8. Atomové orbitaly - FeSeni [sp]

Vztahy: 0-35
celkova stinici konstanta o = ). g; 0.85
efektivnindboj Z* =7 — o {ide
orbitalni polomér p = %% — /

p p - A ;d f 0.5 1.00 1.00 |1.00

\

n-2
Konstanty: \
Rydbergova konstanta Ry = 13,6 eV n-1

Bohrdv polomér ag = 0,529 - 10°m = 0,529 A

n
Slaterova pravidla pro vypocet stinicich konstant pro elektrony v s- a p-orbitalech:
Nachazi-li se ... ostatni elektrony z orbitald s hlavnim kvantovym &islem n' pfispivaji k jeho
elektron v orbitalu stinéni konstantou ...
n<n-1 n=n-1 n'=n n' >n
1s - - 0,30
ns, np 1 0,85 0,35 0
Slaterova pravidla pro vypocet stinicich konstant pro elektrony v d- a f-orbitalech:
Slaterovy skupiny: (1s)(2s,2p)(3s,3p)(3d)(4s,4p)(4d)(4f)(5s,5p)(5d)(5f)...
Nachazi-li se elektron ve Slaterové skupiné ... .. vlevo ... ... stejné ... | ...vpravo ...
... prispiva ke stinéni elektronu v d- nebo f-orbitalu
1 0,35 0
konstantou ...

Hodnoty efektivniho hlavniho kvantového &isla n* pro 4., 5. a 6. periodu:
perioda | 4. | 5. | 6.

n* 3,7 14,0 4,2

Priklady:
Atomy s jednim elektronem (= atomy vodikového typu)

1. UvaZujte kation He®. Vypocitejte degeneraci a energii obsazené hladiny a ionizacni potencial
kationtu, nachazi-li se kation v

(i) zakladnim stavu.

Redeni:

Kation se nachazi ve stavu sn = 1. Této hodnoté hlavniho kvantového Cisla odpovida pouze jeden

orbital: 1s. Zakladni stav je tedy nedegenerovany.

Energii hladiny (slupky)/elektronu vypocitdame pomoci vztahu

__ —RyZz?
En="2- ne{123..}
- .22
By =% eV=:544eV

lonizaéni potencidl je energie, kterou je tfeba dodat elektronu, abychom jej odtrhli z atomu/iontu.
Obecné plati, Ze dodame-li elektronu energii, elektron preskoci na vyssi energetickou hladinu, tj. na



energetickou hladinu s vy$sim n. Pro volny (odtrZeny) elektron n = co. lonizacni potencidl je tedy
energeticky rozdil mezi hladinou (slupkou), ve které se elektron nachazi a hladinou s n = oo:

IP=E, —E, = % _ (‘Ryzz) = Ryz? (- ) =13,6- 22 (5 — ;) eV=54.4eV

n2 nr2 nr2
Obecné tedy plati, Ze ioniza¢ni potencidl je roven energii hladiny (slupky) s opaénym znaménkem.

(ii) 1. excitovaném stavu.
Redeni:
Kation se nachazi ve stavu s n = 2. Této hodnoté hlavniho kvantového ¢isla odpovidaji ¢tyri orbitaly:

2s, 2py, 2pya 2p,. Degenerace je tedy 4.

— .22
E,=""5eV=-136eV

IP = 13,6 eV (viz (i)

(iii) 2. excitovaném stavu.

Regeni:

Kation se nachazi ve stavu s n = 3. Této hodnoté hlavniho kvantového Cisla odpovida devét orbitald:
3s, 3px, 3Py, 3Pz, 3dxy, 3dxy, 3dyy, 3dx2_y2 a 3d,2. Degenerace je tedy 9.

— .22
Ey = —5—eV=:604eV

IP = 6,04 eV (viz (i)

(iv) 3. excitovaném stavu.

Regeni:

Kation se nachazi ve stavu s n = 4. Této hodnoté hlavniho kvantového Cisla odpovida 16 orbital(: 4s,
4py, 4py, 4p,, 4dyy, 4dyy, 4dyy, 4dx2_y2, 4d,2 a 7 orbitalll f. Degenerace je tedy 16.

-13,6:22
E4_ =

IP = 3,4 eV (viz (i)

eV=-34eV

Atomy s mnoha elektrony

2. Provalencni elektrony s- a p-prvkl 1.-6. periody vypocitejte
(i) stinici konstanty.

Redeni:

H:

elektronovd konfigurace: 1s!
o =0%0,3=0

He:

elektronovd konfigurace: 1s2
o0 =1%0,3=03

Li:

elektronova konfigurace: 1s22s?!
o =2*0,85+0*0,35=1,7

Be:

elektronova konfigurace: 1s22s?
o =2*0,85+1*0,35=2,05



B:

elektronova konfigurace: 1s22s?2p?!

o = 2%0,85 + 2*0,35 = 2,4

C:

elektronova konfigurace: 1s22s?2p?

o =2%*0,85 + 3*0,35=2,75

N:

elektronova konfigurace: 1s22s?2p3

o = 2%0,85 + 4%0,35 = 3,1

O:

elektronova konfigurace: 1s%2s22p*

o =2%*0,85 + 5*0,35 = 3,45

F:

elektronova konfigurace: 1s22s?2p°®

o = 2%0,85 + 6%0,35 = 3,8

Ne:

elektronovd konfigurace: 1s%2s22p®

o =2%*0,85 + 7*0,35 =4,15

Na:

elektronovd konfigurace: 1s22s%2p®3s?

o = 2*1 +8*0,85 + 0%0,35 = 8,8

Mg:

elektronovd konfigurace: 1s22s? 2p®3s?

o =2*1+8%*0,85+1*0,35=9,15

Al:

elektronova konfigurace: 1s%2s22p®3s?3p?
o = 2*1 +8*0,85 + 2*0,35 = 9,5

Si:

elektronova konfigurace: 1s22s%2p®3s%3p?
o =2*1+8%0,85 +3*0,35=9,85

P:

elektronova konfigurace: 1s22s%2p®3s%3p3
o =2*1+8%0,85 +4*0,35=10,2

S:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p*
o =2*1+8%0,85 +5*0,35 = 10,55

Cl:

elektronova konfigurace: 1s22s%2p®3s%3p°
o =2*1+8%0,85+6*0,35=10,9

Ar:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p®
o =2*1+8%0,85+ 7*0,35=11,25

K:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p® 4s?
o = 10*1 + 8*0,85 + 0*0,35 = 16,8



Ca:

elektronova konfigurace: 1s22s?2p®3s? 3p® 452

o = 10*1 + 8*0,85 + 1*0,35 = 17,15

Ga:

elektronovd konfigurace: 1s22s%2p®3s23p®4s23d1%4p!

o =10*1+18*0,85 + 2*0,35 =26

Ge:

elektronovd konfigurace: 1s22s?2p®3s23p®4s23d1°4p?

o = 10*1 + 18*0,85 + 3*0,35 = 26,35

As:

elektronovd konfigurace: 1s22s?2p®3s23p®4s23d1°4p3

o =10*1+18*0,85 + 4*0,35 = 26,7

Se:

elektronova konfigurace: 1s22s?2p®3s23p®4s23d'°4p*

o = 10*1 + 18*0,85 + 5*0,35 = 27,05

Br:

elektronovd konfigurace: 1s22s?2p®3s23p®4s23d'°4p°

o =10*1+18*0,85 +6*0,35=27,4

Kr:

elektronova konfigurace: 1s22s?2p®3s23p®4s23d'°4p°®

o =10*1+18*0,85 + 7*0,35 = 27,75

Rb:

elektronova konfigurace: 1s?2s?2p®3s?3p®4s23d'°4p®5s?

o =28*1+8%0,85 +0*0,35 = 34,8

Sr:

elektronova konfigurace: 1s22s?2p®3s%3p®4s23d*°4p®55%5p°

o = 28*1 +8*0,85 + 1%0,35 = 35,15

In:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p®4s23d'°4p®5524d°5pt
o =28*1+18*0,85+2*0,35=44

Sn:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p®4s23d'°4p®5524d1° 5p2
o =28*1+18*0,85 + 3*0,35 = 44,35

Sb:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p®4s23d'°4p®5524d°5p3
o =28*1+18*%0,85+4*0,35=44,7

Te:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p®4s23d'°4p®5524d1°5p*
o = 28*1 + 18*0,85 + 5*0,35 = 45,05

I:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p®4s23d'°4p®5524d°5p°
o =28%*1+18*0,85+6*0,35=45,4

Xe:

elektronova konfigurace: 1s22s22p®3s23p®4s23d'°4p®5524d°5p°
o = 28*1 + 18*0,85 + 7*0,35 = 45,75



(ii) efektivni naboje.
Redeni: Z* =Z —o
H:Z*=1-0=1
He:Z*=2-03=17

Li: Z* =3-1,7=13
Be:Z*=4-2,05=1,95
B:Z*=5-2,4=26
C:Z*"=6-2,75=3,25
N:Z*=7-3,1=39
0:Z* =8-3,45=4,55
F:Z*=9-3,8=5.2

Ne: Z* =10-4,15=5,85
Na:Z*=11-88=2,2
Mg: Z* =12-9,15=2,85
Al: Z* =13-9,5=3,5
Si: Z* =14-9,85=4,15
P:Z*=15-10,2=4,8
S:Z*=16-10,55=5,45
Cl:Z*=17-10,9=6,1
Ar:Z* =18-11,25=6,75
K:Z*=19-16,8=2,2
Ca:Z*=20-17,15=2,85
Ga:Z*=31-26=5

Ge: Z* =32-26,35=5,65
As:Z* =33-26,7=6,3
Se: Z* =34-27,05=6,95
Br:Z* =35-27,4=7,6
Kr: Z* =36-27,75=8,25
Rb:Z* =37-34,8=2,2
Sr: Z* =38-35,15=2,85
In: Z* =49-44=5

Sn: Z* =50-44,35=5,65
Sb: Z* =51-44,7=6,3
Te: Z* =52 -45,05 = 6,95
I:Z* =53-45,4=76
Xe:Z* =54-45,75= 8,25

(iii) orbitalni poloméry v pm.

Reeni:p = n;fo
H:p=12'0'521ﬂm=52[9gm
He:p=wm:3l,lgm
Lis p = 2205291077 1 162 8 om

1,3



22.0,529-10710

Be:p = o5 m = 108,5 pm
B: p :mﬁi%mm=81,3pm
C:pzm'sz%_u)m=65[lpm
N: p :wmﬁmagm
O:pzm?%_u)m=46[5 pm
F:p =mm=4o,7gm
Ne:p=%m=36[2 pm
Na: p = Wm =216,4 pm
Mg: p = %m =167,1 pm
Al: p = wm = 136,0 pm
Si: p = %m = 114,7 pm
P:p =Wm=99129m
S:p = —32'0’552‘2;10_10 m = 87,4 pm
Clp= —32'0’5291'10_10 m = 78,0 pm
Ar:p =%m=70!5 pm

U prvk( 4. periody pouZijeme ve vztahu pro orbitalni polomér efektivni hlavni kvantové cislo 3,7.
_3,72.0,529-10710

K:p 22 m =329,2 pm
Ca:p = —3'72'0'2195'10_10 m = 254,1 pm
Ga:p = —3'72'0'5‘29'10_10 m = 144,8 pm
Ge:p = % m = 128,2 pm
As:p = w m = 115,0 pm
Se:p = %m =104,2 pm
Brip = —3'72'0'57,269’10_10 m=95,3 pm
Kr: p =Wm=87,89m
U prvkd 5. per’iody pouzijeme ve vztahu pro orbitdIni polomér efektivni hlavni kvantové ¢islo 4,0.
Rb: p = W m =384,7 pm
Sr:p = —4’02'0’5295.10_10 m = 297,0 pm
In: p = Mm = 169,3 pm
Sn:p = —4'02'0'52695'10_10 m = 149,8 pm
Sb: p = H020S29107 ) 434 3 5

6,3



4,02%-0,529-10710

Te:p = P m=121,8 pm
2. 10—-10
lp =200 m=1114pm
2. 10-10
Xe:p = 22220 —m = 102,6 pm

(iv) Jak se efektivni ndboj a orbitalni polomér méni v periodé zleva doprava a na prelomu period?
Regeni:

Efektivni ndboj v periodé zleva doprava roste a na prelomu period prudce klesa.

Orbitalni polomér v periodé zleva doprava klesa a na prelomu period prudce roste.

3. Pro orbitaly 3d titanu, 4d zirkonia a 5d lanthanu vypoditejte
(i) stinici konstanty.

Regeni:

Ti:

elektronovd konfigurace: 1s22s%2p®3s?3pf4s%3d?

o =18*1+1*0,35+2*0=18,35

Zr:

elektronova konfigurace: 1s22s%2p®3s23p®4s%3d'°4p®5s24d?

o =36%1+1*%0,35+2*0=236,35

La:

elektronovd konfigurace: 1s22s22p®3s23p®4s%23d'°4p®5524d°5pf 652 5d*
o =54*1+0%0,35+2*0=54

(ii) efektivni ndboje.
Reeni:Z*=7Z -0

Ti: Z* =22-18,35=3,65
Zr:Z* =40-36,35=3,65
la:Z* =57-54=3

(iii) orbitalni poloméry v pm.
2

X v , n-a
Reseni: p = —=
z
. 32.0,529-10~10
Ti:ip = T e M= 130,4 pm
3,72:0,529-10~10
irp = T2 M= 198,4 pm

_ 4,02-0,529-10710

La: p 3

m=282,1 pm



