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Chemie pro fyzikalni obory:
Podklady k prvni prednasce



SYMBOL

Li 6.9
Na 23
K 39
Ca 40.1
Sr 87.6
Ba 137.3
Cl 35.5
[ Br 79.9
I 126.9
Sira S 32
| Selen Se 79
[ Tellur Te 128




Dobereinerovy triady
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John Newlands, 1864, zakon
oktav

No. ; No.| No. No. NoO. : No.g No.
H 1'F 8/Cl 15/Co & Niz2z2/Br oiPd 361 42 Pt & Ir 50
Li 2 Na iK 16|Cu 23/Rb 30/A 37/Cs 44 08 51X

G 3/ Mg xo Ca 17|Zn 2.4{51‘ 31/Cd  38|Ba & V 45 Hg 52

Bog' Al 11|Cr 19|Y iCe& La 33\U 40/Ta 46 Tl 53
C 5/8i 12/Ti 18|In 20) Zr 32/8n *W 47Pb 54
N 6;P 13/Mn 20]As 27 Di& Mo 34|8b 4an 43 Bi 13
O 718 14/Fe 21{Se 28'Ro & Ru;s Te 43/Au 49 Th 56




John Newlands, 1864, zakon oktav

SE_ 29 Pd

r6 Cr 30/Ag 44 51
. FE 17|Zn 4 31.Cd 52
19|Y 25Ce& La 33U - 4 ﬁl :
Si 12Ti 18 &' 26 Zr 32 Sn 54
[P ] 13]Mn 20 27, Did& Mo 343D '
8  14/Fe 21{Se 28'Ro & Ru;s Te
Skupina IA Skupina IB Skupina VA | | Skupina VB
Skup. ITA, G=Be | Skupina IIB Skupina VIA
Skupina IITA | Skup. IIIB+f-prvky Skup. VIIA,
H podobné

Skupina IVA | | Skupina IVB vlastnosti Skupina VIIIB




Prvni periodicka tabulka: Mendélejev

Period

Group |

1

H=1

Li=7

Na=23

K=39

Ti=48

Fe=56,Co=59
Ni=59

Cu=63

?=72

Rb=85

Zr=90

Ru=104 Rh=104
Pd=106

Ag=108

Sn=118

Cs=133

7Ce=140

?La=180

0s=195 r=197
Pt=198

Ph=207

Th=231




Kvantové mechanicky

model atomu
www.karmabilgi.net
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1.7 Spektralni hustota absolutné cerného télesa

WienUv —
vyzarovaci zakon:

Anax - T = konst

3 8 & 8

spectral radiancy (W/m?%/pm)
o

4000 K

The spectral density of black body
radiation... represents something
absolute, and since the search for the
absolutes has always appeared to me to
be the highest form of research, |
applied myself vigorously to its solution.

— Max Planck —
|

|
14.12. 1900 1 odvozeni obsahujici postulat:
!

v

EM energie muze byt vyzarovana pouze
v kvantované forme,
jako nasobek elementarni jednotky.

—3000-K

————

;‘:5\ ) ()ﬂ 860
Wwavelength (nm)
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1.8 Casticové vlastnosti EM vin

Proc pfri interakci kovu s EM zarenim dojde k emisi elektron
az od urcité hranicni frekvence v?

f/ 10" Hz

Svétlo se chova jako proud tzv. fotond.

Energie 1 fotonu:

Jeden e interaguje s jednim fotonem.

N\ \\ e v kovu musi prekonat prahovou E.

Albert Einstein, 1909



1.9 Vinove vlastnosti castic

Maiji-li viny vlastnosti castic,

mohou i ¢castice mit vlastnosti vin. . .
Louis de Broglie, 1923

,V* znaci rychlost, nikoli frekvenci !

A = prislusna vinova délka, h = Planckova konstanta



Priklad k casti 1.9

VInova délka castic ma de bvo%ﬂabo VeSS,
jasny smysl|

(a lze ji zmérit)

pri rovhomerném
primocarém pohybu.

Odvodte v tomto
pripadé vztah pro
vypocet A

z hmotnosti m,

celkové energie E

a potencialni energie V.




1.10 VInove funkce pro castici v jame

Chovaji-li se Castice jako viny, pozbyvame ostré informace o jejich
chovani (x, y, z, p, p, P,)-

Musi nam stacit spojity popis = popis pomoci funkci.

nekonecné—hluboka konecne
oo o jama

U 0

Fix)=oo H(x)=a0
(bari€ra) (bariéra)




1.11 Jak se vinove funkce naleznou?

ViInové funkce pro konkrétnim hladiny energie:

Pouzijeme tzv. operator energie, tradicné
znaceny H (od ,HamiltonUv operator®).

Celkova energie Castice v jdmeé klasicky: E=—

Kvantové: resim 1 rovnici o 2 neznamych:

Operator
funkci zméni

nasobeni
najinou,zni <— . /qj
néjak i e

odvozenou neznama funkce

h d*

Pro castici v 1-rozmérné jamé: H = — >
2mrm dx

Sir William R. Hamilton

N A

1805-1865, Irsky M, F a ASTR
preformuloval klasickou
mechaniku

na abstraktné;jsi urovni



1.12 Vlastni funkce a hodnoty operatoru

Tj. pro castici v jameé hledam takovou matematickou funkci, ktera se
dvojim derivovanim vrati na sviij pivodni funkcni predpis, az na

konstantu.

Obecny postup v QM:

1. Napisu klasicky predpis
pro vypocet veliciny

2. Z néj vytvorim predpis
kvantovy , tzv. operator

3. Najdu M E s
operator pouze
vynasobi konstantou.

|

VLASTNI
HODNOTY
VELICINY

Plati to pro nami nalezene sinusoidy?

i i
IF e

el
]
n



1.13 Chybejici rovnice do soustavy s neznamymi ¥ a
Vlastnosti tzv. f yzikalné prijatelné vinové funkce

W (a)

Spojitost

Spojitost 1. derivace az
na vyjimky (singularity)

Jednoznacnost

Integrovatelnost druhe
mocniny (kvadratu)




1.14 Fyzikalni prijatelnost W pro castici v jame

Zakriveni 16 Ey;,
vinoveée
funkce: 9E..
mira E, ., Kin
4 Ekin
1 Ekin

W=0 (energeticky] nedostupna oblast)

Odnékud vim, Ze reSenim v této oblasti bude lin. kombinace sin x a cos x.
Neznam ale periodu.
Ktery pozadavek na fyzikalni prijatelnost mi ji pomuze urcit?



Artist’s impression, inspired by the work of the M. C. Escher, of the
continuous morphing between particle- and wave-like behaviour of light.
CREDIT: N.Brunner and J.E. Simmonds



1.15 VInova funkce & poloha cCastice

VInova funkce cCastice

s urcitou polohou
(za cenu zcela neurcité
hybnosti)
Kdyby hodnota ¥ byla vzdy realné &islo, HUSTOTA pravdépodobnosti
stacil by kvadrat bez absolutni hodnoty. V}'Iskytu Castice




1.16 Pojem Atomoveho Orbitalu (AO)

Atomovy orbital = vinova funkce pro 1 elektron
(napt. proto,
ze W obecne nabyva komplexnich hodnot)

Tim tedy mame definovany AO pro systémy H, He*, Li%, ...

Atomovy orbital pro viceelektronove systémy:
pojem zalozen na aproximaci autort Douglas Hartree + Vladimir Fock

berany € Skutecnost:
Interaguje
s casove
Zprumerovano
u hustotou

Znevyhodnéni Zvyhodneni

ostatnich e-



