Obecna chemie 1

STAVBA ATOMU
Elementarni ¢astice

Z chemického hlediska lze latku povazovat za slozenou z atomtl, tj, nejmensich ¢astic schopnych jesté nést
chemické vlastnosti daného prvku. Atom lze zjednoduSené charakterizovat atom jako soustavu protont,
neutrond a elektronti, pfiCemz protony a neutrony (souhrnné nukleony) vytvareji oblast jadra atomu a
elektrony obal tohoto jadra.

Proton je astice o klidové hmotnosti 1,6725 . 10-27 kg. Ma kladny naboj o velikosti +1,60219. 10 -
19 C. Znagise | 1p nebo pt . Objeven byl v roce 1920 anglickym fyzikem E. Rutherfordem.

Neutron je &astice o klidové hmotnosti 1,67482 . 10-27 kg. Neni nositelem elektrického naboje.
Znaci se 1On nebo n”. Objeven byl v roce 1932 anglickym fyzikem J. Chandwikem.

Elektron ma klidovou hmotnost 9,1091 . 10-31 kg. M4 zéporny naboj o velikosti -1,60219. 10 -19 C,
coz je elementarni naboj (kazdy elektricky naboj je celistvym nasobkem tohoto naboje). Znaci se 0_1e nebo €.
Objeven byl roku 1897 J.J. Thomsonem.

Atom jako celek je v zakladnim stavu elektroneutralni, obsahuje tedy stejny pocet protonti i elektrond.
Hmotnost atomu je soustfedéna v jadie, hmotnost elektronového obalu je prakticky zanedbatelna.

Charakteristika atomu

Kazdy atom je charakterizovan tfemi ¢isly:

‘protonové (atomové) ¢islo Z udava pocet protonti v jadfe a vzhledem k elektroneutralité atomu i
pocet elektronti v obalu. Pokud je tfeba uvadi se u symbolu prvku vlevo dole. Toto Cislo je totozné s
porfadovym ¢islem prvku v periodickém systému.

neutronové Cislo N udava pocet neutront v jadie

@ nukleonové &islo 4 udava souhrn po&tu protond a neutront, tedy A = Z + N. Pokud je tieba
uvadi se u symbolu prvku vlevo nahote.
Tato tii zakladni ¢isla mohou vytvaret rizné kombinace a podle toho rozliSujeme:

@ nuklid, tj. latku tvofenou atomy, u nichZ jsou viechna tato &isla stejnd. Napf. 1680, 33168,
399K

‘prvek, tj. latku tvofenou atomy o stejném atomovém Cisle Z, pficemz N a tim i 4 mohou byt
ruzné. Odtud vyplyva zakladni definice prvku:

Prvek je latka tvofena neutralnimi atomy se stejnym protonovym ¢islem.

Prvek tedy mize byt tvofen riznymi nuklidy, napf. kyslik: 1680, 1780, 1880 ; vodik: 11H, 21H (D), 31 H
(T); sira: 32168, 33168, 34168, 36168. Tyto jednotlivé atomy se stejnym Z, ale riznym A (a tedy N) se
nazyvaji isotopy. Prvek mize byt tvofen jednim nebo vice pfirozenymi isotopy (napf. jeden piirozeny isotop
vytvari 94Be, 199F, 31 15P; naopak Sn vytvaii deset pfirozenych isotopil). Kromé pfirozenych izotopti mohou

existovat i izotopy umélé, vytvorené jadernymi reakcemi.
@ isobary jsou atomy se stejnym nukleonovym &islem 4, ale riznym protonovym &islem Z (tedy i

riznym N). Jsou to tedy atomy rdznych prvkd se stejnym nukleonovym cislem. Napf. 146C, 147N nebo

3014Si, 30151)’ 30168'
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Atomové jadro

Vazebna energie jadra

Atomové jadro se v podstaté sklada z protoni a neutronl. Tyto Castice vytvarfeji soustavu, kterou lze
charakterizovat vazebnou energii jadra:

: Vazebna energie (Ej) jadra atomu daného nuklidu je energie, ktera se uvolni pfi vzniku daného jadra z
volnych nukleoni.

Opakem je disociacni energie, coz je energie, kterou musime dodat pfi rozlozeni jadra na jednotlivé nukleony.
Plati:

M’(‘f;X) < ZM(};:.) +(4-2) M(ém:l + ZM(Ele:I
kde M(AZX) je hmotnost atomu prvku AZX, M(llp) je klidova hmotnost protonu, M(lon) je klidova

hmotnost neutronu a M(O_le) je klidova hmotnost elektronu. Jestlize nyni vyjadtime AM jako rozdil pravé a

levé strany nerovnosti mtizeme vazebnou energii jadra vypocitat dle Einsteinova vztahu ( ¢ je rychlost svétla ve
vakuu):

Ej=AMfc?
Priklad 2.1:

Urdete vazebnou energii jadra atomu #5He, je-li: M ( #yHe) = 6,64644 1027 kg, M( 1 |p) = 1,67252 .10 27 k
g,
M( 1gn) =1,67482 . 1027 kga M(9_je)=9,1091 . 103! kg.
Vypoet: AM =2 * 1,67252.1027 +2*1,67482.1027 +2%*9,1091 . 1031 - 6,64644 .10-27
AM = 5,00618 . 10 2%g
(Ej)atom =AM . ¢2=5,00618.10-29 .(2,997925 . 108)2=4,4993 . 10-12
S vyuzitim Avogadrova zakona pro jeden mol helia bude platit:
(Ej Jmol = 44993 . 10 -12 %6023 .1023=2,7099 . 10 9 kJ.mol-!
Poznamka: Pro porovnani vazebna energie vazby C-C ¢ini pramérné 343,32 kJ .mol-1, vazby C=C prumérné
778,74 kJ.mol-1.

Stabilita atomovych jader

Stabilita atomovych jader je odrazem jejich struktury. Jednim z vhodnych kritérii pro posouzeni stability jadra
je jeho vazebna energie. Hodnota vazebné energie jadra roste s jeho velikosti , tedy s poctem nukleonti v ném.
Abychom mohli jadra jednotlivych atom@ srovnavat pouzivame vazebnou energii jadra vztaZzenou na jeden
nukleon. Tuto veli¢inu oznacujeme jako mérnou vazebnou energii jadra a vyjadiujeme ji obvykle v MeV (1

MeV = 1,602 . 10-13 ).
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Obrazek 2.1: Zavislost mérné vazebné energie na nukleonovém ¢isle A u jader prirozenych nuklidi

Sledujeme-li zavislost mérné vazebné energie jadra na nukleonovém Cisle 4, dostavame kiivku uvedenou na
obrazku 2.1. VSeobecné lze konstatovat, Ze mezi mérnou vazebnou energii jader a jejich stabilitou je pfima
souvislost. Jadra s nejvétsi mérnou vazebnou energii obvykle nejevi tendenci k rozpadu nebo k reakei s jinymi
jadry.Takova jadra jsou nuklearné stabilni. U atomu, jejichz mérna vazebna energie jadra neni maximalni
dochézi snadno k jadernym reakcim, jejichz vysledkem je zvyseni této energie. Rikdme, Ze atomy maji
snizenou nuklearni stabilitu. Oblast nuklearné stabilnich jader zahrnuje jadra prvki s atomovym cislem 14 az
50, tj. s nukleonovym ¢islem 28 az 120, coz jsou prvky od Si k Sn (obr. 2.1). Lehké prvky se Z<14 mohou
podléhat jadernym syntézam, tj. jadernym reakcim vedoucim ke vzniku jader t€zSich atomi (termonuklearni
syntéza). Tézké prvky o Z>50 mohou podléhat jadernému Stépeni, tj. jadernym reakcim vedoucim ke vzniku
jader stiedn¢ tézkych atom.

Jinym kritériem stability atomovych jader je vzajemny pomér Cisel Z a N a jejich hodnoty. Stabilni
ptirozené nuklidy obsahuji vyvazeny a malo proménny pocet protonii a neutrond. Pro vétsinu jader plati, ze
jadra. Svij vliv ma také to, zda ¢isla Z nebo N jsou licha ¢i suda a jak se vzajemné kombinuji. Jadra kombinace
suda-suda jsou nejstabilnéjsi, kombinace licha-licha nejméné stabilni (tabulka 2.1).

Tabulka 2.1: Vliv hodnot Z a N na stabilitu jader atomt

Z N Pocet jader Priklady
sudé sudé 164 1680= 2412Mg, 2814Si, 4020Ca
sudé liché 55 94Be, 136C> 5324Cr, 11148Cd
liché sudé 50 199F, 3919K, 231 |Na, 2713A1
liché liché 4 lle 63Li, 105B, 147N

Pokud pocet protonti nebo neutrond odpovida magickému ¢islu (2, 8, 20, 28, 50, 82, 114, 126, 164, 184), pak
takové jadro ma vysokou stabilitu. Napf. 20882Pb (Z =82, N=126). Tato predstava umoznuje piedpoveéd
zvysené stability tézkych atomovych jader dosud neznamych prvk.
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Radioaktivita

Jednim z projevil nestability jader je jejich tendence podléhat radioaktivnimu rozpadu vedoucimu ke vzniku
jiného atomu, ptic¢emz dochazi k emisi zafeni, které se nazyva radioaktivni. Toto radioaktivni zateni mize byt :

® zditeni a jsou vlastng jadra helia 4 He2t. K emisi zafeni o dochdzi u prvkii o Z >79.
Prirozené prvky emituji zafeni o zpravidla s energii 4-6 MeV. Vzniklé spektrum je vzdy carové, kazdy zaric
ma presné stanoveny dosah paprskt (ve vzduchu je to zhruba 3 - 6 cm). Zafeni oo ma vsak vysokou ioniza¢ni
schopnost, pfi energii 1 MeV zhruba 60000 parti iontti na 1 cm drahy. Zanika pfevedenim na neutralni atom
He, coz se stane vétSinou na konci drahy dosahu. Zafeni o neprochazi Al - folii ani sklem. Vzhledem k vysoké
ioniza¢ni schopnosti je extrémné nebezpecné pii vniknuti do organismu.

@ zdifeni B je vlastné tok elektronii nebo positroni ('). Vznik tohoto zafeni v jadfe je umoznén
rozpadem neutronu nebo protonu, pti¢emz sou¢asné vznika neutrino, resp. antineutrino

I I 0 =
0 = P+ @+ Y

Ip —s 07 o+ g o+ v

):

Elektron a antineutrino, resp. positron a neutrino jsou z jadra vymrstény, pficemz souhrn kinetické energie
daného paru je pro urcity zafi¢ konstantni. Disledkem je spojité spektrum emitovaného zafeni 3. Pronikavost
zareni B je mnohem vétsi neZ u zafeni o, napf. pii energii 1 MeV je dosah nekolik metrd. Ioniza¢ni G¢inky jsou
naproti tomu mnohem mensi. V zavislosti na velikosti energie 1ze zafeni 3 zachytit sklem, pfip. olovénou
deskou o tloust’ce nekolik mm.
® zdieni y je elektromagnetické zafeni, které vznika pii piechodu atomového jadra ze

vzbuzeného do energeticky stalejsiho stavu. Protoze tyto stavy jadra jsou kvantovany, ma zafeni vzdy diskrétni
charakter. Pfi prichodu zafeni y hmotou mohou nastat tyto déje:
a) fotoelektricky jev: kvantum zafeni y vyrazi mimojaderny elektron a pfedd mu zcela svou energii a samo
zanika. Tato interakce pfevlada pii energiich mensich nez 1 MeV.
b) Comptoniv jev: kvantum zafeni y vyrazi mimojaderny elektron, ale pfeda mu jen ¢ast své energie. Zateni y
pritom nezanika, jeho vinova délka se vSak zvétsi. Interakce pievlada pti energiich zafeniy 1 - 3 MeV.
¢) Ma-li kvantum zafeni y energii alespon 1,02 MeV miZe nastat tvorba paru positron - elektron. Se stoupajici
energii zafeni y tento d&j prevlada.

Ochrana pied zafeni y spociva v pouziti krytl z latek s velkym nukleonovym c¢islem. Obvykle se
pouzivaji olovéné desky.

Elektronovy obal atomu

Jadro atomu nesouci kladny naboj je obklopeno elektronovym obalem nesoucim zaporny naboj. Energie
elektronu je kvantovana, nabyva diskrétnich hodnot. Elektron se chova jako ¢astice Elektron ma dualisticky
(korpuskularné - vlnovy) charakter (je nositelem naboje, ma klidovou hmotnost riznou od nuly), ale i jako
vInéni (ohyb na §térbing, difrakce). Vztahuji se tedy na né&j zakony platné pro kvantovou mechaniku.

1 . . TP , ;v T
Positron je elementarni castice obdobna elektronu, nesouci vsak kladny naboj
Neutrino a antineutrino jsou lehké elementarni castice nenesouci elektricky naboj.
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Kvantové - mechanicky model atomu
Elektron jako ¢astici dualistického charakteru Ize popsat vinovou rovnici, ktera se nazyva Schrodingerova. Jeji

Hy=Ey

obecny tvar lze vyjadfit takto:

kde H je Hamiltoniv operator (°), E je celkova energie elektronu a y je vlnova funkce. ReSenim
Schrédingerovy rovnice je soubor vlastnich vinovych funkci, které popisuji chovani elektronu a soubor
vlastnich hodnot energie, které popisuji energeticky stav elektronu.

Vyjadiime-li fe$eni vinové funkce ve sférickych soufadnicich (*) pak miizeme pro obecny tvar vinové
funkce psat:

Wl (7335 @) = Rinty ()Y 1m) (3, 9)

kde n, I a my jsou kvantova Cisla a r,¢, 8 jsou sférické soufadnice elektronu, pfiemz r je vzdalenost od
pocatku soufadného systému (tedy jadra atomu) a ¢, ¢, jsou uhlové soutradnice. Vyraz R(n, ) (r) predstavuje
radialni a vyraz Y (Lm) (4, @) angularni ¢ast vinové funkce. Vinova funkce ma dileZité vlastnosti:

- je funkci souradnic a pro kazdy soubor souradnic ma pouze jedinou kone¢nou hodnotu

- Ctverec této funkce, tedy (;12 , ma fyzikalni vyznam pravdépodobnosti vyskytu elektronll v daném bodg.

Atomovy orbital

Hodnoty vlnové funkce i vlastni hodnoty energie charakterizuji stav elektronu v atomu a vymezuji
pravdépodobnou oblast v niz se elektron mize nachazet. Tato oblast nejpravdépodobnéjsiho vyskytu elektronu
se nazyva atomovy orbital (dale AO).

Kazdy volny (tedy elektrony neobsazeny) atomovy orbital je jednoznacné urcen tfemi kvantovymi €isly, ktera
jsou soucasti feseni Schrodingerovy rovnice. Jsou to:

®hlavni kvantové Cislo n: urcuje energii daného AO. Miize nabyvat hodnot celych kladnych
¢isel od 1 do nekonecna, v realnych atomech nabyva maximalni hodnoty 7. Pfi oznacCovani energetickych
vrstev se pouziva i pismenové znaceni K, L, M, N, O, P, Q. Kazda z téchto vrstev se dale $té€pi na energetické
hladiny.

Ovedlejit' kvantové Cislo I. oznacuje energetické hladiny a urCuje smér a tvar rozlozeni AO. Muze
nabyvat hodnot 0, 1, 2, ..., n-1. N&kdy se pouziva téz znaceni s, p, d, f (g, h, atd.)

®magnetické kvantové Eislo my : vystihuje energetické rozdily, které se projevuji v
magnetickém poli mezi tymiz energetickymi hladinami. Puvodni energeticky rovnocenné (degenerované)
hladiny se dale rozstépi na podhladiny. Magnetické kvantové ¢islo mize nabyvat hodnot 0, = 1, £2, ..., =1,
existuje tedy (21 + I) podhladin.

K elektronu nachazejicimu se v AO se vztahuje dalsi kvantové Cislo, a to
spinové kvantové Cislo mg. Ma fyzikalni vyznam vnitfniho momentu hybnosti elektronu a mize

nabyvat pouze dvou hodnot, + 1/2 nebo -1/2.

’Operdtorem se rozumi symbol pro provedeni urcité matematické operace (napr. sin x)
0 sférickych souradnicich viz napi. B ARTSCH H.J.: Matematické vzorce. SNTL, Praha 1987, s. 457
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Prostorové usporadani AO
Prostorové uspotadani AO urcuje predevsim hodnota vedlejSiho kvantového ¢isla /. V redlnych atomech
rozliSujeme nyni Ctyfi ruzné prostorové uspoiadané AO. Tvary orbitalll zndzoriiujeme v plo§ném uspotadani
tak, aby uvnitf naznacenych obrysi se elektron vyskytoval s pravdépodobnosti 0,90. Pfitom uvadime i
znaménko vlnové funkce. Pfehled moznych atomovych orbitald:

Zs
¢ O
—T

\L—-T —F -_r

Obrazek 2.2 : Radialni distribu¢ni funkce (vlevo) a tvar orbitald typu s (vpravo)

3s

'nrr%%n
2,2
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—

L L )

®orbitaly s (obr. 2.2) jsou orbitaly, pro které plati / = m ;] =0.

Zavislost této pravdépodobnosti na vzdalenosti 7 pfedstavuje radialni distribu¢ni funkci. Vidime, ze hustota
pravdépodobnosti vyskytu elektronu v oblasti atomu prochazi maximem. Pro n = 1 je toto maximum ve
vzdalenosti ag, coz je 52,3 pm od jadra atomu. Pro »n = 2 jsou tato maxima dvé (prvni ve vzdélenosti 0,8 ay,

druhé ve vzdélenosti 5,2 ag) a soucasné se vyskytuje i jedno minimum (nodalni neboli uzlové plocha), kde je
pravdépodobnost vyskytu elektronu blizka nule. Pro n =3 jsou maxima tfi (a to ve vzdalenosti 0,7 ap, 4,7 ag
12,2 agp) a nodalni plochy dvé. Zobecnime-li pak pofet maxim je roven n a pocet nodalnich ploch n-1C).
Znamena to, ze AO jsou vnitiné strukturované, pricemz maximum hustoty pravdépodobnosti vyskytu elektronu

jevzdy za nejvzddlenéjsi (od jadra) nodalni plochou.

’Obecné pro libovolnd kvantovd cisla n a [ je pocet nodalnich ploch dan vyrazem n-(I-1)
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ﬂpz

Obrazek 2.3: Tvary orbitald typu p

’orbitaly p (obr. 2.3) jsou orbitaly, pro které plati /= 1.

Magnetické kvantové ¢islo m; miize nabyvat hodnot +1, 0 a -1. Existuji tedy tfi orbitaly p. Tyto tfi orbitaly jsou
energeticky rovnocenné, fikdme, Ze jsou tfikrat degenerované. tii AO, které se znaCi py, Py> Pz Orbitaly

existuji pron >1.

®orbitaly d jsou orbitaly, pro které plati / = 2. Magnetické kvantové &islo m ; miiZe nabyvat hodnot

+2, +1, 0, -1, -2. Existuje tedy pét orbitald typu d, které jsou opét linearni kombinaci ptivodnich komplexnich
vlnovych funkei. Znadi se dyy, dyz, dyz, dy2.y2, dz2.

Obrazek 2.4: Tvary orbitalt typu d

Jsou to energeticky rovnocenné AO, tedy pétkrat degenerované.. Orbitaly existuji pro n >2.

®orbitaly fjsou orbitaly, pro které plati /=3. Magnetické kvantové &islo m ; miize nabyvat hodnot
+3, +2, +1, 0, -1, -2, -3. Existuje tedy sedm orbital typu f, a to pro n > 3. Tyto orbitaly jsou znacné slozité
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utvary, které nelze v ploSe znazornit.

Vystavba elektronového obalu

V dosavadnim vykladu jsme AO abstrahovaly jako prazdné. Skutecny elektronovy obal atomu je vSak tvofen
AO obsazenymi elektrony. Kazdy elektron je umistén v konkrétnim AO podle pifesnych pravidel, podle
pravidel vystavby elektronového obalu.:

Obrazek 2.5: Vystavbovy trojuhelnik

’vjstavbovj princip : Orbitaly jsou zapliiovany v pofadi rostouci energie. Energii elektronu
urCuje hlavni kvantové ¢islo n. To vSak neni jediné kritérium. U atoml s vét§im poctem elektront se totiz
uplatiiuji nejen piitazlivé sily mezi jadrem a elektrony, ale i odpudivé sily mezi elektrony. Souéasné dochazi téz
k vzajemnému odstinovani jednotlivych elektron a jadra. Zvlasté se to projevuje u orbitald typu d a f.
Dtsledkem vsech téchto vlivi je skutecnost, Ze nékteré orbitaly maji vyssi energii nez jim piislusi jen na
zaklad¢ hodnoty hlavniho kvantového ¢isla. Potadi jednotlivych AO miiZeme urc¢it pomoci dvou pravidel:

a) Pravidlo n+/: Energie AO stoupa podle souctu hodnot kvantovych Cisel » a I. Pfi stejném souctu ma pak nizsi
energii ten, ktery ma nizsi n.

b) Vystavbovy trojuhelnik: Energie AO se urcuje podle grafického znazornéni uvedeného na obr. 2.5. V
trojihelniku postupujeme po fadcich zprava doleva. Ptitom cCisla ptedstavuji hodnoty hlavniho kvantového
¢isla a nadpisy sloupcii hodnoty vedlejsiho kvantového ¢isla. Dostaneme tak fadu AO: 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d,
4p, 5s, 4d, 5p, 6s, 4f, 5d, 6p, 7s, 51, 6d, Tp.

®FPauliho princip vylucnosti ¥iké, Ze v atomu neexistuji dva elektrony, jejichz viechna kvantova
Cisla jsou shodnd. Diisledkem toho je, ze elektrony se musi lisit alespon spinovym c¢islem a tedy v jednom AO
mohou byt maximalné dva elektrony.
@ Hundovo pravidlo (maximalni multiplicity): Elektrony jsou v atomu rozdéleny tak, aby v
degenerovanych orbitalech byl maximalni mozny pocet elektront se stejnym spinem.
Pouziti uvedenych pravidel na piikladu prvnich osmnacti prvki periodického systému je uvedeno v
tabulce 2.2
Elektronové konfigurace vSech prvki jsou uvedeny v priloze (na konci uéebniho textu).
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Tabulka 2.2: Elektronova konfigurace prvnich osmnacti prvki



