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Trocha historieTrocha historie

Krystaly k��emene z r��zných míst na sv��t��

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Trocha historieTrocha historie

kristallos - led

Symetrie – Pythagóras z Rhégia 
(základní vlastnost krystalické látky)

Gaius Plinius Secundus
(zvaný Starší)
(23.-79.n.l.)

Zákon rovinných ploch

Naturalis historia

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Trocha historieTrocha historie

 

Georg Bauer Agricola 
(1494 - 1555)

De Re Metallica Libri XII – základy
mineralogie (nerosty popisovány podle
barvy, hmotnosti, lesku, chuti, pr��zra��nosti
a vn��jšího vzhledu)

Johann Kepler 
  (1571-1630)

Strena seu de nive sexangula 
(Novoro��ní dárek ��ili 
o hexagonálním sn��hu, 1611)

nejt��sn��jší uspo��ádání koulí, koordina��ní
��íslo, nem��nnost úhl�� rovin a hran sn��hových
vlo��ek, stavba vlo��ek z kulových ��ástic vody

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Trocha historieTrocha historie

Niels Stensen 
(1638-1686)

zákon o stálosti úhl��

"Jak krystal vzniká nevíme. Jeho r��st je však zcela pochopitelný. 
Neprobíhá zevnit�� jako u rostlin, ale tím zp��sobem, že se na jeho 
vn��jší st��ny ukládají jemné ��ástice p��inášené z vn��jšku kapalinou."

René J.Haüy 
(1743-1822)

r��zné formy ur��ité krystalické látky v sob�� 
obsahují stejný primitivní tvar, jádro, 
p��edur��ené p��írodou

elementární (základní) bu ��kaelementární (základní) bu ��ka

Transla ��ní symetrieTransla ��ní symetrie

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek



5

J.F.C. Hessel 
(1796-1872)

vn��jší symetrie jakéhokoliv krystalu 
musí odpovídat jedné z 32 odd��lení 
(t��íd) symetrie (bodové grupy krystalu)

Auguste Bravais 
(1811-1863)

14 typ�� prostorových m��íží

J.Š.Fjodorov
(1853-1919)

A. Schoenflies 
(1853-1928)

230 zp��sob�� “uložení” atom�� v prostorové m��ížce
       (prostorových grup)

Trocha historieTrocha historie

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetriepopis symetrie krystal��

periodické opakování základní bu ��ky/m ��ížky

struktura = m��íž + hmotná báze

m��ížový bod

a1

a1

a2

D m

 3  3 ... reálný krystal
 3  2    ... tenká vrstva
 3  1    ... kvantový drát, polymer
 2  2    ... 2D krystalografie
 1  1    ... 1D krystalografie
>3        ... kvazikrystaly
 3 >3   ... nesoum����itelné struktury

Bodová symetrie prázdné m��ížky ur��uje
krystalografickou soustavu

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek



7

popis symetriepopis symetrie

a1 ��  a2

��  obecný

a1

a2

��

prvky symetrie:  E, i ��  C2

grupa symetrie:  Ci

monoklinická m��ížka

a1 ��  a2

��  = 90°

prvky symetrie:  E, i, 

                         

    �� x, �� y

grupa symetrie:  C2v

pravoúhlá m��ížka

a1 = a2

��  = 90°

prvky symetrie:  E, i, C4, 

                            

  �� x, �� y, �� d, �� d’

grupa symetrie:  C4v

��tvercová m��ížka

m��ížky jsou primitivní     P

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetriepopis symetrie

a1 = a2

��
��  obecný

a

a

prvky symetrie:  E, i, �� x, �� y

grupa symetrie:  C2v

pravoúhlá m��ížka I

Definice:  každá prázdná m��ížka r��zného typu p��íslušející k jedné soustav�� je
                Bravaisova m ��ížka

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetriepopis symetrie

a1 = a2

60

��  = 60°

a

a

prvky symetrie:  E, i, C6, C3, šest ��

grupa symetrie:  C6v

hexagonální m��ížka P

C2vP I

C4v

Ci

C6v

Soustavy ve 2DSoustavy ve 2D

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetriepopis symetrie

Bravaisovy m ��ížky ve 3DBravaisovy m ��ížky ve 3D
   a ��  b ��  c        ��  ��  �� ��  ��

triklinická soustava    P   Ci

   a ��  b ��  c        ��  = �� = 90° ��  ��

monoklinická     P, A   C2h

   a ��  b ��  c        ��  = �� = �� = 90°

ortorombická      P, A, I, F   D2h

   a = b ��  c       ��  = �� = 90°, �� = 120°

hexagonální        P   D6h

   a = b = c      ��  = �� = �� < 120° ��  90°

trigonální          R   D3d

   a = b ��  c        ��  = �� = �� = 90°

tetragonální       P, I   D4h

   a = b = c    ��  = �� = �� = 90° 

kubická             P, I, F   Oh

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetriepopis symetrie

Úplná symetrie krystalu je dána prostorovou grupou.

3D 2D

krystalové soustavy            7                           4

Bravaisovy m��ížky             14                          5

bodové grupy                    32                         10

prostorové grupy              230                        17

32 = 7 (tetrag.) + 5 (kub.) + 7 (hex.) + 5 (trig.) + 3 (ortoromb.) + 3 (monokl.) + 2 (trikl.)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetriepopis symetrie

Úplná symetrie krystalu je dána prostorovou grupou.

m��íž hmotná báze

krystal je trojrozm��rn�� periodický (opakování základního vzoru – elementární bu��ky)

TRANSLA �� NÍ SYMETRIETRANSLA �� NÍ SYMETRIE

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetriepopis symetrie

m��íž

   a ��  b ��  c        ��  ��  �� ��  ��

triklinická soustava    P   Ci

   a ��  b �� c        ��  = �� = 90° ��  ��

monoklinická     P, A   C2h

   a ��  b ��  c        ��  = �� = �� = 90°

ortorombická      P, A, I, F   D2h

   a = b ��  c       ��  = �� = 90°, �� = 120°

hexagonální        P   D6h

  a = b = c      ��  = �� = �� < 120° ��  90°

trigonální          R   D3d

  a = b ��  c        ��  = �� = �� = 90°

tetragonální P, I D4h

a = b = c �� = �� = �� = 90° 

kubická             P, I, F   Oh

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek



14

popis symetriepopis symetrie

hmotná báze

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetriepopis symetrie

hmotná báze

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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základní strukturní typyzákladní strukturní typy

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetrie – další prvky symetriepopis symetrie – další prvky symetrie

rotace+translace zrcadlení+translace

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetrie – další prvky symetriepopis symetrie – další prvky symetrie

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetrie – další prvky symetriepopis symetrie – další prvky symetrie

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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popis symetrie – další prvky symetriepopis symetrie – další prvky symetrie

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Krystaly kolem násKrystaly kolem nás

materiály

organické

monokrystaly (šperky, optika, lasery,
                        polovodi��e,...)

polykrystaly (b��žné kovy....)

nekrystaly (skla, amorfní látky,....)

anorganické

reálný krystal:  defekty (vakance, p��ím��sové atomy, dislokace, ….)
                         povrch !!

p��írodní materiály, um��le p��ipravené materiály

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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jak poznat krystal:  klasicky (mineralogie), št��pnost, 
anizotropie vlastností (optické, elastické, elektrické,….)

difrakce ��  uspo��ádání atom��

Krystaly kolem násKrystaly kolem nás

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Krystaly kolem násKrystaly kolem nás

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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““ Výroba” krystal ��Výroba” krystal ��

z  plynu

sn��hové vlo��ky     
(Patricia Rasmussen,
 www.its.caltech.edu/~atomic/snowcrystals/ )

dendritický r��st 
(ZrO2)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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““ Výroba” krystal ��Výroba” krystal ��

z  roztoku

nasycený roztok

zárodek

nasycený roztok postupn�� 
zahuš��ujeme (nap��. 
odpa��ováním),

��  p��esycený roztok,
ze zárodku se rozr��stá krystal

nap��. s��l

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Bridgmanova 
metoda Nap��.

mnohé intermetalické skou��eniny

““ Výroba” krystal ��Výroba” krystal ��

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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““ Výroba” krystal ��Výroba” krystal ��

zonální tavba

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek



32r��st krystalu Fe3O4 (magnetitu)
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““ Výroba” krystal ��Výroba” krystal ��

Czochralského metoda

zárodek

tavenina

tuhnutí

Nap��.
mnohé kovy:  Si
intermetalické slou��eniny (CeRu2Si2)

Jan Czochralski (1885-1953)  

oh��ev (el.oblouk)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Czochralského metoda

Jan Czochralski (1885-1953)  

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

skalár - hmotnost, teplo, objem 
vektor - elektrické, magnetické pole, gradient teploty
tenzor - deformace, nap��tí, ...

pyroelektrický jev

Ohm��v zákon

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

hodnota fyzikální veli��iny v daném sm��ru

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Neumann��v princip: Fyzikální vlastnost má symetrii stejnou nebo vyšší, než je bodová
                                 symetrie krystalu.

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Voigt��v princip: Tenzor žádné fyzikálné veli��iny se nesmí zm��nit p��i jakékoliv operaci
                          bodové grupy symetrie krystalu.

nap��. dvoj��etná osa podél osy y

(T je symetrický)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Voigt��v princip: Tenzor žádné fyzikálné veli��iny se nesmí zm��nit p��i jakékoliv operaci
                          bodové grupy symetrie krystalu.

triklinická (6)

monoklinická (4)

ortorombická (3)

hexagonální,
trigonální,
tetragonální (2)

kubická (1)

obecný elipsoid, ��ik libovolné

(dvoj��etná osa podél osy x2)

(dvoj��etné osy podél osy x1, x2, x3)

(rota��ní elipsoid)

(koule)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Courie��v princip (superpozi��ní): Krystal zm��ní svoji bodovou symetrii pod vlivem vn��jšího
                                                    p��sobení tak, že zachová pouze ty prvky symetrie,
                                                    které jsou spole��né s prvky symetrie p��sobení.

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

C��

�� mmm....

kubický k.        tetragonální k.

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��Elektronová struktura atom ��

alchymie

Paracelsus (16.st)

Pojem prvku

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��Elektronová struktura atom ��

John Dalton (1766-1844)

prvek vs. slou��enina

nedá se rozložit 
na jiné prvky

rozložitelná
na prvky

nap��. C a O tvo��í 2 slou��eniny

MO:MC = (1.33:1 nebo 2.66:1)           CO   CO2

zákon o stálých a možných pom��rech slu��ovacíchzákon o stálých a možných pom��rech slu��ovacích

Atomová teorie:  
��  všechny prvky sestávají z malých ��áste��ek - atom��, 
��  ty jsou ned��litelné a nem��nné
��  všechny atomy daného prvku jsou stejné (stejná hmotnost)
      r��zné atomy ��   r��zné hmotnosti  (atomová váha)
      ��   kone��ný soubor prvk�� (char. hmotnost)

��  slou��enina = kombinace atom�� více prvk�� (pevné pom��ry, p��ípadn�� násobné)
   chem. reakce = p��eskupení kombinací atom��

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��Elektronová struktura atom ��

��  protonové ��íslo (nikoliv hmotnost Co Ni)

1875: objev Ga (spektroskopie)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��Elektronová struktura atom ��

spektroskopie

Gustav Kirchoff
Rudolf Bunsen

zbarvení plamene kahanu ... atomová spektroskopie

1860 - objev Cs, Rb

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��Elektronová struktura atom ��

spektroskopie
jednotlivé prvky charakteristická spektra

- identifikace, atlasy spekter

- hledání nových prvk��  (~ 1/4 nalezena díky spektroskopii)
N

O

Ne

S

Al

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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slune��ní spektrum

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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slune��ní spektrum

Pierre Jules César Janssen
(1824-1907) 18.srpna 1868

Joseph Norman Lockyer
(1836-1920)

587.49nm

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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slune��ní spektrum

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��Elektronová struktura atom ��

spektrum vodíku

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��Elektronová struktura atom ��

spektrum vodíku – empirický popis

viditelná oblast: 4 ��áry 

1885: Balmerova série

1906: Lymanova série

Ritz-Rydberg ��v kombina ��ní princip:  

term: 

1906: Paschenova série: (I��  oblast)

(UV oblast)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

vnit��ní struktura atom��: ��  kolik elektron�� je v atomu?
��  jaké je rozložení náboje?
��  jaké je rozložení hmoty?

kladný a záporný (elektrony) náboj 
radioaktivita, rozpady

??
??

2 základní modely (klasické)

(J.J.) Thomson��v "Plum Puding" model planetární Rutherford��v model

- homogenn�� rozložená kladná hmota
- v ní záporné elektrony

- možná valence

- oscilátory - výklad ��arových spekter

- kvantitativn�� vysv��tloval Rutherfordovy
   pokusy

- kladné malé jádro, kolem záp. elektrony

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Ernest Rutherford
(1871-1937)

Nobelova cena za chemii 1908

(Geiger, Marsden,   1910-1911)

�� -zá��i��

stín��ní

Au

fluorescence
(m = 4u, Q=2e)

E ~ 7.7 MeV

Rutherford��v pokusRutherford��v pokus

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Rutherford��v pokus

Thomson��v model

Rutherford��v model

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Rutherford��v planetární model

atom = jádro + elektrony

jádro elektrony

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Rutherford��v planetární model

nedostatky modelu:

elektrodynamicky nestabilní

spojité zá��ení vs. experiment (��arová spektra)

elektrostaticky nestabilní (dva atomy spojené – nestabilní konfigurace)

neudává pravidla pro velikost atom��

neudává pravidla pro ��arová spektra

nezbytný rozchod z klasickou fyzikou (Bohr)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Niels Bohr
(1885-1962)

Aage Niels Bohr
(1922-2009)

elektrony krouží kolem jader po kruhových
drahách

p��ípustné jsou jen vybrané stacionární
orbity – na nich elektron obíhá a nezá��í

stacionární orbity jsou dány kvantováním
momentu hybnosti

elektrony mohou p��eskakovat mezi jednotlivými
orbity – p��eskoky jsou spojeny s vyzá��ením nebo
s pohlcením fotonu

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Bohr��v model – atom vodíku

moment hybnosti

odst��edivá vs. Coulombická p��itažlivá síla (H: Z=1)

Bohr��v polom��r

Energie (          )
Rydbergova konstanta

2

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Bohr��v model – atom vodíku

rychlost (konstanta jemné struktury)

vodík: 

spektrum (p��eskoky)

termy:

série ��ar

H��H��H�� H��

�	(Å)

limita
série

od: do:

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Bohr��v model – atom vodíku

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Bohr��v model – atom vodíku

L

M

N

O

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Bohr��v model – atom vodíku

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Bohr��v model – izotopy vodíku

Harold Clayton Urey 
(1893 - 1981)

1934: Nobelova 
cena za chemii

efektivní hmotnost elektronu

(posun energie vlivem pohybu elektronu v poli
jádra o hmotnosti Mj)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

Bohr��v model 

- kvaziklasické p��iblížení

- p��enesl �� na hmotné soustavy (p��edtím pro popis foton��)

- inspirace pro Heisenberga a kvantový popis atom��
  (kvantový popis H: stejný výsledek jako Bohr)

- nepoda��ilo se zobecn��ní na víceelektronové atomy (problém e--e- interakce)

nutnnutn ý úplnýý úplný  kvanto kvanto vý popisvý popis

- neudává pravd��podobnosti p��echod�� – pro�� n��jaká spektrální        
    ��ára siln��jší než jiná?

- elektron jako malá planeta s danou polohou a hybností x relace neur��itosti 

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  - spektraElektronová struktura atom ��  - spektra

kvantový popis

Bohr Schrödinger

centráln�� sym.problém – separace prom��nných

klasické orbity

stacionární orbity

kvantování L

p��eskoky

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek



25

Elektronová struktura atom ��  – atom vodíku kvantov ��Elektronová struktura atom ��  – atom vodíku kvantov ��

pohyb e- v centrálním poli nabitého jádra (Z=1)

kvantování momentu hybnosti

kvantování pr��m��tu L

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – atom vodíku kvantov ��Elektronová struktura atom ��  – atom vodíku kvantov ��

energie : shoda s Bohrovým modelem

“náhodná” degenerace

orbitaly : ... radiální hustota pravd��podobnosti (nalezení ��ástice
    ve vzdálenosti r od po��átku)

sharp principal difuse fundamental

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – atom vodíku kvantov ��Elektronová struktura atom ��  – atom vodíku kvantov ��

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – zachycení elektronu (K-záchyt)Elektronová struktura atom ��  – zachycení elektronu (K-záchyt)

4
7 Be +�
 1

0 e �� 3
7 Li +0

0 ��

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – optická spektra (p ��eskoky)Elektronová struktura atom ��  – optická spektra (p ��eskoky)

Grotrianovy diagramy

stav i

stav j

výb��rová pravidla:

libovoln��

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – optická spektra (p ��eskoky)Elektronová struktura atom ��  – optická spektra (p ��eskoky)

výb��rová pravidla:

povolené p��echody

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – optická spektra (p ��eskoky)Elektronová struktura atom ��  – optická spektra (p ��eskoky)

výb��rová pravidla:

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – optická spektra (p ��eskoky)Elektronová struktura atom ��  – optická spektra (p ��eskoky)

výb��rová pravidla:

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – vodíkupodobné ionty (jednoelektronové)Elektronová struktura atom ��  – vodíkupodobné ionty (jednoelektronové)

Z��e��
M

e-, me

H:

Ry* .... relativita

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – vodíkupodobné ionty (jednoelektronové)Elektronová struktura atom ��  – vodíkupodobné ionty (jednoelektronové)

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek

Edward Charles Pickering
(1846-1919)

1896
N.Bohr: sbstituce

spektrum nenáleží H, ale He+ (n=4 – Bracketova série)
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Elektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomyElektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomy

jeden elektron   ...možné hladiny energie 

více elektron��   ...obsazování jednotlivých hladin

další kvantové ��íslo - spin

n,l,m                          n,l,m,��             ��=±1

degenerace: 

Pauliho princip:

žádný jedno��ásticový stav nem��že být obsazen více než jedním elektronem.

v jednom atomu nemohou mít dva elektrony všechna 4 kvantová ��ísla stejná.

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomyElektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomy

jedno e- H e--e- interakce

zjednodušení: 1-elektronová aproximace – e- se pohybuje pod vlivem ostatních e-, 
                        ve st��edním poli, které je d��sledkem p��sobení ostatních elektron��

nábojová hustota:

hustota e- jako ��ástic v rHartreeho rovnice

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomyElektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomy

��ešení Hartreeho problému (self-konzistentní ��ešení)

prvotní odhad 

spo��tu

��eším Hartreeho rovnice

spo��tu nové 

nové           = staré   ano konec  
ne

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomyElektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomy

Hartreeho p��iblížení – nespl��uje podmínku antisymetrie (Pauliho princip)

zobecn��ní – Hartree-Fockova aproximaceHartree-Fockova aproximace  (spl��uje antisymetrii vlnové funkce)

H-F rovnice:  Hartree + vým��nný ��lenvým��nný ��len

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomyElektronová struktura atom ��  – víceelektronové atomy

zapl��ování jednotlivých kvantových stav��:

základní stav              nejnižší energie p��i spln��ní Pauliho principu

1s

7s

6p
5d
4f
6s

5p
4d
5s

4p
3d
4s

3p
3s

2p
2s

5f
6d

2

8

8

18

18

32

.. 26

l = 0, 1, 2, 3, 4, 5,  ...
      s, p, d,  f, g, h, ...  

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – rentgenová spektraElektronová struktura atom ��  – rentgenová spektra

Henry Moseley
(1887-1915)

K
L

M

K��

K��

L��

L

K

úm��ra atomovému ��íslu Z
(uspo��ádání v periodické tabulce)

K=1      K-linie
K=7.5   L-linie

p��edpov���	  prvk�� (Tc (Z=43), Pm (61), Re (75))

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – atomový polom ��rElektronová struktura atom ��  – atomový polom ��r

(kvantov�� mechanický výpo��et)

Cl Cl-Na Na+

iontové polom��ry:

Z

0 10 20 30 40 50 60

R
 (

Å
3 )

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

Li Na

K Rb Cs

(Å
3 )

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – ioniza ��ní potenciál (energie):Elektronová struktura atom ��  – ioniza ��ní potenciál (energie):

- náboj jádra

- vzdálenost elektronu od jádra

vliv:

- ostatní elektrony blíže k jádru

- 1 nebo 2 elektrony u sebe (v jednom orbitálu)

Be:

1s

2s

2p

B:

1s

2s

2p

N:

1s

2s

2p

O:

1s

2s

2p

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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Elektronová struktura atom ��  – ioniza ��ní potenciál (energie):Elektronová struktura atom ��  – ioniza ��ní potenciál (energie):

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek
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