STRUKTURA ATOMU

Thomson (1897) objeveni elektronu (hmotnosti w(e) =9.109 382 91(40)x1073! kg a
zapornym nabojem Q(e) = -1,602176565(35).10-1°C )

Prvni model atomu - 7/omson (1898)
atom je homogenni koule kladné nabite hmoty, v niZ jsou ponoreny elektrony

Objev radioaktivity a pokusy s rozptylem zareni pi1 pruchodu tenkymi kovovymi foliemi
(velm1 maly pocet Castic se odchyloval).

Rutherford (1911) novy model atomu - kolem kladne nabiteho jadra, ktere j¢ 10 — 100 tis.
krat mensi nez cely atom (ten ma velikost fadoveé 10-'"m), obihaji elektrony. Prakticky
veSkera hmotnost atomu je soustredeéna v jadie,

zaporny naboj elektronu kompenzuje kladny
naboj jadra. Usporadani elektronu v
elektronovem obalu je rozhodujici pro
chemickée chovani atomu pri1 chemickych

déjich. Odebranim €1 dodanim elektronu .
y . v . castice o
vznika z atomu elektricky nabita Castice —

1011.




JADRO ATOMU

Jadro se sklada z nukleonu, coz je spoleCny nazev pro protony a neutrony.

Proton (p) - hmotnost w(p) = (1,672 648 5 + 0,000 008 6). 10’ kg, jeden kladny
elementarni naboj g(p) = (1,602 189 2 + 0,000 004 6). 10-1°C.

Relativni atomova hmotnost A (p) = 1,00727. Pocet protonu v jadfe udava protonové
(atomove) cCislo Z.

Neutron (n) - m(n) = (1,6749543 £ 0,0000086). 10-?7 kg, elektricky neutralni Relativni
atomovou hmotnosti A (n) = 1,00866. Pocet neutronu v jadie atomu udava neutronové

cislo N.
Pocet vSech nukleonu v jadie udava nukleonové (hmotnostni) cislo A, plati A = N + Z.

Protonove Cislo se uvadi jako index vlevo dole a nukleonove Cislo jako index vlevo
nahore u symbolu prvku X:

A . % 12 16
,X mnapf.: [H, "¢C, g0



Nuklid je latka slozena z atomu se stejnym protonovym a stejnym nukleonovym cCislem.
Izotopy jsou atomy se stejnym protonovym, ale ruznym nukleonovym cislem.

/. existujicich modelu jadra atomu jsou nejznamejsi dva — kapkovy a slupkovy.

Kapkovy model predpoklada, ze silne (jadern¢) sily pusobi na nukleony na velmi kratkou
vzdalenost, takze na kazdy nukleon pusobi silnou silou jen jeho bezprostredni sousede. Na

nukleony v povrchu jadra pusobi siln¢ sily jen smérem do jadra (analogie povrchoveho
nap¢ti). Kapkovy model se pouziva k vysvétleni St€peni jader.

Slupkovy model vychazi z predpokladu, ze nukleony jsou v jadre usporadany v urcitych
energetickych hladinach (obdobn¢ jako elektrony v elektronovem obalu), a to tak, ze
jednotlive energeticke hladiny se postupné zaplnuji dvéma protony a dvéma neutrony .

Diagram energetickych hladin prvnich Ctyr prvku. &b

Relativne stale jsou utvary se slupkami obsazenymi dvema

protony a dvéma neutrony. Proto jadro helia a také jadra,
ktera lze formalne odvodit jako nasobek jader helia, se

vyznacuji velkou stabilitou.

c i

Pro Z < 20 se jadra skladaji priblizné€ ze steyneho poctu

protonu 1 neutronu. U tézSich jader se j1z velmi siln¢€ uplatni
elektrostatickeé odpuzovani protonu, takze k udrzeni stability
jader v nich musi byt urCity prebytek neutronu (pusobi na g} proton

ostatni nukleony jen silnymi jadernymi silami).




Hmotnost jadra je mensSi nez soucCet hmotnosti nuklenu - hmotnostnim defektem

Am = Zm(p) + ) m(n) — m(j)

-

<
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Neutron — protonovy diagram stabilnich nukleonu
(pfimka odpovida jadrum s N = 7).

Energeticky ekvivalent hmotnostniho ubytku predstavuje

celkovou vazebnou energii jadra g; .
Vztazenim vazebne energie g na jeden nukleon

- o
(Sj)r . j

Zavislost vazebne energie (g;), na A:

B (c,tw—*

Maximum - nejstalejsi nukhidy (chrom, Zelezo, nikl) 50 100 B0 200 250

=




RADIOAKTIVITA

Becquerel (1896)
Radioaktivita je schopnost atomu premenit se drive €1 pozd¢jr samovolné v jiny atom (za
soucasncho vyslani radioaktivniho zareni).

Z.areni o, jsou rychle letici jadra atomu hehia.Vzhledem ke sve pomérné velke hmotnosti neni
prilis pronikave a Ize je upln€ zabrzdit jiz vrstvou vzduchu o tloust'ce nékolika centimetru.

Z.areni P jsou rychle letici volne elektrony, kter¢ maji mnohem mensi hmotnost nez
zareni a, a proto je zareni P daleko pronikavejsi nez zareni a. Elektrony vyzarovane
pr1 premene P vznikaji teprve v okamziku teto premeny, a to z neutronu,

ktery se tim zmeéni v proton. Pr1 tomto rozpadu se emituje jesSt¢ antineutrino.

n—-p+e +v

Z.areni y ma elektromagneticky charakter. Podoba se rentgenovym paprskum, ma vsak jeste
kratsi vinovou délku (10-1Y az 10-1° m). Je proto neobycejné€ pronikavé. Provazi nejcastéji
zareni (P, vyjimecné tez zareni a. Zareni y vznika pi1 prechodu nukleonu v jadie nove
vznikleho prvku z energeticky vyssich hladin (ze stavu vzbuzen¢ho) do stavu zakladniho.



Posuvove zakony Soddyho, Fajanse a Russela
Je-11 z jadra atomu radioaktivniho prvku vyzarena castice a, zmensi se pocet kladnych

naboju v tomto jadre o dva a vznikne novy atom, stojici v periodicke soustaveé o dve
mista vlevo od atomu puvodniho. Spolu se zmenSenim protonového Cisla o dvé jednotky

zmensi se i nukleonove Cislo, a to o Ctyri jednotky. Relativni atomova hmotnost noveho
atomu je tedy o Ctyr1 jednotky mensi.

Vyzareni Castice B z jadra je podminéno premeénou jednoho neutronu na proton.
Protonové Cislo proto vzroste o jednotku, a vznikne tedy atom noveho prvku, stojiciho
v periodicke soustave o jedno misto vpravo od prvku puvodniho. PocCet nukleonu v

jadre vSak zustane zachovan, takze novy prvek ma stejnou relativni atomovou hmotnost
jako prvek puvodni.

Zareni Yy nemeni slozeni jadra, a nezpusobi tedy jeho preménu v jadro jine.

Rychlost ;4

k je rozpadova konstanta



Casova zavislost poétu nerozpadlych jader

Misto rozpadove konstanty se pouziva polocas

rozpadu t,, : I
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JADERNE REAKCE

Preména atomoveho jadra vyvolana zasazenim jadra Castici bud’ z prirozen¢ho zdroje,
nebo ze zdroje umeleho. Jaderne premeény muzeme rozd¢lit na premény proste a

na Stépné reakce.
Prosta pieména (transmutace) - Rutherford 1919 '8N + %o — JO + !p

Ve zkracené form¢ miizeme tuto reakci zapsat také formou 4, N( 4,a, !,p)!’;O.

V mnohych pripadech je vznikly nuklid nestaly, v prirodnich prvcich se nevyskytuje a

samovoln¢ se rozpada. Tento jev se nazyva uméla radioaktivita. Joliot-Curie.

27Al + %o — 3% 4+ Ip P = 9S8+ Ve
Stépné reakce - Hahn a Strassmann (1939) P
A
20U + gn = ¢Ba + J0Kr + 3.n + ¢ @// %/O
\ ‘ \\q\ ).
-5 o
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Termonuklearni reakce 4'p = 4He + 2 %



ELEKTRONOVY OBAL ATOMU

Problémy Rutherfordova modelu — pohyb elektronu okolo jadra zpusobuje vyzarovani
energie a tedy pokles rychlosti a poloméru drahy. Nevysvétleni Carovych spekter.

Odstranéni problemu - Bohr (1915) - Pohyb elektronu po urCitych drahach —
energeticke hladiny, a pf1 pohybu na nich nevyzaruje zadnou energii. P11 prechodech
plati:

AE=E2—El=hv=h

5
/

Rychlost je ziskana z kineticke energie

Casov¢ nezavisla Schrodingerova rovnice




Atom vodiku

Atom je slozen z 1 protonu a 1 elektronu;
elektron se pohybuje v Coulombickem poli jadra — potencialni energii lze vyjadrit:

V = __‘—__:_{.___._______ |
V(21 — 22)? 4+ (3 — ¥2)® + (21 — 22)°

a celkovy Hamiltonian: [ ) + dy‘ (i‘f_l.) ]
die 2 dzy
(G (@) (G ]+

Zavedeme-l1 t€z1Stovy systeém souradnic, plati pro vzdalenost jadra a elektronu od

M m
ocatku: — - kde r 1e vzdalenost elektronu od jadra.
P 6= g r, b= T —T ] J

Po prechodu k sférickym souradnicim:

z1=x-~£rsinacosqa " z3=x+£rsin8008¢
M m

y1=ymirsmes{np y2=y+-‘-‘-rsinesinqa
M m

z1=z—-‘-‘-rcosﬂ z2=z+£coso

M m



Lze Hamiltonovu funkci zapsat:
M 4m dy 9)2]
= [(dt) + dt) + (dt ,
dr de de 2:I N
+3 dt) +’2( ) + o a0 (dt) r

Kde 1. Cast reprezentuje translacni stupné volnosti.
Prechod ke kvantovemu popisu provedeme zavedenim Hamiltnova operatoru:

h? d° a’}
H_S#(M-t-m){az?'{'ayz""az”
2 [1 8 3 1 ayf. @
- m{r_z 5?("2 a_r) + Fin o a"é(smoa_a)
O WO
r? gin? § 8¢ r
Pak 1ze tesit Schrédingerovu rovnici:
h2 3* 62}
8x“(M + m) {83:2 o T 4
A2 (1 9 0 1 9 ?
817;;{1'_2 6_1:(1'2 6r)+r231n6 é—(ma )

af
) - , e’)
b oty + (B 4 )0 =0




Rozepsanim vinove funkce: w’ =Y (x, v, Z)W(V 9, qo)

Muzeme z rovnice odseparovat
62 62

A feSime H atom v relativnich 1 8 Y
koordinatach: 2 5 (r’ ) T

Provedeme-li dal§i rozdéleni pohybti:  ¥(r, 8, ¢)

a ziskame vztah: -% g_(,-z 8’2“ (E' 4- "z) 3

(o9 %)
Ysm860 o

ktery reSime separaci radialni a uhlovych proménnych:

1 o°Y

g A\Y =
smoae Sin ag)+sm2062+ ¥ =0

:—2;(# +[ (E-i- )—;}R=o

8#2(M + m) - _
+ 822 L (B — E)x =0
oy
2 sma ao(m f )
1 azw QrZu ( e’)
+rzsm0 £+ v=>0
= R(")Y(oy 9’)

Loy
Y gin® & 9o°




Prvni rovnice je relativné jednoducha (znama tez z feSeni tuheho rotatoru) a vede ke
sterickym tunkcim (asociované Legerendovy polynomy) Y=Y, (6,¢), kde A =1(1 + 1), s
celoCiselnymi konstantami / a m za souCasncho splnéni podminky: 1> |m|.

Dosazenim za 1 =1(1+1): ‘f: 11;' 4 298 [8;2“ (E' + 7) 4Cun 1)]3 0

Pro zaporn¢ hodnoty E 1ze po zavedeni noveho parametru n rovnici zjednodusit na:

27 ° e’ 2R 2'dR 1 n 1041
B == R G aa-aer s LEL IR
nh?

lati: 7= T
P 81'!'2 “82
Tato diferencialni rovnice ma reSeni ve tvaru asociovanych Laguerovych polynomu:

R(r) = cz’e 2 ,,4_; '(z); ¢ se urCi z normaliza¢ni podminky:

a plati n>| f IR (r)]z,rz dr = 1
0

pe
4x°ue*

konstanty v definici X 1ze oznacit jako a,, kde: @y =

ko

apak: y = 7,;



Radialni funkci pak muzeme psat ve tvaru:
3 -7 ' ' r
R(r) = — /(_2_) .(_’,"_._LL); (_2_’;) e mH L3 (..2.’;)
nao/ 2n{(n + D" \naq no
A vysledne feSeni atomu vodiku:

¥ = Ry, ((r)Y), 1m (8, ¢)

1A= mDl .
Y:,i,,.(e, QO) = J A (Z T Im])ip' 1(003 0)3*‘”9

- B (2) e (2

ot ) ()« 22 ()

Indexy n, [ a m jsou hlavni, vedlejsi a magnetické kvantova Cisla asociaCnimi
podminkami:

n >l = \m,

o o-1,2,3,4,...: [=0,1,2,...n—1: m= —1[...,0,... +/.



Vlnovou funkci ¥, ;,, popisujici pohyb elektronu nazyvame atomovy orbital (AO).
Nejnizsi orbitaly maji nasledujici tvary:

=)
. == - — —_— g
n=2 (=1 mm==x] yYs3, 4_\/2' pe 2 gin f co8 ¢

= 2
h,’ 4\/2_‘”( ) pé < sin@ein ¢
P

-3 (=0 = () = — 27 — 18p + 2p2)e B
7 m %a 81'\/5;(0 ( o P)
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R(r) pro 1s, 2s, 2p 0 0 . ffe——=

Is 2s 2p

R*(r) pro 1s, 2s, 2p

r’R? (r) pro 1s, 2s, 2p



Polarni diagramy uhlovych funkci
pros,p,ad_ad/?

p-orbitaly
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Hlavni kvantove Cislo n souvisi s velikosti a tvarem orbitalu. Vedlejsi kvantove Cislo /
souvisi s tvarem orbitalu a magneticke kvantove Cislo m s prostorovou orientaci orbitalu.

Vsechny orbitaly o stejn¢ hodnot¢ hlavniho kvantoveho Cisla n fadime do jedne elektronove

\¥4

vrstvy neboli slupky. Vrstvy oznacujeme bud’ Cisly 1,2,3,... nebo pismeny K, L, M, ...

Orbaitaly, které maji steyn¢ dvojice kvantovych Cisel n a I, tvori podslupky Ci1
energetické hladiny (elektrony v nich maji stejnou energii) a nazyvame je orbitaly
degenerovane (napr. tiikrat, pétkrat a sedmkrat degenerovane orbitaly). Vlivem
magnetickeho pole se mohou degenerovane slupky rozstépit — Zeemanuv jev.

Energeticke hladiny znaCime Cislem udavajicim hodnotu hlavniho kvantoveého Cisla a
pismenem S, p, d nebo £, zastupujicim prisluSnou hodnotu Il (s je pro1=0, p pro 1 =1,
dprol=2, fprol=3). Napf. 4d - hladinasn =4 al=2. PoCet elektronu v dan¢
hladin€ se vyznacuje jako index vpravo nahoie. Napf. uhlik ma 1s? 2s? 2p* , pro chrom
1s% 2s? 2p? 3s° 3p°® 3d° 4s! se vyjadiuje Cr = [Ar] 3d° 4s!



Kvantova Cisla n, / a m pln¢ charakterizuji kazdy orbital. Pro charakterizaci elektronu v
orbitalu se zavadi magnetické spinové kvantové Cislo s, kter¢ muze nabyvat hodnot

s =+ 4. Protoze v kazdem orbitalu mohou byt jen dva elektrony, liSici se od sebe svym
spinem, je celkovy pocet elektronu v elektronove vrstve, charakterizovane hlavnim
kvantovym cCislem n, dan poctem 2n-.

Graficke znazornéni elektronové konfigurace atomu

1s 2s 2p 1s 2s 2p 3s 3p 3d Ls
C tJ] Cr gty Pty ok ok ok ol o o O O

Znazornovani atomovych orbitalu

Mista, v nichz ma AO (ev. elektronova hustota) urcitou konstantni hodnotu prolozime,
jednou plochou. Tato hrani¢ni plocha pak predstavuje prostorovy model AO, resp.

(AO)?, tj. model rozlozeni elektronové hustoty. Obvykle se voli 95%. Profizneme-li
hraniCni plochu vhodn¢ zvolenou rovinou, prochazejici atomovym jadrem, dostaneme

konturovou krivku, kterou lze j1z graficky zaznamenat. Dokonalejsi predstavu

s1 uCinime, jestlize v dane rovin¢ zaznamename konturovy diagram, coz je soubor
konturovych kiivek pro ruzne, predem stanoven¢e hodnoty bud’ samotne vinove funkce,
nebo Ctverce teto funkce.



VYSTAVBA ELEKTRONOVEHO OBALU

1. Pauliho vylucCovaci princip: V kazdem orbital mohou byt nanejvyse dva
elektrony, lisici se svym spinovym kvantovym cislem s

2. Snahou kazd¢ho atomu je nabyt elektronove konfigurace s co nejnizsi energii.
Prvni se okupuji orbitaly s nejnizsi energii. Energie orbitalu zavisi na protonovem
Cisle

Diagram energii jednotlivych AO
pro K,L, M,N,O,P elektronove¢ slupky



3. Hundovo pravidlo: Elektrony ve volnem
atomu jsou rozdeleny mezi degenerovane

orbitaly tak, aby drive, nez dojde ke
sdruzovani elektronu do paru s opacnym
(antiparalelnim) spinem, bylo co nejvice
moznych orbitalu obsazeno jednim
(neparovym) elektronem se stejnym spinem
(pravidlo maximalni multiplicity).

RozloZeni elektront v atomech pfirozené fady prvku

|

/
—

" < Vrstva
Pog;ﬂs(li(;we | Somiwl | K L M N
prvku pryku Hladina
Is 2s 2p 3s 3p 3d 4s 4p 4d 4f
; t
’ r {1 -
2 N\ 2
3 | [ ) * 2 l
4 Be 22
S 3 l 2 2 |
6 (. |2 2 2
7 N B
8 | 0 2 24
9 I 2 2 5
0 \e 2 2 6
l N\l 2 2 6 |
> L Mg 2 2 6 2
3 Al 2 26 2 I
4 S 2 26 2 2
1{ A p 2 2 6 2 3
16 S 2 2 6 2 4
| 17 -l 2 26 2 5
18 | Ar 2 26 2 6.
19 K 2 26 2 6 "
; 20 Ca 2 26 26 2
| 2 Sc 2 26 261 2
22 Ti 2 2 6 2 6 2 2
23 V 2 2 6 2 6 3 2
24 Cr 2 2 6 2 6 5 |1
25 Mn 2 2 6 2 6 5 2
26 Fe 2 2 6 2 6 6 2
27 Co 2 2 6 2 6 7 2
28 NI 2 2 6 2 6 R 2
29 C'u 2 2 6 2 610 1
30 Zn 2 26 2 610 2
3 Ga 2 2 6 2 610 2 1
32 Ge 2 2 6 2 610 2 2
33 As 2 2 6 2 610 2 3
34 Se 2 26 2 610 2 4




Z.akladni stav atomu je stav s nejnizsi energii.

Dodanim energie muze jeden €1 vice elektronu prejit do energeticky vyssich orbitalu
-excitovany stav atomu

Priyme-l1 atom tolik energie, ze dojde az k odtrzeni elektronu, vznikne z elektro-
neutralniho atomu kladn¢ nabita Castice — kation. Tato energie (vztazena na jeden
mol odtrzenych elektronu) se nazyva ionizacni energie 1.

Napr. pro Be (postupne odtrhavani 4 elektronu)

Be (g) — Be™ (g) + e
Be" (g — Be’"(g) + e
Be’ (g} — Be’“(g) + ¢

Be’ "(g) — Be*’(g) + ¢

= 906 kJ.mol"
, = | 763kJ.mol '
, = 14855kJ . mol '
s = 21013kJ.mol '

|

W W S — P
|

Minimalni je prvni energie, druhy se trha j1z z kationu, treti pochazi z hladiny 1s



Zavislost prvni a druh¢ 10n1zaCni energie na protonoveém cisle

! t NejstabilnéjSi jsou atomy €1 10nty
s elektronovou konfiguraci vzacnych
plynu — He, Ne, L1", Na”

Nejmensi 1onizac¢ni energil maji atomy
C1 1onty s jednim elektronem navic

prot1 elektronove konfiguraci vzacnych
plynu (L1, Na, Be™, Ca").

Elektricky nabita Castice z elektroneutralniho atomu muze vzniknout 1 opanym
zpusobem — prijetim elektronu vznikne zaporn€ nabita ¢astice— anion. P11 zachyceni

elektronu se energie zpravidla uvolni. Teto energn (op€t vztazene na jeden mol zachy-
cenych elektronu) fikame elektronova afinita A.



Souvislostt mezi strukturou elektronovych obalu a fyzikalné-chemickymi vlastnostmi

1.Podobne chemicke chovani je dano podobnym usporadanim vnéjSich (valenCnich)
elektronovych vrstev atomu (alkalicke kovy, kovy alkalickych zemin, halogeny,

vzacne plyny aj.).

2. Nejstalejsi jsou atomy s pln€ obsazenymi elektronovymi vrstvami.

3. Nejreaktivn€isi jsou prvky, ktere se svou strukturou nejvice blizi vzacnym plynum.

4. Rada vlastnosti je tésné spjata s valenénimi elektrony.

Valenc¢ni clektrony jsou ty, kter¢ ma atom prvku navic vzhledem k elektronove konfiguraci
predchazejiciho vzacneho plynu.

Periodicita vlastnosti vedla k vytvoreni periodicke tabulky. Prvky jsou v tabulce usporadany
podle stoupajiciho protonoveho Cisla do sedmi vodorovnych rad — period. De¢lka period a

tvar tabulky se voli tak, aby prvky podobnych chemickych vlastnosti (jsou dany podobnou
elektronovou konfiguraci vn¢jsi valencni vrstvy) byly umistény pod sebou.

Tim vytvareji skupiny (grupy). Nektere skupiny maji spoleCne oznaceni jako alkalicke
kovy (L1, Na, K, Rb, Cs, Fr), kovy alkalickych zemin (Ca, Sr, Ba, Ra), chalkogeny (S, Se,
Te, Po), halogeny (F, Cl, Br, I, At), vzacne plyny (He, Ne, Ar, Kr, Xe, Rn).
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Cislo periody je shodné s hodnotou hlavniho kvantového &isla n orbitalu s a p, které se obsazuji
valenCnimu elektrony. PoCinaje Ctvrtou periodou se obsazuji 1 orbitaly d o hlavnim kvantovém
Cisle o jednotku mensSim, nez je Cislo periody; pocCinaje Sestou periodou se obsazuji 1 orbitaly f o
hlavnim kvantovém Cisle o dv€ menSim, nez je Cislo periody. Tyto prvky se v Seste periodé
nazyvaji lanthanoidy (.,Ce — ,,Ln), v sedme period€ se nazyvaji aktinoidy (,,Th — ,,Lr) a
vyclenuji se (tabulka by byla prilis dlouha) pod tabulku.

Prvky, kde elektrony zaplnuji orbitaly d oznacujeme jako prvky prechodné.
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Rozd¢€leni periodicke tabulky podle typu zaplnovanych orbitalu



