Orbitaly atomu vodiku

Tento material obsahuje tkoly a problémy, které by Vam mély pomoci si 1épe predstavit
a porozumét kulovym funkcim a orbitalim atomu vodiku. K jejich vypracovani budete
potiebovat specidlné pripravené aplikace, které si muzete stahnout z webové adresy:
http://kdf.mff.cuni.cz/~koupilova/orbitals/download.php.

Na této strance naleznete i navod na instalaci.

1. Nez zacnete resit

V tomto pracovnim sesité jsou uvedeny jak zadani tkolu, tak vysvétleni a vyklad malych
kousktu teorie. Doporucuji Vam pracovat postupné a necist si doptedu vysvétleni. Sva
feseni, vysledky, hypotézy a népady si vzdy zapisujte a kreslete a nebojte se délat
chyby, upravovat svoje feseni, pouzivat ,jednoducha slova“, kterym rozumite, snazit se
zformulovat i nepresné predstavy. I kdyz je to casové narocnéjsi, zkusenost ukazuje, ze timto
zpusobem se toho naucite a pochopite mnohonasobné vice nez po rychlém prolistovani a
precteni tohoto materialu.

Pokud chcete postupovat rychleji, muzete vynechat celou 2. kapitolu vénovanou sférickym
souradnicim (samoziejmé pokud jim dostatetné rozumite) a v dalsich kapitoldch tlohy
oznacené e (jedna se o tilohy podobné predchazejicim, rozsifujici nebo obtiznéjsi). Muzete
se k nim vratit pozdéji. Jednd se totiz i o dlohy zajimavé, které by vam mély dopomoci
k hlubsimu pochopeni.

2. Sférické souradnice

Pro feseni stacionarni Schrodingerovy rovnice atomu vodiku je diky ,kulatosti® (sférické
symetrii) elektrostatického pole jadra velmi vyhodné pouzit sférické souradnice. Vénujme
ted par minut tomu, Ze si pfipomeneme jejich vlastnosti.

definice: = = rsinfcosp
y = rsinfsinp
z=rcosf

2.1.) Nakreslete obrazek, ktery odpovida této definici sférickych souradnic a vyznaéte do néj
soutadnice z,y, 2,7, 6, p. Slovné popiste vyznam sférickych soutradnic r, 6, ¢ a urcete, jakych
hodnot nabyvaji.

2.2.) Pro tuto kapitolu je pripravena aplikace s nazvem 3D_poloprimka.exe. Nejprve si
vyzkousejte a popiste, co tento program zobrazujte.

Ulohy muzete TeSit ivahou a uvedeny program pouzit pro kontrolu. Také je mozné ulohy
fesit primo pomoci néj. Zkusmo nastavte pohyblivou polopiimku do pozadované pozice a
odectéte hodnoty hla. Reseni nékterych tloh jsou uvedena v zavéru pracovniho sesitu.



2.3.) V kartézskych soutadnicich je osa x popsana podminkou, ze y = 0 A z = 0. Jak bude
tato podminka vypadat ve sférickych soutradnicich? Popiste takto vSechny tti kartézské osy.

e 2.4.) Podobné jako v predchozim tikolu popiste nésledujici roviny:
a) rovina xy (tj. rovina dand podminkou z = 0)

b) rovina zz

c) libovolnd rovina obsahujici osu z

2.5.) Jaky geometricky dtvar tvori viechny body, které

a) maji stejnou (pevné zadanou) soutadnici r, ale lisi se ve 6, 7
b) maji stejnou (pevné zadanou) soutadnici 67

¢) maji stejnou (pevné zadanou) souradnici ¢?

e 2.6.) a) Jestlize n¢jakd (skaldrni) funkce prostorovych souradnic nezavisi na r, co to pro
ni znamena? Jak vypadaji mista, kde ma tato funkce stejnou funkéni hodnotu?
b) Reste predchozi ilohu i pro funkei nezdvislou na 6, ¢, resp. nezavislou na obou thlech.

Pokud jste se svymi feSenimi 1uloh v této kapitole spokojeni, porovnejte je s vysledky na
konci sesitu.

3. Vinové funkce stacionarnich stavu atomu vodiku

VInova funkce popisujici stacionarni stav elektronu v atomu vodiku se da napsat jako soucin
tT1 funkei, pticemz kazda zavisi pouze na jedné sférické soutadnici, tj.

wnlm(r> 97 ()0) = Rnl(r)@lmO?)q)m(gp)' (1>

Jak je vidét z predchoziho zapisu, tak jednotlivé stacionarni stavy jsou ,cislovany“ pomoci
trojice kvantovych ¢éisel n, [, m. Pro jejich hodnoty plati nasledujici podminky:

n=1,23..  1=012.n—1 m=0+1,+2 .. +1 (2)

Vyznam jednotlivych ¢asti vinové funkce

o Radialni ¢ast vlnové funkce ma tvar

R = (2) 1 (2) 5, ®)

kde a = 5,3-10"* m je tzv. Bohrtiv polomér a L,,; je polynom.! Vidime, ze pro velké hodnoty
r vinova funkce exponencialné klesa.

1Jedn4 se o tzv. Laguerratv polynom stupné n + 1 a fadu 21 + 1, coz se obvykle zapisuje L25f] (22). Tyto

polynomy, podobné jako ostatni pojmenované systémy polynomu, muzeme najit ve vhodné literatufe, napt.

v Rektorysové Uzité matematice nebo v anglické Wikipedii. Nalezneme zde nejenom defini¢ni vztahy, jejich

vlastnosti, ale také tabulky konkrétnich tvaru polynomu pro nizké hodnoty indexu. V tomto piipadé vidime,
2r

ze do konkrétniho polynumu je tieba za x dosadit x = ==



e Soucin obou thlovych ¢asti muzeme ¢asto najit pod ndzvem kulovd funkce Yi,,(0, p):

Yim(8, ) = O (0) (), (4)
O (0) = Py (cos ), (5)
®,, () = €™ = cos(imyp) + isin(imyp), (6)

kde Py, (x) jsou tzv. pridruzené Legendrovy polynomy.

Jak vidime, zavislost vlnové funkce na ¢ je velmi jednoduché. Jedna se o jedinou ¢ést vlnové
funkce, kterd neni redlna (vnasi komplexnost), ale jeji absolutni hodnota se pro vsechny hod-
noty ¢ rovna 1. To znamena, ze pokud budeme pocitat hustotu pravdépodobnosti vyskytu
(tj. spocteme [t |?) zavislost na ¢ vymizi docela.

V nasledujicich ikolech se seznamite s tim, jak jednotlivé funkce vypadaji a jak vytvareji
celkovou hustotu pravdépodobnosti.

4. Legendrovy polynomy

Nejprve se budeme zabyvat tou ¢asti vlnové funkce, kterd zavisi na ihlu 6.

Pii feseni tkolu v této kapitole se pouziva aplikace s ndzvem Legendre 2D.exe. V ni se
kvantova ¢isla nastavuji vlevo nahote a nepovoli nastavit nedovolenou kombinaci téchto ¢isel.
Po zméné hodnot program piekresli vsechny grafy (pozor, muze to chvilicku trvat, protoze
uvedené funkce se pocitaji a vykresluji bod po bodu). Pro nizké hodnoty kvantovych ¢isel
se zobrazi i analyticky tvar vykreslované funkce.

4.1.) Pohrajte si s programem, vyzkousejte ruzné hodnoty [, m. Vytvoite vlastni hypotézy,
jak jednotlivé grafy interpretovat, jak spolu souvisi. Pro nizka kvantova ¢isla ,zkontrolujte®
spravnost grafu dle analytického tvaru funkce. Vsechny své napady poznamenejte. Nectéte si
nésledujici vysvétleni, ale pokuste se nejprve zformulovat vlastni pohled (nejlépe pisemné!).

Program zobrazuje stejny polynom ve tfech dvojicich ruznych typu
grafu. Aby se ndm o nich 1épe hovorilo, oé¢islujeme si grafy podle
schématu vlevo.

Popis jednotlivych grafti
Nasledujici text si peclive prectéte a promyslete. Oznacte jeho ¢asti, které jste odhalili sami.

Graf 1 je klasicky kartézsky graf, ve kterém je zakreslena ptislusna funkce. VSimnéte si, ze
proménna 6 opravdu nabyva hodnot od 0 do 7.

V grafu 2 je osa z svisle. Uhel § méifme (neorientované) mezi osou z a vybranym smérem
(polopfimkou vychazejici z poc¢atku). Hodnota polynomu pro dany thel 6 je vyjadiena ,in-
tenzitou® (sytosti, jasnosti) barvy, jakou je piislusna polopiimka nakreslena. Kladné hodnoty
jsou vykresleny ¢ervené, zaporné hodnoty modre.



P1i konstrukei grafu 3 (tzv. polarni graf) vynasime hodnoty polynomu opét na prislusné po-
loptimky vychéazejici z pocatku. Na polopiimku pro dané € vyneseme od pocatku souradného
systému usecku, jejiz délka odpovida funkéni hodnoté pro tento tthel. Protoze je vynasena
funkce spojita, vytvori koncové body vsech tsecek péknou hladkou kfivku. Barvy zde fun-
guji podobné jako v grafu 2. VSechny body na polopfimce maji stejny tihel 6, tedy
stejnou funkéni hodnotu!

Spodni fada grafu (grafy 4, 5, 6) presné odpovidd té horni, pouze je ve vSech grafech vy-
kreslena druha mocnina daného polynomu.

4.2.) Zaméime pozornost jesté jednou na grafy 2 a 3. Zkuste se zamyslet nad tim, pro¢ je
vyuzita jenom pulka prostoru, ktery jim je vymezen.

Vysvétleni

Uhel 6 nabyva hodnot od 0 do m, coz presné odpovida poloviné ,kruhu®“. Svisla osa téchto
grafu odpovida ose z prostorového soufadného systému a vodorovna napf. ose x (nebo y).
Ale pro kazdy thel # najdeme v této roviné dvé ruzné polopiimky vychazejici z pocatku
soutadnic. Tyto polopiimky jsou zrcadlové symetrické vuci ose z. Nic ndm nebrani v tom,
vykreslit nasi funkci i na polopiimky v levé ¢asti grafu (stisknéte tlac¢itko Zrcadleni).
Neziskdame tim sice zadnou ,novou“ informaci o dané funkci, ale vysledny obrazek bude
l1épe odpovidat jejimu ,skute¢nému prostorovému prubéhu*.

e 4.3.) Pozor — pii zapnutém zrcadleni, nezobrazuji grafy 2 a 3 prubéh daného polynomu
pro 6 od 0 do 27, jak by se mohlo zdat, ale opravdu ,zrcadli“ prubéh funkce od 0 do 7 podle
osy z. Zkuste najit vhodnou funkci ©y,,(9) = P, (cos ), na které lze rozlisit zrcadleni od
zobrazeni prubéhu funkce v intervalu od 0 do 7.

4.4.) Ovérte vsechny uvedené vlastnosti grafu na zobrazeni nékolika ruznych polynomu —
tj. zobrazte si nékolik ruznych polynomu a prozkoumejte jednotlivé grafy, zda opravdu od-
povidaji tomu, co bylo napsano vyse. Specidlné se zaméite na to, jak poznat minima, maxima
a nulové hodnoty v jednotlivych typech grafti a zda si vzajemné odpovidaji.

K teseni dalsi ilohy budete potiebovat tuzky dvou barev, idealné modrou a ¢ervenou.
Pokud pouzijete jiné dvé barvy, poznamenejte si, kterda hraje roli jaké barvy. Vpravo nad
kazdym grafem je malé tlacitko, kterym lze vypnout a zapnout jeho zobrazovani. Navic
nahote vpravo jsou tlacitka, kterymi lze vypnout ¢i zapnout vSechny grafy najednou. Pied
feSenim dalsiho 1kolu zapnéte zrcadleni a vypnéte zobrazeni vSech grafi.

4.5.) a) Nastavte tyto hodnoty kvantovych ¢isel: | = 4,m = —1. Potom zapnéte pouze
graf 1. Nakreslete (na papir), jak budou vypadat ostatni grafy. Pro kresleni je vhodné si
nejprve nacrtnout ,miizku“ uvedenou nize. Snazte se spravné zachytit barvu i intenzitu
barvy (napt. hustotou srafovani). Az budete mit vSe zakresleno, zkontrolujte si spravnost
zapnutim vsech grafu.



b) Opét vypnéte vSechny grafy, nastavte [ = 4,
m = 2. Zapnéte tentokrat pouze graf 2 a nakreslete
ostatni. Po nacrtnuti si nezapomente své vysledky
zkontrolovat.

c) A posledni varianta. Vypnéte opét vSechny
grafy, nastavte [ = 3, m = 2, zapnéte pouze graf 3,
dokreslete ostatni a zkontrolujte své vysledky.

Pokud jste v tomto tkolu udélali vice chyb nebo si nejste jisti tim, ze podle jednoho typu
grafu spravné vytvorite jiny, vyfteste si jeSté nékolik podobnych tloh dle svého vybéru. Je
dulezité si nejenom tici, jak bude funkce vypadat, ale opravdu se pokusit ji zachytit na papir,
protoze tim jste nuceni premyslet o vybéru barvy, intenzité srafovani, velikosti ,kopecku® a
lépe odhalite, jak moc jste se trefili.

4.6.) Pti kresleni a prohlizeni prubéhu funkei do jednotlivych typu grafu jste si mozna
povsimli dalsim, jemnéjsich detailt, v ¢em se funkce promeénuji, napt. ,protazeni maxim*,
zména tvaru, ... Poznamenejte si je.

e 4.7.) S grafem 1 se bézné pracuje v hodinach matematiky i fyziky na SS, zbylé dva typy
se pouzivaji velmi zfidka (nejenom na SS). Aniz byste si znova cetli jejich vysvétlent, zkuste
zformulovat vlastnimi slovy na zakladé zkusenosti ziskanych v pfedchozi iloze, co vyjadiuji
(napt. jak byste vysvétlili nékomu, kdo je vidi poprvé, jak jim rozumét). A hlavné na co si
dat pfi jejich pouzivani pozor.

4.8.) Zkuste porovnat vyhody a nevyhody jednotlivych typu zobrazeni (grafy 1, 2, 3). Napada
vas néco z praktického zivota, co by se dalo dobfte kreslit pomoci méné béznych grafi?

e 4.9.) Otézka spise fyzikdlni. Pro¢ nas zajima druhd mocnina Legendrova polynomu?

5. Kulové funkce

V této kapitole se budeme zabyvat celou tthlovou ¢ésti Y, (0, ¢) vinové funkce (tzv. kulovymi
funkcemi). Uz vime, Ze ¢ast zdvisld na ¢ (tj. ®,,(¢)) je pomérné jednoduchd a jako jedind
¢ast vinové funkce je komplexni.

5.1.) Pripomerte si, jak to dopadne s komplexnosti a zdvislosti na obou thlech, pokud
spocitame |Y,,(6, 0)|*?

5.2.) Na |Y,u|?> se budeme divat jako na funkci vSech ti{ prostorovych proménnych r,0, .
Jaky tvar maji mista, kde ma diky nezavislosti na r a ¢ urcité stejnou funkéni hodnotu?

e 5.3.) Na zékladé teseni predchozi tlohy zkuste vymyslet, jaké hodnoty ma druhd mocnina
kulové funkce na polopiimkéach, které nelezi v roviné obrazovky, resp. papiru? Jaky maji
tvar oblasti, ve kterych bude mit funkce stejnou hodnotu? Jak lze z 2D graft z predchazejici
kapitoly ziskat 3D grafy?



Pro tuto kapitolu je pfipravena aplikace Legendre 3D.exe, ve kterém
se sezndmime i s prostorymi moznostmi zobrazeni. Je podobnd té |1 ]2
predchazejici. Grafy si opét ocislujeme, aby se nam o nich 1épe hovotilo. 314

5.4.) Pohrajte si s programem, vyzkousejte ruzné hodnoty [, m. Vytvorte vlastni hypotézy,
jak spolu souvisi plosné a prostorové grafy. Prosim nectéte si vysvétleni, které nasleduje, ale
opravdu se pokuste to nejprve zformulovat sami.

Obéma prostorovymi grafy lze pomoci mysi otacet, zvétSovat a zmensovat je. Pokud se ztratite v tom, jak

maéte obrizek natoceny, restartujte program. Vrati se do puvodniho nastaveni, ve kterém je osa z svisle.

Vysvétleni 3D grafa

Pripomenme si, ze v celé této kapitole vykreslujeme druhé mocniny kulovych funkei (resp.
Legendrovych polynomiu) a nase funkce zavisi jen na 6. Grafy 1 a 2 jiz zndme z predchozi
kapitoly.

Graf 3 je prostorovou analogii grafu 1. Protoze ted uz ale nemuZeme nakreslit vSechny
poloptimky vychazejici z pocatku, protoze by se nam vzajemné za sebou schovavaly, orizli
jsme cely prostor a ponechali jen kouli kolem pocatku souradnic, takze vidime jen barvy
pruseciku polopiimek a této koule (barvy ,koncu usecek®, které lezi na kouli).

Graf 4 je prostorovou analogii poldrniho grafu (graf 2). Konstruovén je uplné stejné. Na
kazdou polopiimku si vyneseme od pocatku tsecku, jejiz délka vyjadiuje hodnotu. Protoze
je funkce krasné spojita, vytvori nam takto ziskané body krasnou hladkou plochu, kterd je
na tomto grafu znazornéna.

5.5.) Prostorové grafy 3 a 4 vzniknout tak, ze plosnymi (1 a 2) néjak pohybujeme. Jak? Jak
fikame této symetrii?

5.6.) Tento tikol je podobny jako v predchozi kapitole. Vypnéte vzdy zobrazeni vSech
grafii. Nastavte uvedené hodnoty kvantovych c¢isel, zapnéte dany graf, nakreslete zbylé a
pak si vse zkontrolujte. Je jasné, ze kresleni prostorovych obrazku je narocné, ale pokuste se
na papir zachytit alespon podstatné rysy dané plochy (nebo pouzijte plastelinu :-) ).
a) [ = 3,m = 2, zapnéte graf 1
b) I = 4,m = 2, zapnéte graf 3
c) I =2,m =0, zapnéte graf 4

Pokud jste v tomto ukolu udélali vice chyb nebo si
nejste jisti tim, ze podle jednoho typu grafu spravneé vy-
tvotite ostatni, vyteste si jesté nékolik podobnych tloh
dle svého vybeéru.

e 5.7.) Aniz byste si znova cetli vysvétleni, zkuste zformulovat vlastnimi slovy na zdkladé
zkusenosti z predchoziho tikolu, co vyjadiuji 3D grafy (napf. jak byste popsaly prubéh funkce
nékomu, kdo takovyto zpusob zakresleni vidi poprvé).

5.8.) Popiste vyhody a nevyhody jednotlivych typu zobrazeni (rovinného a prostorového,
intenzitou barvy a polarnim grafem) a porovnejte je.



6. Radialni ¢ast vilnové funkce

V této kapitole se dostavame k radidlni ¢asti vinové funkce. Tato ¢ast udava, jak se méni
vlnova funkce v zavislosti na vzdalenosti od pocatku r.

Celd vlnova funkce je déana souc¢inem radidlni a thlové c¢asti. Hustota pravdépodobnosti
vyskytu elektronu je dana druhou mocninou vlnové funkce, resp. presnéji

[Vt (1,6, @) > = [ Rua(r) Yt (8, 0)[* = Ry (1) Py (cos 6)

A praveé tuto funkci se budeme snazit zobrazovat v této casti.

6.1.) Pro tuto kapitolu je pripraven program 3D_orbitaly.exe. Nez se pustime do dalsiho
vykladu a préce, pustte si ho a vyzkousejte, co zobrazuje.

Zavedeme si opét ocislovani grafu. Grafy 1 a 2 jiz znate z predchozich ¢asti
(zobrazuji druhou mocninu velikosti kulové funkce, tj. [Y]?), graf 4 vlevo 1 ‘ 213
dole zobrazuje druhou mocninu radidlni ¢dsti vinové funkee, tj. R?,. Grafy 4 15
3 a b se snazi zachytit celkovou hustotu pravdépodobnosti |¢,,,,|* nalezeni

elektronu v daném stacionarnim stavu.

6.2.) Zkuste prijit na to, jak spolu souvisi grafy 3, 5 a ostatni grafy. Pomoci vdm muze modry
posuvnik vlevo dole a druhy vpravo nahore. Nez budete ¢ist dal, napiste své postiehy.

Vysvétleni grafi

Jak jiz bylo napsano vyse, grafy 3 a 5 zobrazuji hustotu pravdépodobnosti vyskytu elek-
tronu pomoci intenzity ¢ervené barvy. Graf 3 ukazuje tez libovolnou rovinou, ktera obsahuje
osu z (ta je umisténa svisle). Diky nezéavislosti |t),,,|? na ¢ jsou vsechny tyto fezy stejné.
Prostorovou zévislost ziskame tak, Ze tento graf roztoc¢ime kolem osy z (tj. kolem svislé osy).

Poznamka: Hustota pravdépodobnosti je ve vétsiné mist velmi mala, tak mald, Zze tmavé Cervend témeér
nejde odlisit od cerné. Graf 3 se tedy zda skoro cely ¢erny. Tyto méneé zietelné oblasti s nenulovou hustotou
pravdépodobnosti si muzete zvyraznit tim, Ze posunete doli modry posuvnik na barevné skale vpravo od
tohoto grafu. Mista, ve kterych je hustota pravdépodobnosti vyssi nez odpovidd aktudlni poloze tohoto
posuvniku, se vykresli bile. Pro hustotu pravdépodobnosti nizsi se vyuzije opét cela skédla ¢erna-cervena, a

proto se zvyrazni i mista, kterd byla predtim ,,pfili§ mélo ¢ervena“.

V grafu 5 je hustota pravdépodobnosti zobrazena na povrchu koule se stfedem v pocatku
souradnic. Polomér koule se nastavuje posuvnikem vlevo dole. O velikosti poloméru nas
informuje poloha zluté tsecky v grafu 4 a kruznice v grafu 3. Z duvodu pékného zobrazeni
se koule (i kdyz redlné ménime jeji rozméry) vykresluje stéle stejné velka. Kouli 1ze otacet a
presvedcit se tak o symetrii hustoty pravdépodobnosti vuci ose z.

6.3.) Zkuste si vytvorit a popsat néjaky postup, jak z grafu, na kterych je samostatné za-
chycena uhlova ¢dst (grafy 1 a 2) a radidlni ¢éast (graf 4), vytvorit graf celkové hustoty
pravdépodobnosti (graf 3).



6.4.) Pomoci malého tla¢itka v pravém hornim rohu grafu 3 ho vypnéte. Nastavte nasledujici
hodnoty kvantovych ¢isel a pokuste se nakreslit, jak bude graf 3 vypadat. Potom si své
vysledky zkontrolujte.

a)n=3,1=0m=0 b)n=4,1=3m=1 c)n=4,1=2m=1

6.5.) Porovnejte obé zobrazeni hustoty pravdépodobnosti (grafy 3 a 5), jejich ndzornost,
vhodnost, vyhody a nevyhody.

A ted jeste dvé tlozky fyzikdlni, ve kterych se zaméfime pouze na radidlni ¢dst:

6.6.) Nekdy je hodnota radidlni ¢dsti vinové funkce pro r = 0 nulové, nékdy ne. Zobrazte si
nékolik ruznych vinovych funkci a najdéte jednoduché pravidlo, kdy to nastane.

6.7.) Opét si zobrazte nékolik radidlnich ¢dsti, ale tentokrat se zaméfime na pocet nulovych
bodu. Pozor: nebudeme zapocitavat piipadnou nulovost pro r = 0 (tj. v pocatku) a pro
r — o0o. Zkuste najit ,vzorecek”, jak z hodnot kvantovych ¢isel urcit pocet téchto nulovych

bodu.

Poznamka o radialni hustoté pravdépodobnosti

Mozné vés v tloze 6.6. prekvapilo, Ze pro nékteré staciondrni stavy (napt. pro zakladni stav
n =1, 1 = m = 0) ma radidlni funkce svoje maximum v pocatku soustavy souradné — tj. ze
je nejpravdépodobnéjsi najit elektron uprostied atomu.

U tuvah tohoto typu — jak je pravdépodobné najit elektron nékde — si musime dat po-
zor, zda nds zajimé opravdu konkrétni misto, nebo (coz je Castéjsi) nds zajima pouze
skutecnost, zda elektron nalezneme v zadané vzdalenosti od stfedu atomu. Pokud nédm jde
pouze o vzdalenost mluvime o tzv. radialni hustoté pravdépodobnosti. Tu ziskame tak,
ze ,vyintegrujeme® hustotu pravdépodobnosti pres povrch koule (oblast, kde mé elektron
pozadovanou vzdalenost). Pro [ = 0 nezdvisi vlnova funkce na thlech a hledand radialni hus-
tota pravdépodobnosti by byla p(r) = povrch koule - |1|? =~ r? R?. Stejny vztah dostaneme
i v pifpade [ # 0.2 Vidime, Ze ¢len r? ndm spolehlivé ,vynuluje p(r) pro r = 0, tj. velmi
malé vzdélenosti elektronu od jadra nejsou prilis pravdépodobné.

Hustota pravdépodobnosti ve velkych vzdalenostech klesa, ale povrch koule, na které hledame
elektron naopak roste, takze vyslednd radialni hustota zavisi na tom, jak dopadne po-
rovnani téchto dvou protichudnych vliva. Nastésti exponencidlni pokles R je dostatecné
Lsilny . takze v opravdu velkych vzdalenostech od jadra se elektrony vyskytuji s velmi ma-
lou pravdépodobnosti.

Hustota pravdépodobnosti vyskytu elektronu a radialni hustota pravdépodobnosti
se velmi casto nespravné zameénuji!

2Pro libovolné | dostdvdme pro radidlni hustotu pravdépodobnosti p(r) vztah

2 ™ 2m ™
o) = [ [ IREIVE O 0 sinodode = PIRE) [ [V (6.0)sin0a0do = r2IRE ().
0 0 0 0

Pti vypoctu jsme vyuzili toho, ze kulové funkce tvoii ortonormalni systém pfi integraci pfes plny prostorovy
thel, tj. ze jsou normované na povrchu jednotkové koule.



6.8.) Pomoci tlacitka nad grafem 4 si muzete zobrazit i radidlni hustotu pravdépodobnosti
(vykresli se zelené, zvolit muzete ze dvou variant — se spoleé¢nou $kalou nebo s rozdilnymi
svislymi skdlami tak, aby obé funkce mély ,,podobné vysoké kopecky*). Pozorujte a popiste
vliv ¢lenu 72 v radidlni hustoté pravdépodobnosti p(r).

7. Orbital

7.1.) Pokuste se popsat, co je podle vas orbital. Nejde o to dohledat a citovat presnou definici,
ale popsat tfeba i velmi mlhavou vlastni predstavu.

Vysvétleni

Pojem atomovy orbital se pouziva ve dvou rozdilnych vyznamech. Nékdy se pod pojmem
orbital mysli ptimo hustota pravdépodobnosti nalezeni ¢astice v daném stacionarnim stavu.
Castéji se ale pod orbitalem mysli ,prostor®, kde je pravdépodobnost nalezeni elektronu
svelkd“. Bud pozadujeme, aby byla vétsi nez néjaka hodnota, nebo je tato oblast vyme-
zena pozadavkem, ze celkovd pravdépodobnost nalezeni elektronu v této oblasti ma byt
napf. 95 %.

Tvar orbitalu si muzete zobrazit v programu 3D_orbitaly.exe pomoci grafu 3. Posunovanim
posuvniku vpravo od grafu se nastavuje limit pro velikost hustoty pravdépodobnosti. Mista,
kde je tato hodnota vyssi, se vykresli bile a tvoii orbital (v tomto vyznamu). Prostorovy
obrazek bychom, jak jiz dobte vime, ziskali roztocenim tohoto fezu kolem osy z (svislé osy).
Takze je vidét, ze se casto jedna o nékolik nesouvislych oblasti.

Na tomto misté bych vas chtéla darazné varovat pied obrazky v nékterych
ucebnicich & jinych textech. Casto se za hustotu pravdépodobnosti nalezeni
elektronu vydava prostorovy polarni graf kulové funkce, coz neni spravné! Navic
velmi casto nejsou tyto prostorové grafy nakresleny spravné — nerespektuji valcovou
symetrii. Také jsou casto prislusné obrazky kresleny jen ,,od ruky“, ¢imz se sice
zachova poloha minim a maxim, ale jiz ne presny tvar téchto funkci.

8. A co na to chemici?

Celou dobu jsme pracovali s jednou mnozinou stacionarnich stavi — bazi prostoru vsech
vlnovych funkei popisujicich stavy, ve kterych se elektron v atomu vodiku miuze nachézet.
Protoze energie zavisi pouze na kvantovém ¢isle n (vuéi kvantovym éislum [ a m je degenero-
vand), je kazda povolend energie n’-krat degenerovana. (Dokazte!) Kazd4 linedrni kombinace
,hasich® stacionarnich stavu se stejnym n ma také dobfe definovanou hodnotu energie a je
také stacionarni. To znamena, ze lze vytvorit i jiné ,stejné dobré“ baze.

Napriklad chemici pfi vysvétlovani podstaty chemické vazby ¢asto pracuji s jinym systémem
stacionarnich funkci. Proto pri prohlizeni obrdzki v chemickych ucebnicich je treba jisté
opatrnosti.



Vysledky nékterych tloh

2.1.) a) r €< 0,00) b) 8 €< 0,7) ¢) p €<0,27)

23.)a)0=7/2, p=0nebo p=7nb) 0 =n/2, ¢ =m/2 nebo ¢ =31/2¢c) § =0 nebo § ==
2.4.) a) 6 = /2 b) 0 libovolnd, ¢ = 0 nebo 7 ¢) 8 libovolnd, ¢ = pg € (0,7) nebo ¢ = g + 7
2.5.) a) povrch koule b) plast kuZele s vrcholem v poédtku c) polorovina, osa z tvoii jeji hranici

2.6.) a) polopiimky vychdzejici z po¢atku b) polokruznice se stfedem v pocdtku a krajnimi body na ose z;
kruznice v rovinach kolmych na z se stfedem na ose z; povrch koule

5.1.) Vysledek bude redlny a zcela zmizi zdvislost na ¢, tj. |V, (0, ¢)|*> = L2 ,(cos ).
5.2.) povrch kuzele se stiedem v pocatku

5.5.) roztocit kolem osy z, rotaéni nebo vélcova symetrie
6.6.) prol =0

6.7)n—1—1

Zaveérecny dotaznicek

Na zavér si dovolim jesté dotaznicek, abych védéla, jak se vam s timto materidlem pracovalo:

Na skale od 2 (perfektni) do -2 (horor) ohodnotte
a) srozumitelnost kol a vykladu

b) piinosnost

¢) zdbavnost a zajimavost préce s programy

Prosim okomentujte tento material i slovné.

Napadd Vas jesté néjaké dalsi zobrazeni hustoty pravdépodobnosti nebo jednotlivych ¢asti vlnové funkce,
které by vam pomohlo vytvorit si predstavu, jak tyto funkce vypadaji?

Napadd vas jesté néjaky jiny typ ukolu, ktery by mohl slouzit k lepsimu pochopeni nebo ovéreni spravné
interpretace jednotlivych typu grafu?

Jakékoli dalsi poznamky:

Na zavér bych vam moc rdda podékovala za prostudovani téchto pracovnich listi, splnéni a vyplnéni ukolu.
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Konkrétni tvary c¢asti vinové funkce:

Radiélni ¢ast R, (p), p = %, kde Legendrovy polynomy s argumentem cos 6, tj.
a=5,3-10""'m je tzv. Bohritv polomér P, 1 (cosb)
Rio(p) =2e77 Poo(0) = %ﬁ

g)e*g P17_1(9)=%1/%Sil’10
: %\/%COSG
P171(9) = —%w%sin@

=
[\)
=
—
2
=
I
2
—
(=}
T =
®
|
s
o
—~
>
=
Il

R30(p) = % (1 %p—i— %pQ) e 5 P, _5(8) = i 21—7‘? sin? 0
__8 1y -2
R3.1(p) 276 p(l—gp)e s Py _1(0) = /22 sinf cos
R3o(p) = 2= pe 5§
; 81/30 Pyo(0) = i\/% (3cos?6 —1)
Py () = —14/32 sinfcos 6
P272((9) = i % SiIl2 0
R470(p) = i (1 - %p—l— %pz - ﬁp:i) e 4 P37_3(t9) = %1 / Z%"') sin® 0
Rii(p) = 51/30p(1— 30+ 550°) ek Py _5(0)=1 %sinQ@cosH
_ 1201 _ 1\ -2
Ria(p) = 64\{5p gl plQp) e P;_1(0) = é,/zﬂ—lsinﬁ (500829 — 1)
Ras(p) = 7osvas P et 1 [7 3
P o(0) = Z\/; (5cos® g — 3cosb)
P;1(0) = —%\/% sin 0 (50052 0 — 1)
Pyo(0) = 1 %sirﬁ&cos@
P3’3(9) = —%\/3?? sin39
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