zvysit, protoze elektrony, které zaujimaji tentyz objem, se
podle Pauliho principu musi li§it v hybnosti.

Zakladni rozdil mezi stlacovanim &astic, pro néz plati Pauliho princip, je v tom, Ze v prvnim
piipadé se prace, kterou na stlaceni vynakladame, méni v energii potencidlni a ve druhém kinet-
ickou.

Pro &astice s celo&iselnym spinem (0,1,2 ... ) Pauliho princip neplati, aviak protoze
princip totoznosti dvou stavi li§icich se jen zadmenou ¢astic plati stile, je moznych a vzajemné
riznych stavi méné nez v klasické mechanice.

Pauliho princip vlastné také omezuje energie elektronu, takZze mohou nabyvat jen urcitych
diskrétnich hodnot.

1.1.8 Tonizace
Tontem vodiku je holy proton. Ionizacni potencidl vodiku je rozdil mezi nulovou (energii pravé

odtrzeného elektronu) a energii zakladniho stavu, tedy

—me*

— =918 —18[J] =1
0 (reoh)? ,18¢ — 18[J] = 13,6 [eV]

EleV]=Uxe

Zatimco energie vazanych stavi elektroni jsou kvantované, energie volnych stavi muaze byt
libovolna (oviem kladna? ).

Energie vazanych stavi miaze nabyvat jen urcitych hodnot - jejich spektrum je diskrétni. En-
ergie volnych stavi naproti tomu kvantovana neni, spektrum je spojité.[?, 281] (viz. také relace
neurditosti, kvantové stavy a neurcitost, kterd je tmé&rna hmostnosti|?])

1.1.9 Energie atomu

E = By, + Epot

kde

1
Ekin = 5 mU2

2zaporné energie by znamenala anti¢astice (viz. Diracova rce)
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2

e
Eyot = —
pot dreqr
pfi¢emz dovolené poloméry jsou ty, které dostaneme dosazenim za n=1, 2, 3, 4 ... do odvozenych
vzorc.
_ —zetm 1
" (4megh)2 n

Celkova energie vodikového atomu je zapornd, nebot elektron nemé dost energie k tomu, aby
se od jadra odpoutal a odletél daleko.



