Elektronový obal atomu.
Modely atomu – Rutherfordův, Bohrův, kvantově-mechanický.

K popisu pohybu částic – Schrödingerova rovnice – přesně řešitelná pouze pro dvě částice (http://cs.wikipedia.org/wiki/Schr%C3%B6dingerova_rovnice
 Jejím řešením po dosazení kvantových čísel získáme
- vlnovou funkci orbitalů (φ) – grafickým vyjádřením tvar orbitalů 

- čtverec funkce (φ2) – grafickým znázorněním hustota pravděpodobnosti výskytu elnu v orbitalů

- energii orbitalů

Kvantová čísla

Hlavní kvantové číslo – n - vyjadřuje vlastní hodnotu hamiltoniánu bez kvadrátu momentu hybnosti, zjednodušeně velikost orbitalů a obsah energie.


n
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 , zatím si vystačíme s čísly do 7, někdy se pro vyjádření hodnoty používá označení K,L,M,….
Vedlejší kvantové číslo – l - vyjadřuje velikost momentu hybnosti – zjednodušeně tvar orbitalů

l
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, používá se označení s, p, d, f, 


n=1
[image: image3.wmf]Þ

 l=0 (s)
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 l=0, 1(p)
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 l=0, 1, 2(d)
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 l=0, 1, 2, 3(f) 
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 l=0, 1, 2, 3, 4(g)
Magnetické kvantové číslo – m – vyjadřuje složku momentu hybnosti v souřadném systému (počet prostorových variací) – orientaci v prostoru 
m
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m=0
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 l=0, 1
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m=-1, 0, 1
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m=-2, -1, 0, 1, 2



n=4
[image: image15.wmf]Þ

 l=0, 1, 2, 3
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m=-3, -2, -1, 0, 1, 2, 3 
n=5
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 l=0, 1, 2, 3, 4
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m=-4, -3, -2, -1, 0, 1, 2, 3, 4

Spinové kvantové číslo – s, ms – vnitřní moment hybnosti


s= 
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Pravidla zaplňování orbitalů (elektronová konfigurace) v základním stavu
1. Výstavbový princip – elny zaplňují orbitaly podle stoupající hodnoty energie.
Je určena součtem n+l, v případě rovnosti má nižší energii orbital s nižší hodnotou n. 

1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 3d, 4s, 4p, 4d, 4f, 5s, 5p, 5d, 5f, 5g, 6s, 6p, 6d, 6f, 6g, 6h …..

2. Pravidlo degenerovaných orbitalů – Hundovo (pravidlo maximální multiplicity) – v degenerovaných orbitalech vznikají elnové páry až po zaplnění všech orbitalů nespárovaným elnem. Degenerované – mají stejnou hodnotu n+l
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3. Pauliho vylučovací princip – v jednom orbitalů mohou být maximálně dva 

elektrony, lišící se spinem





elektrony se musí lišit alespoň v jedné hodnotě 

kvantového čísla

        



neexistují dva elektrony se stejnými hodnotami 

všech kvantových čísel
Pro praktické účely používán zápis elnové konfigurace pomocí předcházejícího vzácného plynu, kdy platí:

S prvky zaplňuji orbitaly ns, valenční jsou ns

P prvky zaplňují orbitaly ns a np, od 4 periody i n-1d, od 5 periody n-2f, pořadí je ns, n-2f,  n – 1d, np valenční jsou ns a np, 

D prvky zaplňují orbitaly ns a n – 1d, od páté periody n-2f, pořadí je ns, n-2f,  n – 1d,  valenční jsou ns a n – 1d

16S
26Fe

33As

84Po

U d prvků je energeticky výhodnější, když je d orbital zpola nebo plně zaplněn, proto platí z výše uvedených pravidel výjimky(stejné i u f)

24Cr

29Cu

Ze zápisu  elnové konfigurace získáme(po zvládnutí to lze vyčíst z PSP):
Přehled o počtu  valenčních elnů a odvodit tím vazebné možnosti atomu v základním nebo excitovaném stavu

Možnost  tvorby koordinačně kovalentních sloučenin.

Posoudit schopnost tvorby kationů, anionů, vlastnosti sloučenin …..

Excitovaný stav (teorie hybridizace)
Řada sloučenin počtem vazebných elnových párů neodpovídá počtu valenčních elnů v základním stavu 
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působením energie(teplo, záření, míchání) dojde k vybuzení(excitaci) elnů(pohltí kvantum energie a přeskočí do jiného orbitalů), důsledkem je jejich rozpárování. Změna energetických poměrů v atomu vede i ke změně typu orbitalů podle následujících pravidel (potvrzeno magnetickou rezonancí)
1. Energie AO nesmí být příliš odlišná

2. AO musí mít vhodnou symetrii
3. Počet hybridních atomových orbitalů je roven počtu AO, ze kterých vznikly

4. AO, které se podílejí na π vazbě, se nehybridizují

5. Přednostně je využíván orbital d na stejné kvantové hladině

6. Označení HAO odvozujeme od názvů AO, ze kterých vznikly – sp, sp3, sp3d2
PCl5
IF7
SO3
C2H4
Typ hybridizace určuje tvar molekuly!!!!!!!! Viz později

Molekulové orbitaly
Při vzniku molekul změna vazebných poměrů
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původní atomové orbitalů zanikají a vznikají molekulové. K jejich odvození využita i  metoda LCAO – lineární kombinace atomových orbitalů. Počet vzniklých orbitalů je roven počtu orbitalů, ze kterých vznikaly, ale mají odlišnou hodnotu energie – vazebné a nevazebné (obdoba kvadratické funkce)
http://cheminfo.chemi.muni.cz/ianua/hopet/soc9697/node22.html
http://encyklopedie.rehanek.net/am/am_6_3_2.htm
Vzniklé orbitaly jsou označovány malými písmeny řecké abecedy (třeba), vazebné mají u symbolu b, antivazebné mají u symbolu hvězdičku.

Důležitý je řád vazby  x= 
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je-li roven 0, vazba nevzniká
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Dvouatomové molekuly-1.-5. skupina





Bez interakce s s-p
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Dvouatomové molekuly-6.-8. skupina
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