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Atomová fyzika
ATOM – 4.stol.př.n.l –DÉMOKRITOS   ( atomos = řecky nedělitelný )
· nedělitelná, věčná, neměnná částice

· nositel kvantitativních vlastností (tvar, hmotnost), ne kvalitativních (barva, vůně)

· FILOZOFICKÁ HYPOTÉZA (nebyla standardním názorem té doby)
Na antický atomismus navazovali někteří fyzikové novověku , nejznámějším je Newton , neexistoval však žádný experimentální důkaz existence atomů (
filozofická hypotéza.
19. století – návrat k Demokritově idei – CHEMICKÝ ATOMISMUS

1808 – John Dalton –zákony chemického slučování lze pochopit jen na základě představy, že látka je složena z nedělitelných částic
1808 – Amadeo AVOGADRO – ve stejném objemu různých plynů je při stejném tlaku a teplotě týž počet molekul
1865 – Johann LOSCHMIDT – určil Avogadrovu konstantu- počet částic v 1 molu látky
Přelom 19./20: stol. - hypotézy o dělitelnosti atomů  - ELEKTRONY
1834 -  FARADAY – elektrický proud jako pohyb nabitých částic
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1859 – Plűcker – objev katodového záření

( proud nabitých částic vylétávajících  z katody výbojky)
1883- Lorentz - hypotéza existence elektronu
1897 – Joseph John Thomson  -            (1906 NC)                                
           změřen specifický náboj elektronu     
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1911 – Robert MILLIKAN–určil velikost náboje elektronu e = - 1,602 . 10-19 C
  
   (1923 NC)                 a tím i hmotnost elektronu        me=  9,1 . 10-31 kg 


Představy o atomech na začátku 20. století 

Hmotnost  (10 -27 – 10 -25 kg
Rozměr ( 10 – 10 m
Elektricky neutrální 

Obsahují záporné elektrony  - známá me,-e 
Z…atomové číslo ( počet elektronů v atomu)
Kladná část atomu – téměř celá hmotnost atomu !
Jak je kladně nabitá hmota v atomech rozložena a co ji tvoří  ?_
Modely atomu
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Thomsonův model (pudinkový)
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-hmotnost  atomu a teda i celý kladný náboj je rozdělen spojitě a přibližně rovnoměrně v celé objemu atomu

-uvnitř se vznášejí malé lehké elektrony, které jsou v atomu drženy přitažlivými silami kladné hmoty ( jako švestky v tradičním anglickém pudinku)
1911 ERNEST RUTHERFORD ( 1908 NC za chemii za radioaktivitu )
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 Geiger-Marsdenův pokus, který Rutherford interpretoval
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Tence vytepaná zlatá folie (0.4(m) je ostřelována ( částicemi , které  jsou 50x lehčí než atom zlata a 8000x těžší než elektron.Vznikají radioaktivním rozpadem atomů.
Lehlé elektrony v atomech zlata nemohou trajektorii těžkých ( částic ovlivnit
(  při srážce ( s atomem Au má vliv pouze kladná část atomu zlata.
Při rovnoměrném rozložení kladného náboje (Thomson)
-(  částice prolétající středem se neodchýlí                              
prolétající dále od středu se odchýlí nejvýše o 20 
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Výsledky experimentu 
· odchylky (  částic byly výrazně větší, některé se odrážely nazpět 
    (úhel rozptylu až 180 0)
[image: image24.wmf](

)

ò

=

V

dV

z

y

x

P

2

,

,

y


Rutherfordovo vysvětlení experimentu – celá kladná hmota atomu je soustředěná v malé centrální oblasti ( ATOMOVÉ JÁDRO , 

                                                               určen i rozměr 10-15 m.
-(  částice ... atomové jádro helia ( 2 protony, 2 neutrony )

-proton ... atomové jádro vodíku

Význam experimentu –nová experimentální metoda, rozptyl známých částic za účelem poznání vnitřní struktury atomu  ( sondování pronikavými částicemi )
· vyvrácen Thomsonův model  
STRUKTURA JÁDRA: 
               NUKLEONY:  protony  ( proton...jádro atomu vodíku)...1836me
                                         neutrony-objev 1932 James Chadwick  -   1838 me
                                                                                            ( NC 1935 )
1911 - RUTHEFORDův (planetární,jádrový) model


· atom má vnitřní strukturu

1)kladné atomové jádro, které nese převážnou hmotnost celého atomu a má  rozměr přibližně 10 – 15m
2)záporný atomový obal , který je tvořen lehkými elektrony obíhajícími kolem jádra

 -atom drží pohromadě přitažlivá Coloumbova elektrická síla , která nutí elektrony obíhat kolem jádra
Problém – elektron je nabitá částice, koná nerovnoměrný pohyb s velkým dostředivým zrychlením, tím vyzařuje elmg. vlny (spojité spektrum) a tedy ztrácí energii ( přibližuje se k jádru po spirále– za dobu kratší než 10 -10 s 
by spadl do jádra a atom by zanikl. 
Navíc atomy září čarovým spektrem !
( Fyzika na počátku 20.století nedovede vysvětlit existenci základní stavební jednotky látek !
Bohrův model atomu   1913   (NC 1922)
Niels Bohr, dánský fyzik
· přebírá Ruthefordovu představu planetárního modelu

na základě znalosti stability atomu a čárových spekter předpokládá, že při popisu pohybu mikroobjektů je třeba omezit platnost klasické fyziky
Atom je stabilní soustava složená z kladně nabitého jádra a elektronového obalu.
2 POSTULÁTY – týkající se elektronového obalu

1)Elektron může trvale kroužit kolem jádra jen v určitých kruhových drahách, jejich poloměry splňují podmínku  s kvantovým číslem n ;
   n=1,2,3,…  ;  poloměry drah jsou kvantovány .

   Pokud obíhá elektron v některé z kvantových drah, atom nezáří, jeho          energie je stálá ( elektrony se nacházejí ve stacionárních stavech,
                              mají konstantní energii. 
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                       Vztahy platí jen pro atom H.
                ( pro ostatní atomy řešení  nezískal)

a…poloměr 1.dráhy       E1…energie elektronu 
( Bohrův poloměr )                na 1.dráze                     
 a = 5,3.10 -11 m                E1= - 13.6 eV
                                                ( 1eV = 1,602.10-19 J )
2)Atom vyzařuje nebo přijímá energii pouze tehdy, přechází-li elektron z jedné kvantové dráhy na jinou. 
Přechod se neděje spojitě, ale skokem. Při přechodu se vyzáří (pohltí) energie ve formě fotonu elektromagnetického záření, jehož kvantum energie odpovídá rozdílu energií drah, mezi kterými elektron přeskakuje.    h.f = E2 – E1  
                                                                                            f…frekvence záření

                                                     energie fotonu = změna energie elektronu
                                                     h=6,7 . 10-34 Js , Planckova konst.
    Absorpce( pohlcení) fotonu
    Emise(vyzáření)fotonu
             Excitace atomu                              Deexcitace atomu
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Různé atomy v přírodě mají  různé energie hladin(při přeskoku elektronů vyzařují různé frekvence – mají různá čarová emisní spektra, která jsou identifikačním znakem daného prvku .                                                              
Úspěch Bohrova modelu – vysvětluje 

ČAROVÉ SPEKTRUM VODÍKU
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Spektrum vodíku bylo zkoumáno a popsáno  na přelomu 19./20. století Balmerem a Rydbergem

spektrum se skládá ve viditelném oboru ze 4 čar   
červené = 656,3 nm ; modrozelené = 486,1 nm
2 fialové    = 434,0 nm ,   = 410,2 nm
později byly zjištěny další čáry
v ultrafialové a infračervené oblasti . 

Změřené frekvence lze vyjádřit vztahem 


[image: image2.wmf]÷

ø

ö

ç

è

æ

-

=

2

2

1

1

m

n

R

f

; m,n (N
m ( n                                                                                                            

                                    R = 3,29 1015 Hz     Rydbergova konst.
Teoretický výpočet červené    656,3 nm   podle Bohra :   
[image: image3.wmf]1

2

1

E

n

E

n

=

                                                                       
                                
[image: image4.wmf]2

3

E

E

hf

-

=

 ;  
[image: image5.wmf]1

3

9

1

E

E

=

             h = 6,62 . 10-34  Js          
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                  ( 1 eV = 1,602 . 10-19 J )
Frekvence vyzářené přeskoky elektronů na tutéž hladinu se stejným n vytváří tzv. série :       n = 1  Lymanova  1906         n= 3   Paschenova  1909

                        n = 2  Balmerova  1885
n = 4  Brackettova 1922
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Shrnutí Bohrova modelu atomu
· Úspěchy

· Teoreticky vypočítal vyzařované frekvence atomem vodíku ve shodě  s naměřeným čarovým spektrem vodíku
· Správně předpověděl  existenci kvantovaných energetických stavů elektronů v obalu- tj. existenci energetických hladin
· Správně předpověděl mechanismus vyzařování a pohlcování fotonů atomovým obalem, tj.vysvětlil mechanismus vzniku čárových spekter plynů .

· Rozpory

· Nepodařilo se vypočítat hodnoty energetických hladin elektronů ani                 pro atom helia, natož pro další atomy v periodické soustavě prvků
· Nevysvětlil mechanismus vedoucí ke kvantování energie 
a  ke kvantovým drahám elektronů. Pouze násilně doplnil zákony klasické fyziky dodatečnými postuláty, které byly neslučitelné se stavbou klasické fyziky .

Bohrův model atomu byl provizorním východiskem z krize fyziky poč.20.st. –                         z neschopnosti vysvětlit stabilní existenci atomu.

Přinesl částečně správné hypotézy, které pootevřely cestu ke vzniku úplně nové                       fyziky mikročástic-tzv.kvantové mechaniky v r.1925, které se podařilo vysvětlit existenci všech atomů , teoreticky určit hodnoty energetických hladin a vyzařovaná čarová spektra .
Kvantová mechanika vyšla z de Broglieho hypotézy o vlnové povaze mikročástic.

Elektrony se v atomovém obalu chovají jako vlny, jsou nelokalizovatelné , vykazují neurčitost polohy a hybnosti a nelze vůbec hovořit o jejich trajektorii. Vyskytují se v okolí jádra s určitou pravděpodobností.

Bohrova hypotéza kruhových trajektorií elektronů s kvantovaným poloměrem byla z hlediska kvantové mechaniky zásadně chybnou předpovědí - ve sporu s jejich nelokalizovatelností.
KVANTOVĚ MECHANICKÝ MODEL  ATOMU

Byl vystavěn pomocí kvantové mechaniky (QM)- 
                                 -mechaniky mikročástic tj. objektů <10 – 10 m 

N.BOHR : „ Kdo při prvním seznámením s QM říká, že všemu rozumí ,                  nepochopil ani slovo.“ 
                   „ Koho kvantová teorie nešokuje, ten ji nepochopil.“
R.P.FEYNMAN ( v roce 1967): „Byly doby, kdy noviny tvrdily , že teorii relativity rozumí jen 12 lidí! Nemyslím, že to bylo někdy pravda.Naproti tomu se dá myslím klidně říci , že nikdo nerozumí kvantové mechanice.“

QM vzniká ve dvou podobách:
Maticová mechanika 1925 –  Werner Heisenberg
[image: image34.png]s 1
E, =hv E‘

ohoton



Vytváří teorii, která pracuje pouze z měřitelnými veličinami (vyzařované frekvence).Při zpracování těchto veličin pracoval s jakýmisi tabulkami čísel = matice . 
    (v roce 1925 většina fyziků matice neznala) 
 Teorie je náročná na matematický aparát, v současné fyzice mikrosvěta více používaná.
1932- NC za fyziku
[image: image35.png]


Vlnová mechanika 1926 – Erwin Schrödinger  
Vytváří teorii, která vychází z vlnové povahy částic 
a používá k popisu těchto vln diferenciální rovnice popisující vývoj vlny v prostoru a čase…
tzv.vlnovou rovnici.
1933-NC za fyziku spolu s Paulem Diracem, který sjednotil 

vlnovou mechaniku se speciální teorií relativity 
Obě teorie vznikly nezávisle na sobě a jejich zastánci stáli často i proti sobě.
V r.1926 Erwin Schrödinger  a Wolfgang Pauli dokázali ekvivalenci obou kvantových teorií ( jedna plyne z druhé a naopak )
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Součástí QM se staly:
· Heisenbergovy relace neurčitosti




· [image: image37.png]


De Broglieho hypotéza – mikročástice mají vlnovou  povahu   
QM – chápe mikročástice jako nelokalizovatelné v prostoru s neurčitostí polohy a hybnosti(neexistuje pojem trajektorie) ( určuje pouze pravděpodobnost výskytu v prostoru a  čase
· velkým kritikem tohoto neurčitého,nejednoznačného, pravděpodobnostního popisu mikrosvěta byl A.Einstein „ Bůh nehraje v kostky“ .

Základy schrödingerovy qm

1) mikročástice = vlnění ( toto vlnění lze popsat funkcí souřadnic a času  
                                                tzv. vlnovou funkcí  ψ (x,y,z,t)  
                                                (každé částici je přiřazena určitá vlnová funkce)
· tato vlnová funkce popisuje jednoznačně stav mikročástice
     v místě (x;y;z( a v čase t …
jak?
1. dá se z vlnové funkce vypočítat pravděpodobnost výskytu        částice v prostoru a čase

2. dají se pomocí vlnové funkce vypočítat hodnoty energií, které částice   může nabývat ( hodnoty energetických hladin)        

    Vlnová funkce nabývá komplexních hodnot.

     Je-li částice ve stacionárním silovém poli, je vlnová funkce částice na čase                              nezávislá … bezčasová vlnová funkce ψ (x,y,z)                       
2) Každé vlnění lze popsat VLNOVOU ROVNICÍ – to je diferenciální rovnice,  která popisuje vývoj vlny v prostoru a čase.Tuto rovnici musí splňovat i vlnová funkce ψ, která popisuje částici jako vlnu.

Schrödinger vyšel z vlnové rovnice,kterou zapsal s vlnovou funkcí ψ, matematicky zabudoval do rovnice de Broglieho vztahy a získal tak základní rovnici kvantové mechaniky - tzv. schrödingerovou rovnici 

                                                                                     viz str.9
Prvním cílem kvantové mechaniky bylo zdůvodnit existenci atomů, vypočítat ve všech atomech oblasti s vysokou pravděpodobností výskytu elektronu v okolí jádra ( tzv.orbitaly), vypočítat hodnoty energií elektronů ve všech atomech ( tj. energetické hladiny) a tím i vyzařované frekvence čarových spekter jednotlivých prvků…vystavět Schrödingerův model atomu
Poté byla QM aplikována v teorii chemické vazby, která vysvětlila existenci molekul.
schrödingerova rovnice  pro stacionární silové pole
Částice ve stacionárním (časově neměnném) silovém poli 
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Např. elektron ve stacionárním elektrickém poli jádra 

Schrödingerova bezčasová rovnice                          
ψ - vlnová funkce dané částice, ve stacionárním poli je nezávislá na čase ψ (x,y,z)
E - celková energie částice v daném silovém poli

[image: image10.wmf]Ù

H
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      (i diferenciálních) prováděných s funkcí ψ


- je součtem operátoru kinetické a potenciální energie
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                                           Δ…Laplaceův operátor ( předpis 2.derivací) 

· pro jeho sestavení musíme znát hmotnost částice m
    a vztah pro potenciální energii Ep částice v daném silovém poli

· pro nestacionární silové pole je rovnice ještě složitější

Levá strana Schrödingerovy rovnice:

[image: image15.wmf]y

y

y

.

2

2

p

E

m

H

+

D

-

=

Ù

h

  vztah (1)
Řešení problému v QM - 1 částice ve stacionárním poli
Cíl : a) určit pravděpodobnost výskytu mikročástice v prostoru

        b) určit možné hodnoty  energie mikročástice

Postup :
1. Sestavení 
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- potřebujeme m ,vztah pro Ep  částice  v daném silovém poli
2. Dosadíme 
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 do Schrödingerovy rovnice …viz vztah (1)
3. Vyřešení Schrödingerovy rovnice  ( je to diferenciální rovnice)

4. Vyřešením rovnice získáme předpis vlnové funkce  ψ (x,y,z), která je obecně komplexní, závisí na hodnotě energie částice E 

Energie částice E = parametr v předpisu vlnové funkce

Fyzikální interpretace vlnové funkce

1926 Max BORN (NC 1954) navrhuje  použít hodnoty vlnové funkce

 k výpočtu pravděpodobnosti výskytu mikročástice v daném místě a čase. 
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Pravděpodobnost výskytu částice v elementárním objemu dV určíme vztahem                                             
  PdV   = | ψ (x,y,z) |2 dV  ,kde  dV=dx.dy.dz


[image: image41.jpg]



 Pravděpodobnost výskytu částice v objemu V 

        -  objemový = trojný integrál 
[image: image42.jpg]


        -  součet pravděpodobností výskytu       v elementárních objemech přes celý objem V 
Aby vlnová funkce popisovala pravděpodobnost výskytu mikročástice musí splňovat následující 4 požadavky : 

1. Jednoznačnost – v každém bodě prostoru (x,y,z) musí nabývat právě jednu hodnotu, aby jednoznačně určovala pravděpodobnost výskytu.

2. Spojitost   - aby spojitě celém prostoru popisovala pravděpodobnost výskytu

3. Konečnost – pravděpodobnost výskytu       musí být konečné číslo P = (0;1)
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2

h

h

³

D

×

D

³

D

×

D

t

E

p

x

x

Kvadratickou integrabilitu – 
              musí pro ni existovat integrál
Pokud funkce ψ (x,y,z) splňuje všechny podmínky, je vše v pořádku
a energie mikročástice může nabývat libovolných hodnot. 
To však nastane jen tehdy, když je částice volná-není v silovém poli.
Pokud není některá podmínka splněna, musíme omezit parametr E ve vlnové funkci( E-energie částice může nabývat pouze těch hodnot, pro které jsou     splněny všechny  4 podmínky.
Hodnoty energie částice e nebudou libovolné, ale budou omezeny ( vybrány) kvantovými čísly   (   Kvantování  energie (resp. existence energetických hladin)

Kvantování energie a existence energetických hladin jako logický důsledek kvantové mechaniky při výpočtu pravděpodobnosti výskytu částice v prostoru.
Řešíme-li problém více částic (elektronů v atom. obalu) sestavíme pro každou částici Schrödingerovu rovnici, do které dosadíme Ep částice v poli ostatních částic (složitější) . Vyřešením získáme vlnovou funkci této částice ( pravděpodobnost výskytu a kvantování energie.

Postup řešení  byl v QM aplikován na všechny atomy v přírodě ( 
pro všechny atomy v přírodě byly získány hodnoty energetických hladin pro elektrony v atomových obalech ( byly teoreticky předpovězeny vyzařované frekvence (vlnové délky) jednotlivými atomy, které byly v dokonalé shodě s naměřenými spektry .........   velký úspěch QM  

http://www.sps-karvina.cz/fyzwebik/fyzweb/aplety/Adk_Spektrum/index.htm
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Elektron z nestabilního excitovaného stavu E2 přejde do nižšího energetického stavu E1 a jeho ztracená energie se přemění ve vznik fotonu, který z atomu vyletí. Jeho frekvence je určena rozdílem energií obou hladin.
Tzv.spontánní emise fotonu
                                                   h.f = E2 – E1
                                        energie fotonu  =  ztracená energie elektronu
Různé atomy v přírodě mají různé hodnoty energetických hladin pro elektrony v obalu a tím i různé energie a frekvence emitovaných fotonů 

( mají různá vyzařovaná čarová spektra, která jsou jejich identifikačním znakem
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