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8 Atom

8.1 Uvod

Thomson bol v roku 1898 prvym, kto prisiel s myslienkou o struktire atému,
ktora zahftiala aj elektricky nadboj. Tvrdil, Ze atém je nepatrné gula, bez zv1ast-
nych znakov, ktora nesie kladny elektricky naboj. Aby bol atém navonok neut-
ralny, st v flom uloZené elektrény (ako hrozienka v koldéi), ktoré neutralizuji
jeho kladny naboj. Tato predstavu mozno pokladat za prvy model atému.

Po objaveni prirodzenej radioaktivity, Rutherford vyuzil « ¢astice, ktoré st mi-
moriadne tazké, na skiimanie vnitra atému. Priad « éastic nechal dopadat na
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tenku zlatt féliu (Obr. 8.1) a na fotografickej platni sledoval stopy Castic, ktoré
presli féliou. Vicsina castic prechadzala féliou bez zmeny smeru, ale priblizne
1 z 8000 castic sa odchylila o 90 a viac stupniov. Teda niekde vo vnitri atému
(a zrejme iba v jeho velmi malej ¢asti) musi existovat koncentrécia hmotnosti
ovela vicSe] ako je hmotnost a dastice, s kladnym nabojom, ktord dokéze tito
Casticu odrazit spétf. V roku 1911 ohlasil Rutherford riesenie - svoj model
atému: cely kladny naboj a skoro celd hmotnost atému st ststredené v kom-
paktnom jadre v strede atému zaberajiicom iba asi 1/10'? z objemu atému a
elektrény obiehaji okolo neho po kruhovych drdhach podobne ako planéty okolo
Slnka (tzv. planetarny model atému), kde namiesto gravitacnej sily posobi
elekromagnetické pritazliva sila medzi kladnym jadrom a zépornymi elektrénmi.
Problém takéhoto popisu tkvel v tom, Ze zndme zdkony fyziky nedovolovali exis-
tenciu takéhoto atéomu, pretoze obiehajuci elektrén by neustalym vyzarovanim
elektromagnetického ziarenia stracal energiu, v dosledku ¢oho by sa v zlomku
sekundy zrutil do jadra.
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8.2 Bohrov model vodikového atému

Opisat atém pomocou klasickych fyzikdlnych predstdv sa nepodarilo. Tu neskor
zohrala tspesni tlohu kvantovéa mechanika, i ked exaktne je mozné riesit iba
najjednoduchsi vodikovy atom.

Vodikovy atém hral vzdy délezitu ulohu pri preverovani novych tedrii o Struk-
tire atémov pretoze:

e spektrum vodika patrilo k najznamejsim a boli najdené niektoré jeho za-
konitosti,

e kedZe je to najjednoduchsi atém, mozno ho najjednoduchsie matematicky
opisat’ a naslednym porovnanim teoretickych vysledkov s experimentom je
hned potvrdend alebo vyvratend predlozend tedria (v tomto zmysle bola
analyza atému vodika i previerkou kvantovej fyziky).

Atémy plynov pri excitacii (napr. zahriatim) vyzaruju elektromagnetické ziare-
nie iba urcitych frekvencii - majua ¢iarové spektrum.
V roku 1885 Balmer analyzoval vodikové spektrum (Obr. 8.2) a ukazal, Ze ¢iary

Emisné spektrum vodika

655 < A (nm) 485 433 409

Obr. 8.2

tvoria sériu a Ze plati jednoduchy vztah pre prevratent hodnotu ich vlnovych

dlzok: ) ) )
Zh (22 - nz) ’

kde n =3,4,5,... a R=1,097.10" m~! je tzv. Rydbergova konstanta.

V rémci klasickej fyziky sa ¢iarové spektrum nepodarilo vysvetlit.

V roku 1913 predlozil N. Bohr svoj poloklasicky model vodikového atému
zalozeny na troch postulatoch, kde prvykrat aplikoval na struktaru atému kvan-
tové hladiska. KedZe je zaloZzeny na postuldtoch, je to model, ale jeho vysledky
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presne sthlasia s experimentom (popisuji vodikové Giarové spektrum), ako aj
s exaktnymi kvantovomechanickymi vypoctami, ktoré boli pre vodikovy atém
neskor urobené, a kedze je velmi jednoduchy a nézorny, popiseme ho.

Ak si predstavime, Ze rozkmitame drotent slucku tak, ze jej obvod je celodisel-
nym nasobkom vlnovej dlzky vlnenia, ktoré sa bude sluckou sirif, vietky vlny
budi na seba hladko nadviizovat a keby nebolo odporu prostredia, iglo by o
netlmené stojaté vlnenie, ktoré by trvalo neobmedzene dlho (ak by obvod nebol
celodiselnym nasobkom vlnovej dlzky, doslo by k rusivej interferencii a vlnenie
by zaniklo).

Analogicky si mozeme predstavit, Ze ani elektrén v atéme nemoze obiehat okolo

Obr. 8.3

jadra po Tubovolnych drahach, ale iba po takych kruzniciach, ktorych obvod je
rovny celo¢iselnému nasobku de Broglieho vlnovej dizky elektrénu (Obr. 8.3):

27T, = nA,
kde A = ﬁ a n je prirodzené ¢islo, a teda po dosadeni mame:

h
munTry = n%,
kde m je hmotnost elektrénu, r,, je polomer n-tej drahy a v, je rychlost elektrénu
na tejto drahe.

Mozeme formulovat Bohrove postulaty:

1. Elektrén moze trvalo krazif okolo jadra len po takych kruhovych drahach,
kde velkost jeho momentu hybnosti je rovna celistvému nasobku % = h:

muy, Ty, = nh. (8.1)

2. Kym elektrén obieha po takejto kvantovej drédhe, atém nevyzaruje, jeho
energia je stéala.
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3. Pri prechode elektrénu z drahy, kde mal vyssiu energiu, na drédhu, kde
ma& nizsiu energiu, vyziari atéom fotén, ktorého energia je rovna rozdielu
energii elektréonu:

hf =FE, — E, n > k.
Opacny prechod je mozny iba pri dodani energie.

Elektréon sa pohybuje v elektrostatickom poli kladného jadra po kruhovych
drahach konstantnou rychlostou, takZe coulombovskd sila je dostredivou silou.
Podla 2. Newtonovho zdkona plati:

man = F€7
2 2
mu, e (8.2)
T degrd’

kde e je ndboj elektrénu (kladné jadro ma nédboj rovnakej velkosti ako elektrén).
Rovnice (8.1) a (8.2) tvoria ststavu dvoch rovnic pre dve nezname r, a v, a
ich rieSenim dostdvame pre polomery pripustnych drah a prislusné obvodové
rychlosti:

€0h2 9 62 1

T = n y v = —. 83
" we?m " 20hn (8.3)
Ak do predchadzajtcich vyrazov dosadime n = 1, dostaneme polomer prvej
drahy elektrénu vo vodikovom atéme a rychlost na nej: r; = 0,53.107%m,

vy = 2,188.105m/s.

Aby sme mohli porovnat vysledky ziskané pomocou tohto modelu s experi-
mentalnymi vysledkami, ktoré nameral Balmer, spocitame energiu elektrénu na
dovolenych dréahach. Celkova energia elektrénu je sactom jeho kinetickej a po-
tencidlnej energie (nerelativistickej, pretoze rychlosti, ktorymi sa pohybuje, st
stale ovela mensie ako rychlost svetla), kde:

4
Ekn = }mvi = TQne
2 8egh?n?

je kineticka energia (za v, sme dosadili z (8.3)) a potencidlnu energiu dostaneme
ako zéporne vzatl pracu sil elektrostatického pola potrebnti na prenesenie elek-
trénu z nekonecna do vzdialenosti 7, od jadra:

62 me4

E = — —
P dregrs, 4e2n2n2’
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ked za r,, sme opét dosadili z (8.3).
Pre celkovil energiu teda mame:

me4

En = Bin + Bpn = g3 3

(8.4)

Energie dané vztahom (8.4) sa nazjvaji energetické hladiny vodikového atému
a st znazornené na obrazku 8.4.
Zaporna hodnota energie znamené viazany stav elektréonu v silovom poli

vol'ny
elektrén

energia J
n=o
n=1=—"—@ _087.10"
excitované =4 —1,36. 101:
stavy =3 —2,42.10
n=2 —5,43.10"
~y
zakladny I
stay n=1——M_—2176.10"
Obr. 8.4

jadra, teda elektrén je v atéme. S rastom n bude energia narastaft, az pri n — oo
energia sa bude blizif k nule, elektrén prestane byt viazany v atéme, stane sa
volnym.

Teraz vyuzijeme 3. postulat a vypoéitame prevratenti hodnotu vlnovej dizky
fotonu, ktory sa vyziari pri preskoku elektrénu z vyssej energetickej hladiny n
na nizsiu hladinu k.

C
hf:En*Eka f:Xa

1 me* 1 1

=" (=), 8.5

A 8edhdce <k‘2 n2> (8:5)
Zlomok pred zatvorkou na pravej strane vyrazu (8.5) je Rydbergova konstanta

R a dostavame sthlas s vysledkom Balmerovho pozorovania ak za k dosadime
2. Ide teda o preskoky elektrénov z 3., 4., 5., ... energetickej hladiny na druht,
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pri ktorych sa vyzaruju fotény z viditelnej oblasti elektromagnetického Ziare-
nia, takZe tato, tzv. Balmerova séria tvori viditeIn oblast vodikového spektra.
Vodikové spektrum obsahuje aj dalsie série, ktoré vznikaju pri preskokoch elek-
trénov z vyssich energetickych hladin na prvi (k = 1) - Lymannova séria, na
tretiu (k = 3) - Paschenova séria, atd., ktoré ale spadaja do oblasti ultrafialo-
vého (Lymanova séria) alebo infraderveného ziarenia (k > 2). Popisané série st
znézornené na obrazku 8.5.

n=o0w—> E=0
n=5—> - YVV
”:‘3‘ VYV |
n=
1l /
hrana série energia
n:] YVYVY

| G N N —
Lymanova Balmerova Paschenova
séria séria séria

Obr. 8.5

8.3 Vysledky kvantovomechanického popisu vodikového
atéomu

Vodikovy atém ako atém najjednoduchsi sa da riesit exaktne - rieSenim trojroz-
mernej ¢asovo nezavislej Schrédingerovej rovnice, ktord méa tvar:
h2
——AV+VV = FEV,
2m

2

kde V = <

" 4meor
Riesenie tejto rovnice je matematicky narocné a preto uvedieme iba najdolezi-

tejsie vysledky.
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Kvantovanie energie a momentu hybnosti.
Pre energetické hladiny dostavame zhodny vysledok s vysledkom Bohrovho mo-
delu A
me* 1

En:78€%7h2ﬁ, n:1,2,3, .....
kde n je hlavné kvantové ¢Eislo.
S pohybom po kruznici je spojeny mechanicky moment hybnosti, ktory podobne
ako energia, je tiez kvantovany. KedZe moment hybnosti je vektor, je kvantované
jeho velkost i smer. Velkost momentu hybnosti je kvantovana:

L=+I(+1)h,

kde I =0,1,2,...,(n — 1) je tzv. vedlajSie kvantové é&islo.

Kvantovanie smeru vektora momentu hybnosti sa prejavi, ak je atém ulozeny
v magnetickom poli. Vektor momentu hybnosti méZe mat len urcité smery v
priestore, teda jeho priemet do smeru magnetického pola je kvantovany:

Lcosty = myh,

m; = 0, £1, £2, ..., £[ je magnetické kvantové ¢islo a uhol ¥ je uhol medzi
vektorom momentu hybnosti a vektorom indukcie magnetického pola.

Kvantovanie momentu hybnosti sposobi, ze kazda hlavna energetickd hladina
sa rozStiepi na niekolko blizkych podhladin podla vedlajsieho a magnetického
kvantového ¢isla (tzv. Supky: s (I =0),p (I =1),d (I = 2),...), o sa experi-
mentalne pozoruje ako rozstiepenie spektralnych ¢iar v emisnom spektre vodika.

Spin elektronu.

V emisnom spektre vodika sa vsak pozorovalo dalsie Stiepenie ¢iar, ¢o v roku
1925 viedlo Goudsmita a Uhlenbecka k vysloveniu hypotézy, podla ktorej ma
elektrén aj vlastny, vnitorny moment hybnosti - tzv. spin, nezavisly na jeho
pripadnom orbitdlnom momente hybnosti, a urcity magneticky moment s nim
spojeny. Mali tym na mysli klasicky obraz elektrénu ako nabitej gulocky rotu-
jacej okolo svojej geometrickej osi a s touto rotaciou spojeny vlastny moment
hybnosti (spin) a magneticky moment so spinom spojeny. Predstava elektrénu
ako rotujicej nabitej gulocky je ale sotva v stlade s kvantovou fyzikou. V roku
1928 sa Diracovi v rdmci relativistickej kvantovej mechaniky podarilo ukazat, ze
dastica s nabojom a hmotnostou elektrénu musi mat préve taky vlastny moment
hybnosti a magneticky moment ako jej pripisali Goudsmit a Uhlenbeck.
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K popisu spinového momentu hybnosti elektrénu sa uziva spinové kvantové ¢islo
s, ktoré ako vyplyva z Diracovej tedrie, moze nadobudat jedind hodnotu s = 1/2.
Tento zaver je v stulade aj so spektralnymi pozorovaniami. Podobne ako stvisi
orbitalny moment hybnosti L s vedlajsim kvantovym ¢&islom [, stvisi aj spinovy
moment hybnosti S so spinovym kvantovym ¢islom s:

S=+s(s+1)h= ?h.

Rovnako ako vektor orbitdlneho momentu hybnosti moze mat v magnetickom
poli 2[+1 orientécii od —I do 4+, mdze mat i vektor spinového momentu hybnosti
2541 = 2 orientacii popisanych hodnotami my = 1/2. Préave 2s+1 = 2 moznych
orientéacii spinu je v stilade s experimentalnymi pozorovaniami spektier, kde
sa ukazalo, ze povodne predpokladany jediny stav je v skutocnosti dvojicou
stavov (priestorové kvantovanie spinu elektrénu). Potom z-ova zlozka spinového
momentu hybnosti je uréend spinovym magnetickym kvantovym ¢islom myg:

S, = msh,

kde m, = j:%.

8.4 Viacelektréonové atéomy

Zakladna konfiguracia vodikového atému znamenad, Ze elektrén je vo svojom naj-
nizSom kvantovom stave. Aké st ale zakladné konfiguracie zlozitejSich atémov?
Su snad vsetky elektrény natlacené v najnizSom kvantovom stave? O neprav-
depodobnosti takejto hypotézy sved¢i napriklad velky rozdiel chemickych vlast-
nosti prvkov, ktorych atémova struktara sa 1isi iba o jediny elektrén. V roku
1925 z pozorovani atémovych spektier objavil Pauli zakladny princip, ktory
spliiaju viacelektrénové konfiguracie - tzv. vylucovaci princip. Tento princip ho-
vori, Ze v atéme nemdzu existovat dva elektrény, ktoré by mali vSetky Styri
kvantové ¢éisla (n, I, m;, ms) rovnaké, teda musia sa lisit aspoti jednym kvanto-
vym ¢islom.

Elektrénové konfiguriacie mnohoelektrénovych atémov st uréené dvomi zaklad-
nymi pravidlami:

1. Systém castic je stabilny, ak je celkovd energia minimalna.

2. Plati Pauliho vylucéovaci princip - v kazdom jednotlivom kvantovom
stave moze v atéme existovat iba jeden elektrén.
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Atomové vrstvy si energetické hladiny obsadené elektrénmi s rovnakym hlav-
nym kvantovym éislom n. Oznacuju sa velkymi pismenami abecedy poc¢inajic
K:

n= 1 2 3 4 5
K L M N O

Energie elektrénov v danej vrstve sa mierne lisia, lebo zavisia od dalsich kvan-
tovych ¢isel [, m; a ms. S rasticim kvantovym c¢islom [ energie elektrénov rasti,
zévislost energie od m; a my je pomerne slaba.

Elektrony, ktoré maji v danej vrstve totozné vedlajSie kvantové ¢islo [, tvoria
jednu podvrstvu - orbital, ktora sa oznacuje malym pismenom abecedy:

l= 0 1 2 3
S p d f

Zapis elektrénovej konfiguracie (napr. pre sodik) potom bude:
152, 252, 2p5, 3st.

Kazdé podvrstva je dand svojim hlavnym kvantovym éislom (n = 1,2,3), za
nim nasleduje pismeno odpovedajice orbitalnemu kvantovému ¢islu podvrstvy.
Horny index za pismenom udéava pocet elektrénov v danej podvrstve. Napr.,
atém sodika teda obsahuje v podvrstvach 1s (n =1,1=0) a2s (n =2,1=0)
po dva elektrény, v podvrstve 2p (n = 2, ] = 1) Sest elektrénov a v podvrstve
3s (n = 3,1 =0) jeden elektrén.

Désledkom Pauliho vylucovacieho principu je obmedzenie poctu elektrénov v
atéomovej vrstve. Pre vrstvu s hlavnym kvantovym ¢islom n:

1
[=0,1,2on—1  my=0+L%2 % mg=.

Maximalny pocet elektronov v tejto vrstve potom bude:

n—1 n—1

N=) 20Q+1)=) 4+2=
=0

=0

(4(n—1)+2+4.0+2) =2n>

|3

Ak napiSeme chemické prvky v poradi podla ich atémového ¢isla (pocet elek-
trénov), opakuju sa prvky s podobnymi chemickymi a fyzikdlnymi vlastnostami
v pravidelnych intervaloch, pretoze zavisia od periodicky sa opakujiiceho po-
¢tu elektrénov vo vonkajsej vrstve (1 - 8). Toto empirické zistenie, zndme ako
periodicky zakon, prvykrat formuloval Mendelejev v roku 1869.



