
POŽADAVKY ATOMOVKA
Vypracoval Iosephus Kučeravý

• Definovat a ve správných souvislostech použít následující termíny

■ Symetrie = „souměrnost”1,
symetrický objekt je invariantní vůči speciálním geometrickým transformacím - operacím symetrie

■ Prvek a operace symetrie

Prvek symetrie Symbol Operace symetrie Symbol

rovina zrcadlení σ zrcadlení, reflexe Σ

střed inverse i inverse I

(vlastní) osa rotace cn rotace kolem cn Cn

nevlastní osa rotace sn rotace kolem sn s následnou reflexí na rovině kolmé k sn Sn

identita E

Indexy v rovinách zrcadlení σv, σh, σd určují jejich orientaci (vertikální, horizontální, dihedrální)

■ Bodová a prostorová grupa

▶ grupa = „svazek množiny a binární operace na ní”

Kde binární operace musí splňovat:

1) pro a, b z G, ab taky z G . . . je definováno násobení prvků (uzavřenost grupy)
2) (ab)c = a(bc) . . . asociativita násobení prvků
3) ea = a pro ∀a z G . . . existence jednotkového prvku (E)
4) a−1a = e pro ∀a z G . . . existence inversního prvku (a−1)

▶ bodová grupa: nechává alespoň jeden bod v prostoru nehybný2

Bodová grupa Prvky symetrie Prvky symetrie (název)

C1 E identita
Ci i střed inverse
Cs σ rovina zrcadlení
Cn Cn rotace kolem n-četné osy cn

Cnv Cn + nσv Cn složená s n-násobným vertikálním zrcadlením
Cnh Cn + σh Cn složená s n-násobným horizontálním zrcadlením
Dn Cn + nC2 Cn složená s n-násobnou rotací podle C2 kolmé na Cn

Dnh Dn + nσv + σh Dn složená s n-násobným vertikálním zrc. a s horizontálním zrc.
Dnd Dn + nσd Dn složená s n-násobným dihedrálním zrcadlením
Td molekula má symetrii tetraedru
Oh molekula má symetrii krychle nebo oktaedru
Td molekula má symetrii koule

1Daniš, str. 104
2Daniš, str. 108
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▶ prostorová grupa: popisuje symetrii krystalů3

Prvky a operace symetrie obohaceny o translaci (opakování elementárního motivu přesunováním +
operacemi symetrie)

3Daniš, str. 156
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■ Chiralita = „stranová (levo-pravá) vyhraněnost” molekulárních isomerů
▶ isomery: sloučeniny stejného sumárního vzorce a hmotnosti, ale rozdílné struktury-vlastností
Pozn.: Chirální sloučenina nemá rovinu ani střed symetrie!

■ Enantiomer
Levá (L) či pravá (D) modifikace (forma) isomeru, objeveno Pasteurem4, v přírodě převažují leváci
▶ optické enantiomery: stáčejí rovinu polarisovaného světla

■ Racemát
Směs optických enantiomerů L a D v poměru 1:1 → výsledný roztok tak nestáčí rovinu polarisovaného světla

■ Elementární buňka
Nejmenší jednotka krystalické struktury.
Podle obsazení krystalické mříže se dělí na:
▶ prosté (primitivní) buňky SC

- mřížové body jsou jen v rozích hran (minimální objem)
▶ centrované buňky

- více mřížových bodů na buňku (násobný objem)
▷ plošně centrované buňky FC - mřížové body jsou v rozích hran a ve středech stěn
▷ prostorově centrované buňky BC - mřížové body jsou jen v rozích hran a jeden je v průsečíku těleso-

vých úhlopříček

SCC - primitivní kubická mříž FCC - plošně centrovaná BCC - prostorově centrovaná

■ krystalová mříž = „lešení atomu”
Množina abstraktních bodů, pomocí nichž se popisuje struktura krystalu. Vystihuje translační periodicitu
krystalické struktury.
▶ struktura krystalu = prostorové uspořádání atomů v krystalu (mříž+hmotná báze)
▶ elementární mříž = základní geometrický motiv, jehož opakováním získáme krystalovou mříž

■ hmotná báze = způsob, jakým jsou v krystalické mříži rozmístěny atomy5

Pozor! Atomy nelze z důvodů symetrie elementární mříže umístit do mříže libovolně!

4Daniš, str. 101
5Daniš, str. 164
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■ Bravaisova mříž
Nekonečná řada diskrétních (mřížových) bodů generovaná pomocí celočíselných lineárních kombinací vek-
torů elementární mříže

Ve 2D:

2D 3D

krystalografické třídy 4 7

Bravaisovy mříže 5 14

bodové grupy mříží 10 32

prostorové grupy 17 230
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Ve 3D:
R⃗ = ma⃗1 + na⃗2 + pa⃗3 m,n, p ∈ Z

Platí: Každá prázdná mřížka různého typu příslušející dané soustavě, je Bravaisova mřížka

■ translační symetrie = invariance fyzikálních vlastností a struktury krystalu při periodickém posou-
vání elementární buňky

■ difrakce = „ohyb vlnění/záření”
Využívá se pro nepřímé zkoumání periodicity uspořádání atomů v krystalických látkách

Pro pozorování difrakce potřebujeme použít vlnovou délku záření srovnatelnou s rozměry atomů, což
jsou ∼Å, tedy potřebujeme rentgenové záření
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■ Difrakční podmínky6

▶ Laueho difrakční podmínky

Záření dopadá na řetízek atomů s periodou a⃗ pod úhlem αi a vychází pod úhlem αf

Směr záření je popsán vlnovými vektory k⃗i (dopadající), k⃗f (odražený) paprsek
Velikost vlnových vektorů:

∣∣∣⃗ki,f

∣∣∣ = 2π
λ

Klíčová myšlenka:
Abychom pozorovali nenulovou intensitu záření ve směru k⃗f , potřebujeme splnit podmínku konstruktivní
interference

⇒ dráhový rozdíl paprsků df − di = celočíselný násobek vlnové délky λ

df − di = hλ

a⃗ ·
(
k⃗f − k⃗i

)
|⃗kf |︸︷︷︸
2π/λ

= hλ

a⃗ · q⃗ = 2πh kde q⃗ je tzv. rozptylový vektor, h ∈ Z

VE 3D máme krystalickou mřížku definovanou třemi vektory: a⃗1, a⃗2, a⃗3 a pro každý z nich musí být
splněna podmínka konstruktivní interference, tedy dostaneme:

a⃗1 · q⃗ = 2πh
a⃗2 · q⃗ = 2πk
a⃗3 · q⃗ = 2πl

h, k, l ∈ Z

Laueovy rovnice však řeší pouze směr difraktovaného záření, neřeší intensitu difraktovaných pa-
prsků!!

6Daniš, str. 185
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▶ Braggovy difrakční podmínky

Rentgenové záření dopadá na roviny atomů s mezirovinnou vzdáleností d pod úhlem θ a
vychází pod stejným úhlem (tzv. symetrická difrakce na odraz)

Klíčová myšlenka:
Spodní paprsek musí oproti hornímu urazit delší vzdálenost (tlustá čára je vzdálenost navíc):

l = 2d sin(θ)

Opět musí platit podmínka konstruktivní interference, která má nyní tvar:

2d sin(θ) = nλ λ vlnová délka použitého záření, n ∈ Z

Číslo n je řád difrakčního maxima. Tato rovnice umožňuje určit periodu d difrakřní mřížky (tzv. mříž-
kovou konstantu).

Braggova rovnice má pak tvar
2dh,k,l sin(θ) = λ

kde dh,k,l značí mezirovinnou vzdálenost rovin s indexy hkl (v přímém prostoru)

Opět však řeší pouze směr difraktovaného záření, neřeší intensitu difraktovaných paprsků!!

■ reciproký prostor = „převrácený prostor”

Z matematického hlediska odpovídá difrakční obrázek Fourierově transformaci objektu, na kterém dochází
k ohybu.
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Symetrie původního objektu je v difrakčním obraze zachována.
Difrakční obrazec zobrazuje pouze to, co se v přímém obraze pravidelně opakuje, souřadnice bodů na
difrakčním snímku tak odpovídají frekvenci opakování nějakého motivu.

Platí: • Délky stran elementární buňky v přímém a v difrakčním obrazu jsou nepřímo úměrné
• Poloha bodu v difrakčním obraze je dána vlnovým vektorem (rozměr m−1)
• Rozměr vlnového vektoru je reciproký (převrácený) a celočíselný lineární obal básových lineárních

vektorů nazýváme reciprokým prostorem

▶ Laueho difrakční podmínky v reciprokém prostoru
Pro vektory reciprokého prostoru b⃗ musí platit podmínka ortogonality s vektory přímého prostoru a⃗

a⃗i · b⃗j = 2πδij

Vektory si můžeme rozepsat do složek:

a⃗1 = (x1, y1, z1) b⃗1 = (X1, Y1, Z1)
a⃗2 = (x2, y2, z2) b⃗2 = (X2, Y2, Z2)
a⃗3 = (x3, y3, z3) b⃗3 = (X3, Y3, Z3)

Rozpisem bychom pak dostali 9 rovnic pro 9 neznámých. Odsud postupným vyjádřením složek Z1, Y1, X1
a aplikací definice vektorového součinu:

X1 = 2π y2z3 − y3z2

a1 · (⃗a2 × a⃗3) Y1 = 2π z2x3 − z3x2

a1 · (⃗a2 × a⃗3) Z1 = 2π x2y3 − x3y2

a1 · (⃗a2 × a⃗3)

Celkem po obdobném odvozování i pro další 2 reciproké vektory:

b⃗1 = 2π a⃗2 × a⃗3

a⃗1 · (⃗a2 × a⃗3)

b⃗2 = 2π a⃗3 × a⃗1

a⃗1 · (⃗a2 × a⃗3)

b⃗3 = 2π a⃗1 × a⃗2

a⃗1 · (⃗a2 × a⃗3)

■ strukturní (rozptylový) faktor7

Amplituda rozptýlené vlny od n atomů je součtem příspěvků od jednotlivých atomů (rozptylových center).

F (q⃗) =
∑

n

fn(q) e−iq⃗·R⃗n

kde fn je atomový rozptylový faktor od n atomů (závisející na velikosti rozptylového vektoru q)
7Daniš, str. 210
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Difrakce bude pozorována pouze při splnění difrakční podmínky:

rozptylový vektor q⃗ = B⃗hkl difrakční vektor

Tedy po dosazení dostaneme:

F (B⃗hkl) ≡ Fhkl =
∑

n

fn(q) e−iB⃗hkl·R⃗n

A pokud vyjádříme souřadnice atomů v tzv. zlomkových souřadnicích (xn, yn, zn), pak poloha mřížového
bodu je popsána vektorem R⃗n = (xna, yna, zna) a platí B⃗hkl = 2π

a (hkl)

Fhkl =
∑

n

fn(hkl) e−i2π(hxn+kyn+lzn)

■ systematická vyhasínání 8 Do strukturního faktoru vstupuje nejen typ atomu (skrze fn), ale také jeho
součadnice.

→ Symetrické rozložení atomů může vést k nulové hodnotě strukturního faktoru pro určité hodnoty indexů
hkl (tzv. systematické vyhasínání)
▶ vyhasínací podmínky = „podmínky kladené na indexy hkl pro vyhasnutí”
▶ jak zjistit polohu souřadnice vyhasínání?

Do vzorce pro strukturní faktor je třeba dosadit symetricky neekvivalentní polohy

Například pro BCC mřížku: R⃗1 = (0, 0, 0)

2 mřížové body R⃗2 =
( 1

2 ,
1
2 ,

1
2
)

Pro 1 druh atomů (fn = f): Fhkl = f
(
1 + e−iπ(h+k+l))

⇒ Fhkl =
{

0 pro h+ k + l = 2n+ 1 (liché)
2f v ostatních případech

Pro FCC mřížku: R⃗1 = (0, 0, 0)

4 mřížové body R⃗2 =
( 1

2 ,
1
2 , 0
)

R⃗3 =
( 1

2 , 0,
1
2
)

R⃗4 =
(
0, 1

2 ,
1
2
)

Pro 1 druh atomů (fn = f): Fhkl = f
(
1 + e−iπ(h+k) + e−iπ(h+l) + e−iπ(k+l))

⇒ Fhkl =
{

0 pro h+ k + l smíšená
4f pro h+ k + l čistě sudá NEBO čistě lichá

8Daniš, str. 214
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■ kvazikrystal9 = „pevná látka, jejíž strukturní jednotky jsou uspořádané, nikoliv však periodicky”
▶ „normální krystaly”

U „normálních periodických” krystalů jsou povoleny pouze jisté vybrané četnosti rotačních os plynoucí
ze vztahu pro translační symetrii:

cos(φ) = m− 1
2 ,

∣∣∣∣m− 1
2

∣∣∣∣ ≤ 1

9Daniš, str. 229
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▶ quasikrystaly
U quasikrystalů jsou povoleny i další osy symetrie, např. desetičetná či pětičetná (vizte obrázek):

■ dualita vlna-částic10

17.-18. století: spor o podstatu světla, 2 tábory:
▶ Částicová hypothesa: světlo je proud částic

zastánci: Isaac Newton

▶ Vlnová hypothesa: světlo je příčné vlnění
zastánci: Christian Huyghens

Do počátku 19. století rasismus vůči Huyghensovi, přijímán obecně názor, že světlo je proud částic.

▶ 1803 Youngův experiment prokázal, že světlo interferuje a je tedy vlněním
V 19. století pak rasismus vůči Newtonovi, přijímán obecně názor, že světlo je vlnění.

▶ Thompson 1987, objeven elektron
▶ Lenardův experiment (1902) - fotoelektrický jev → světlo se chová i jako proud částic

Sjednocení 2 táborů pod vlnově-částicovou dualitu světla. Světlo se tak dle typu experimentu chová jako
vlnění (interference, difrakce) nebo korpuskulárně (fotoefekt, Comptonův rozptyl)

■ fotoefekt11

Lenard zjistil, že po osvětlení kovů viditelným světlem nebo UV zářením dochází k uvolnění částic (elek-
tronů), které jsou vlastnostmi identické s částicemi katodového záření.

Světlo je schopno uvolnit elektrony z kovu. Pro světlo - vlnění se předpokládala platnost následujících
jevů:

1. Vyšší intensita světla = vyšší kinetická energie uvolněných elektronů �
2. Nižší intensita světla = delší čas potřebný k uvolnění elektronů �
3. Světlo jakékoliv délky bude schopno uvolnit elektrony z kovu �

Experiment však prokázal, že tyto předpoklady NEPLATÍ!
10Daniš, str. 235
11Daniš, str. 235
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Místo toho PLATÍ následující:
1. Energie uvolněných elektronů NEZÁVISLÁ na intensitě světla (liší se pouze jejich počet - elektrický

proud) ✓

2. Elektrony jsou uvolněny okamžitě po dopadu světla ✓

3. Elektrony se uvolňují až od určité prahové frekvence - energie dopadajícího světla
✓

▶ Fotoefekt vysvětlil Albert Einstein, 1905

Maximální energie fotoelektronů Ee,max závisí na energii dopadajícího záření vztahem:

hν = Ee,max +W

kde W je tzv. výstupní práce a závisí na materiálu katody.
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■ Comptonův rozptyl = „neelastický rozptyl fotonů na nabité částici (nejčastěji elektronu)” Compton
studoval rozptyl rtg. záření na různých prvcích. Nezávisle na atomovém čísle prvku, na kterém dochází
k rozptylu, má část rozptýleného záření menší energii.12

Změna energie (vlnové délky) záření závisí pouze na úhlu rozptylu.

▶ rozptyl fotonu na volném elektronu (nejjednodušší příklad)
Volný elektron = je v klidu, nebo se pohybuje rovnoměrně přímočaře.

Foton má před srážkou energii a hybnost: E = cp, p⃗ = (p, 0, 0)

Foton má po srážce energii a hybnost: E′ = cp′, p⃗′ ̸= (p, 0, 0)

Elektron má před srážkou energii a hybnost: Ee = mec
2, p⃗e = (0, 0, 0)

Elektron má po srážce energii a hybnost: E′
e = c

√
p′

e
2 +m2

ec
2, p⃗e ̸= (0, 0, 0)

Při rozptylu platí zákony zachování energie a hybnosti (v relativistickém tvaru):

E + Ee = E′ + E′
e,

⇒ E′
e = E + Ee − E′,

p⃗ = p⃗′ + p⃗′
e

p⃗′
e = p⃗′ − p⃗

Obě rovnice upravíme, přenásobíme c2 a odečteme od sebe, abychom se zbavili neznámé energie elek-
tronu E′

e

m2
ec

4 = m2
ec

4 + 2
(
EEe − EE′ − EeE

′ + c2p⃗p⃗′
)

12Daniš, str. 239
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Označíme-li ψ úhel mezi vektory p⃗ a p⃗′, můžeme upravit na:

EEe = EE′ + EeE
′ − c2pp′ cosψ

Po dosazení za Ee, E a E′ získáme výraz pro energii fotonu po srážce

E′ = E

1 + E
mec2 (1 − cosψ)

Rozdíl energií fotonů před a po srážce je tedy

E − E′ = EE′

mec2 (1 − cosψ)

Za energie fotonu dosadíme E = hc/λ a E′ = hc/λ′, a vyjádříme rozdíl vlnových délek fotonu před a
po srážce

∆λ = λ′ − λ = h

mec
(1 − cosψ)

kde člen h/mec se označuje jako Comptonova vlnová délka λC

■ vibrace a rotace molekul
▶ dynamika atomů (jader) v molekulách:

1. globální pohyb molekuly (jako tuhého celku) = translace, rotace
2. vnitřní pohyby molekuly (kolem rovnovážných poloh) = malé kmity alias vibrace

▶ rotace
Nejjednodušší model: tuhý rotátor (činka), délka vazby se nemění, vizte obr. 2.17

Úhlovou frekvenci rotace označíme ω. Máme těžišťovou soustavu. Moment setrvačnosti molekuly je dán
klasickým vztahem

I = m1r
2
1 +m2r

2
2

a zároveň platí zákon zachování hybnosti:

m1r1 = m2r2

U molekul většinou známe délku vazby R, ale neznáme polohy od těžiště r1 ani r2, proto si vyjádříme
pomocí rovnice R = r1 + r2 naše neznámé:

r1 = m2

m1 +m2
R r2 = m1

m1 +m2
R
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Po dosazení za r1 a r2 dostaneme:

I = m1r
2
1 +m2r

2
2 = m1m2

m1 +m2
R2 = m′R2

kde m′ = m1m2

m1 +m2
je tzv. redukovaná hmotnost

Pomocí momentu setrvačnosti I můžeme vyjádřit moment hybnosti L

L = Iω

Ten ale musí splňovat kvantovací podmínku (J bude kvantovat rotační hladiny molekuly)

|L⃗| = L = ℏ
√
J(J + 1) J = 0, 1, 2, 3, . . .

Rotační energie molekuly jsou pak definovány vztahem:

EJ = 1
2Iω

2 = L2

2I = J(J + 1)ℏ2

2I

Můžeme pozorovat absorpci energie (záření), pokud se bude jeho energie rovnat rozdílu energií dvou (ro-
tačních) energetických hladin ∆E

Reálné molekuly ale mají elastické meziatomární vazby, což se též promítá do rozdílů energetických rotač-
ních hladin.

▶ vibrace
Názorně si lze vibrace představit jako deformaci elastické pružinky mezi dvěma tuhými koulemi
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Mechanika: frekvence kmitů závaží o hmotnosti m zavěšené na pružině o tuhosti k

ω =
√
k

m

Jakou frekvencí budou kmitat dvě závaží atomů připevněná na konce pružiny (vazby)? Označme hmot-
nosti atomů m1,2, jejich souřadnice x1,2 a jejich rovnovážnou polohu L. Změna délky pružiny x je pak
dána rovnicí:

x = x2 − x1 − L

Síly F1 a F2, natahující a smršťující pružinu, působí proti sobě, jejich součet je roven nule (u vibrací
nedochází k translačnímu pohybu molekuly jako celku),

F1 = m1ẍ1 = kx

F2 = m2ẍ2 = −kx

Opět neznáme okamžité souřadnice atomů x1 a x2. Jediná měřitelná veličina je okamžitá délka vazby
(vzdálenost mezi atomy) x, jejíž druhá derivace má tvar:

ẍ = ẍ2 − ẍ1

Vynásobíme-li rovnici pro F1 hmotností m2 a rovnici pro F2 hmotností m1, dostaneme:

−
(
m2F1 = m2m1ẍ1 = m2kx

)
m1F2 = m1m2ẍ2 = −m1kx

m1m2(ẍ2 − ẍ1) = −k(m1 +m2)x

⇒ m′ẍ = −kx , kde m′ = m1m2

m1 +m2
je redukovaná hmotnost dvouatomové molekuly

Frekvence vibrací molekuly se tudíž dá popsat podobně jako pro závaží na pružině, místo m dosa-
díme m′

ω =
√

k

m′ ⇒ ν = 1
2π

√
k

m′
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Klíčová myšlenka:
Ve světě atomů jsou i vibrace kvantované, nejjednoduší popis je pomocí harmonického oscilátoru

Energetické hladiny harmonického oscilátoru:

E(n) =
(
n+ 1

2

)
hν0, kde ν0 = 1

2π

√
k

m′

Kde n je číslo, kvantující jednotlivé hladiny.

▶ rotačně-vibrační hladiny
Ve skutečnosti se s na sobě nezávislými rotačními a vibračními spektry nesetkáme. Pozorujeme však
přechody v rotačně vibračních hladinách:

NEJVÍCE ENERGIE: elektronová excitace

STŘEDNĚ ENERGIE: vibrace

NEJMÉNĚ ENERGIE: rotace

▶ rotačně-vibrační spektra molekul:
Výběrová pravidla pro pozorované vibračně-rotační hladiny dvouatomové molekuly:

∆n = 1 pro vibrační hladiny
∆J = ±1 pro rotační hladiny

kde n a J jsou kvantová čísla vibračních a rotačních hladin

18



Pak rozlišujeme 2 větve: R (∆n = 1,∆J = +1) a P (∆n = 1,∆J = −1)

Pro nižší teploty převažuje R větev, protože jsou s vyšší pravděpodobností obsazeny základní stavy J ,
takže molekula již nemůže snížit svou rotaci (záporné hodnoty J jsou zakázány)

19



■ fonon = „quantum energie vibrací atomů v krystalické mříži”13

Fonon, též kmitový mód, vychází z představy, že energie kmitů krystalické mříže lze kvantovat.

Pokud atom přijme dostatek energie, např. formou tepla, začne kmitat na fraequenci ω. Energie kmi-
tového módu je pak E = hω.

Fonon považujeme za „quasičástici”, tj. objekt, který mimo krystal neexistuje, slouží jen k popisu da-
ného jevu.

Fonon se kvantuje jako lineární harmonický oscilátor:

■ disperzní relace =„závislost frekvence vlnění na směru šíření (vlnovém vektoru k)”14

▶ disperse (známe z optiky)
Příklad disperse (duha):

▶ de Broghlieho hypothesa = „duální chování hmotných částic”

Energie fotonu: E = mc2 = hν → Pro hmotné částice: mv2 = hν = h
v

λ

de Broghlieův vztah: λ = h

mv

Elektrony vykazují dle de Broghlieova vztahu vlnové vlastnosti, odpovídající vlnové délce, kterážto je
nepřímo úměrná jeho hybnosti.

13Daniš, str. 310
14Daniš, str. 244
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Z dispersní relace můžeme pak určit fázovou a grupovou rychlost šíření vlnění.

Grupová rychlost popisuje rychlost pohybu vlnového balíku.
Fázová rychlost popisuje rychlost pohybu fáze vlnění prostorem.

fázová rychlost

grupová rychlost (rychlost šíření vlnové obálky)

▶ Dispersní relace pro foton ve vakuu: ω(k) = ck

→ pro foton: fázová uf = grupová rychlost ug

▶ Dispersní relace pro hmotnou částici:

ω(k) = c

√
m0c

ℏ
2

+ k2
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■ Brillouinova zóna = „specificky definovaná elementární buňka v reciprokém prostoru”15

Konsturkce Brillouinovy zóny:
1BZ první Brillouinovu zónu získáme zvolením reciprokého mřížového bodu a z něj vyvedeme spoj-

nice k nejbližším dalším bodům. Propojíme středy stran spojnic pomocí přímek (2D) nebo rovin (3D)
1BZ druhou Brillouinovu zónu získáme obdobným postupem pro spojnice k druhým nejbližším

sousedům

V přímém prostoru lze vytvořit obdobně elementární opakující se motiv, ten se ale nazývá Wigner-
Seitzova buňka

▶ dispersní relace dvouatomárního řetízku
Pokud si vezmeme dvouatomární řetízek s různě hmotnými atomy M1 ̸= M2, dostaneme na hranici 1BZ
oblast zakázaných frekvencí.

15Daniš, str. 183
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▶ optická a akustická větev
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■ periodické okrajové podmínky16

▶ okrajové podmínky - uplatňují se u krajních atomů řetízků s konečnou délkou
▶ periodické okrajové podmínky - uplatňují se u řetízků stočených do kružnice

Born-Kármánovy podmínky un = un+N

V 1BZ máme povoleno jen N diskrétních hodnot vlnového vektoru.
Neboť k = Z 2π

aN kde Z je celé číslo a k ∈
[
− π

a ,
π
a

]
.

Nyní můžeme porovnat nekonečný řetízek s řetízkem s periodickými okrajovými podmínkami:

Na jednu hodnotu k (vibrační stav) připadá v reciprokém prostoru:

∆k = dk
dN = 2π

aN
= 2π

L
, kde délka řetízku L = aN, a délka 1BZ = 2π

a

16Daniš, str. 296
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■ hustota stavů = „větší hustota bodů na dispersní relaci se vyskytuje směrem k okrajům BZ”17

Hustota stavů (DOS) udává počet vibračních módů najednotku frekvence a na jednotku délky (řetízek)
NEBO objemu (krystal).

Definice pro monoatomární řetízek:
g(ω) = 1

L

dN
dω

Po dosazení:

g(ω) = 1
2π

(√
Ka2

M
cos
(k(ω)a

2

))−1

■ term = „konfigurace základního stavu atomu ve spektoskopické notaci”18

Obecný tvar termu: 2S+1XJ

kde S a J jsou hodnoty spinového a celkového momentu hybnosti valenční slupky.
kde X označuje hodnotu orbitálního momentu hybnosti L „orbitalovou notací”

L = 0, 1, 2, 3, 4, 5, 6 . . .
↓

X = S, P,D, F,G,H, I . . .

S = 3 ·
(

+1
2

)
L = 1 + 0 + (−1) = 0 J = |L− S| = (L+ S) = 3

2

Term pro dusík: 4S 3
2

17Daniš, str. 295
18Daniš, str. 82
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■ spektrum atomu19

Polovina 19. století: Kirchhoff+Bunsen = velká láska a objev atomových spekter
1802: Wollaston, pozorování slunečního spektra, čáry podivně odděleny černými liniemi

Platí: spektrum každého prvku je jednoznačné a lze jej použít k jeho identifikaci
zhruba 1/4 prvků periodické tabulky byla nalezena díky spektroskopii

Existují 2 typy spekter:
1. emisní - atom vyzařuje záření o specifické frekvenci
2. absorbční - atom pohlcuje záření o specifické frekvenci

K spektrálním projevům dochází při kvantovém skoku elektronu na vyšší hladinu (excitace) při pohlcení
přesného kvanta energie E = hν fotonu nutného pro energetický přeskok NEBO při skoku elektronu na
nižší hladinu (deexcitace) za vyzáření kvanta energie fotonu odpovídajícímu energetickému rozdílu daných
hladin.

Pozorujeme jen takové přeskoky, které jsou povoleny. Povolené přeskoky vyplývají z rozdílů energetických
hladin a jsou rozdílné pro různé prvky. Energetické hladiny v atomovém orbitalu jsou diskrétní (kvanto-
vané).

■ spin = „prostorové kvantování momentu hybnosti elektronu”20

Spin byl objeven při Stern-Gerlachově experimentu 1921-22.

19Daniš, str. 16
20Daniš, str. 74

26



V experimentu bylo použito stříbro vyhřáté na 1000 °C. Svazek neutrálních atomů stříbra vylétává z pícky
a jelikož jsou neutrální, nepůsobí na ně Lorenzova síla.

Stříbro má ve své valenční vrstvě pouze jeden (nespárovaný) elektron. Tento elektron může mít spin
orientovaný nahoru UP nebo dolů DOWN.

A naopak, elektrony, které se liší pouze svým spinovým kvantovým číslem „(jsou v jednom boxíku)” se
nazývají párové elektrony. Hliník má ve své valenční slupce jeden spárovaný pár elektronů a jeden nespá-
rovaný elektron.

Prvky, které se skládají pouze ze spárovaných elektronů, nenechají se odklonit v rámci S-G experimentu,
protože spinová orientace jejich spárovaných elektronů se navzájem vyruší.

V případě prvků s nespárovanými elektrony se tyto elektrony orientují buď směrem k jižnímu NEBO
směrem k severnímu pólu. A v takovém případě rozptýlí se v magnetickém poli buď nahoru, nebo dolů od
původního směru svazku.

Stříbro je ideálním kandidátem pro tento experiment, protože (na rozdíl od paramagnetického hliníku)
je diamagnetické (dia=skrz) a tudíž do experimentu nepřispívá žádnými svými magnetickými vlastnostmi.

Spin splňuje stejné kvantovací podmínky, jako orbitální moment:

S2 = ℏ2s(s+ 1), s = 1
2Sz = ℏms = ±ℏ

2

Velikost spinu je narozdíl od orbitálního momentu hybnosti konstantní (kvantové číslo s má pouze jednu
hodnotu)

Dva typy částic dle spinu:
1. poločíselný spin = fermiony, ctí Pauliho vylučovací princip
2. celočíselný spin = bosony, kašlou na Pauliho vylučovací princip

Elektron v atomu má celkem 3 momenty hybnosti:
1. orbitální moment hybnosti L⃗
2. spinový moment hybnosti S⃗

3. celkový moment hybnosti J⃗
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■ výběrová pravidla = „pravidla pro přeskoky mezi energetickými hladinami” 21

1
λ

∼ Enlm − En′l′m′

kde nlm a n′l′m′ jsou kvantová čísla popisující jednotlivé energetické hladiny

Pro „jednoelektronové atomy” se v dipólovém přiblížení realisují jen přeskoky povolené následujícími vý-
běrovými pravidly:22

∆n = n− n′ libovolné

∆l = l − l′ ∆l = ±1

∆m = m−m′ ∆m = 0,±1

U ostatních atomů existují také výběrová pravidla, ale jsou složitější a vystupují v nich další kvantová čísla
sloužící k detailnějšímu popisů jednotlivých energetických stavů atomu.

Výše uvedená výběrová pravidla se pro spektrální linie projeví v matici přechodu Mij mezi stavy i a
j.

Pozor! Pravidla (pro spektrální linie) nemusí platiti vždy! Jsou počítána pro určité podmínky (tlak,
teplota, ...), a tak můžeme ve zředěných plynech pozorovat spektrální linie, které jsou za běžných podmí-
nek zakázané.

Přechody probíhající podle jiných pravidel (složitější modely, další přiblížení, . . . ) se nazývají zakázané
přechody. Zakázané přechody jsou také ve většině případů méně pravděpodobné.

Intenzity spektrálních čar jsou přímo úměrné pravděpodobnosti přechodu.
Obecněji:

21Daniš, str. 60, 125
22http://fyzika.jreichl.com/main.article/view/777-vyberova-pravidla
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■ L− S a j − j vazba23

▶ L− S vazba = „spin-orbitální vazba”, značí se HSO

Vzájemné působení spiu a orbitálního momentu hybnosti L
▶ j − j vazba = „metoda silné vazby”

Pro těžší prvky Z > 30 převažuje nad Russell-Saundersonovou vazbou

■ kvantovací podmínky 24

Po objevení subatomárních částic (protonu a elektronu) vyvstala otázka jak jsou atomy uspořádány.

První model: Thompsonův pudinkový model, vyvrácen Rutherfordovými experimenty.
Druhý model: Rutherfordův planetární model, vyvrácen Maxwellovými rovnicemi.

23Daniš, str. 83, 85
24Daniš, str. 49
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▶ Bohrův model atomu = první pokus o „kvantování atomu”

Niels bohr postuloval následující 4 podmínky:
1. elektron krouží kolem jádra po kruhových drahách
2. přípustné jsou jen vybrané stacionární orbity (na nich elektron obíhá a nezáří)
3. stacionární orbity jsou dány kvantováním momentu hybnosti

L = nℏ

kde ℏ je redukovaná Planckova konstanta
4. elektrony mohou přeskakovat mezi jednotlivými orbity - přeskoky jsou spojeny s vyzářením nebo

s pohlcením fotonu
ℏω = En − Em

kde En a Em jsou energie elektronu na orbitách s indexy n a m

Pozn.: Kvantování orbitálního momentu hybnosti vede i na kvantování energie elektronů v atomu.

Rozdíl mezi orbitou a orbitalem:
- orbita = myšlená kruhová oběžná dráha elektronu kolem jádra atomu

Značíme n=1,2,3,4,... nebo K,L,M,N,... orbity
- orbital = funkce popisující prostorovou pravděpodobnost nalezení elektronu na dané slupce

Značíme S,P,D,F, (G, H, I, ...)

2πrn = nλ = n
h

mv
⇒ pr = nℏ

kde pr = |r⃗ × p⃗| = |L⃗| = L alias pr je rovna velikosti momentu hybnosti elektronu

Energie elektronu na dráze n je dána součtem kinetické a potenciální energie,

En = 1
2mev

2
n − e′2

rn
= − e′2

2rn
= −e′4me

2ℏ2
1
n2 = −Ry 1

n2 ,

kde jsme použili vn = pn

me
= nℏ

mern
. Konstanta Ry = e′4me

2ℏ2 = 13, 6eV se nazývá Rydbergova.

Pozn.: Správně bychom měli použít ve vztahu redukovanou hmotnost m∗ = MJ me

MJ +me
kde MJ je hmot-

nost jádra, protože elektron obíhá okolo těžiště atomu, nikoliv okolo jádra samotného.

Což můžeme využít pro přepis 4. Bohrovy kvantovací podmínky

ℏω = En − Em = Ry

(
1
n2 − 1

m2

)

30



■ chemická vazba = „energeticky stabilisující silová interakce poutající navzájem sloučené atomy do
podoby molekuly”25

▶ chemická vazba z pohledu stability

stabilní vazba: energie molekuly < energie jednotlivých atomů

Energetická bilance lze zapsat pomocí rovnice:

Es = E(Rα) −
∑

α

E atom
α

kde α indexuje jednotlivé atomy a Rα udává polohu atomu α

O stabilitě molekuly rozhoduje znaménko Es

Es < 0 molekula je stabilní
Es < 0 molekula je nestabilní

▶ typy chemické vazby
1. žádná vazba: vazba mezi atomy nevznikne, je energeticky nevýhodná
2. vazba iontová
3. vazba kovalentní
4. vazba van der Waalsova
5. kovová vazba (vodivostní elektrony)
6. vazba BDSM (pozor, je vzrušující)

▶ iontová vazba
Iontovou vazbu tvoří ionty, které jsou vzájemně přitahovány elektrostatickými silami.

Typický typ pro dvouatomové molekuly obsahující atomy z prvního (prvky alkalických zemin) a sed-
mého (resp. sedmnáctého) sloupce (halogeny) periodické tabulky, např.: HCl, HF, NaCl, KI, ...

Prvky alkalických zemin mají o jeden elektron navíc (a ještě k tomu tlustej), proto se ho rády zbaví.

Halogeny mají o jeden elektron namíň (a ještě k tomu hubenej), proto jej rády přijmou.

Pozn.: Iontové sloučeniny se rozpouštějí ve vodě (polární rozpouštědlo) ale nerozpouštějí se v organic-
kých (nepolárních) rozpouštědlech, např. benzínu.

25Daniš, str. 319
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▶ kovalentní vazba
Kovalentní vazba je sdílením valenčních elektronů mezi atomy molekuly (tzv. elektronový komunismus)

Vlivem sdílení elektronů dojde k deformaci elektronových orbitalů a tím i k vytvoření elektrostatic-
kých sil, které zajišťují stabilitu nově vzniklé molekuly.

Pozn.: Sloučeniny s kovalentní vazbou se rozpouštějí v organických (nepolárních) rozpouštědlech, např.
benzínu, ale nerozpouštějí se ve vodě - třeba jód I2.

▶ van der Waalsova vazba
Není chemickou vazbou v pravém slova smyslu

Vzniká z elektrostatického přitahování mezi naindukovanými dipóly mezi atomy/molekulami

U vody zvyšuje teplotu tání a varu. Gekon ji využívá pro šplhání po kluzkých površích.
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▶ kovová vazba
Speciální typ kovalentní vazby, kdy jsou valenční elektrony sdíleny celým krystalem, nikoliv pouze atomy,
které tvoří vazbu. Umožňuje kovům vést elektrický proud.

Více vizte v bodu Blochův theorém a pásová struktura

■ hybridizace26

Chemické vazby se účastní elektronové orbitaly s nespárovanými elektrony.

Na základě této představy ale nedokážeme vysvětlit existenci sloučenin, jako je metan CH4 ani čtyřvaznost
uhlíku (měl by být dvojvazný) a celou organickou chemii.

Nedokážeme vysvětlit ani existenci sloučenin jako BeH2 či BH3

Řešením je připustit lineární kombinace orbitalů (s, p, d, ...). Takto vzniklé (kombinované) orbitaly
nazýváme jako hybridní. Hybridní orbitaly vznikají právě tehdy, když je jejich uspořádání energeticky
výhodnější, než uspořádání původních orbitalů

3 nejznámější hybridní orbitaly: sp, sp2, sp3 (kde číslo značí počet elektronů v daném orbitalu)

▶ hybridisace sp
Představíme si na molekule BeH2

Elektronová konfigurace atomu berylia je

Be: 1s22s2

Jeho s orbitaly jsou tak zcela zaplněné.
Pro Be je tak energeticky výhodné excitovat
jeden 2s elektron do 2p orbitalu.

Poté dojde k energetickému sjednocení
2s a 2p za vzniku hybridního 2sp, který
může být obsazen až 8 elektrony! A to se
vyplatí!

Nově vzniklý orbital je definován vlnovou
funkcí:

ψsp = 1√
2

(ψ2s ± ψ2pz )

kde jsme ze tří orbitalů 2p z m = {−1, 0, 1}
vybrali 2pz (m = 0)

26Daniš, str. 341-345
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Hybridní orbital má jinou symetrii než původní atomové orbitaly!

▶ hybridisace sp2

Představíme si na molekule BH3

Elektronová konfigurace atomu boru je

B: 1s22s22p1

Jelikož se chemické vazby zúčastňují jen
nespárované elektrony, mohl by bór tvořit
pouze jednovazné sloučeniny.

Označení sp2 odpovídá počtu elektronů
v s a p orbitalech, které tvoří hybridní orbital.

V hybridním orbitalu jsou tak k dispo-
sici pro chemickou vazbu 3 nespárované
elektrony.

Vlnové funkce hybridního orbitalu bu-
deme opět hledat jako lineární kombinaci
atomových orbitalů 2s, 2pz a například 2px

ψsp2,1 = asψ2s + apzψ2s + apxψ2px

ψsp2,2 = bsψ2s + bpzψ2s + bpxψ2px

ψsp2,3 = csψ2s + cpzψ2s + cpxψ2px
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U sp2 nám vzniká nový typ symetrie, kterou původní orbitaly neměly - trojčetná symetrie!

▶ hybridisace sp3

Představíme si na molekule CH4

Elektronová konfigurace atomu uhlíku je

C: 1s22s22p2

Je pro něj energeticky výhodnější vytvořit
hybridní orbital sp3.

Díky tomu má k vazbě k disposici 4 ne-
spárované elektrony a díky tomu je uhlík
čtyřvazný, což umožňuje vznik organických
sloučenin.

Vlnové funkce hybridních orbitalů bychom
jako v předchozích případech hledali ve tvaru
lineární kombinace orbitalů 2s, 2px, 2py, 2pz.

Kde opět požadujeme, aby funkce ψsp3,i

byly normované a ortogonální.

ψsp3,1 = asψ2s + apzψ2pz + apxψ2px + apyψ2py

ψsp3,2 = bsψ2s + bpzψ2pz + bpxψ2px + bpyψ2py

ψsp3,3 = csψ2s + cpzψ2pz + cpxψ2px + cpyψ2py

ψsp3,4 = dsψ2s + dpzψ2pz + dpxψ2px + dpyψ2py ,
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Prostorové rozložení náboje je opět jiné než u původních atomových orbitalů 2s a 2p

Tvary všech tří zmíněných hybridisovaných orbitalů jsou na následujícím obrázku:

■ Blochův teorém27

Jak již bylo zmíněno v kovech jsou elektrony sdíleny celým krystalem. První pokusy o popis tohoto feno-
ménu vedly skrze nazírání na elektrony v kovech jako na ideální elektronový plyn (Drude).

Nicméně v reálných kovech se elektrony pohybují v krystalické mřížce, tedy aby theorie seděla s expe-
rimentem, musíme započítat do jejich chování i periodicky se opakující potenciálové působení jader mřížky.

27Daniš, str. 359
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ψk⃗(r⃗) = uk⃗ (r⃗) eik⃗·r, uk⃗

(
r⃗ + T⃗

)
= uk⃗(r⃗)

ψk⃗

(
r⃗ + T⃗

)
= ψk⃗(r⃗) eik⃗·T⃗

Elektrony, jejichž stavy přes celý krystal lze popsat pomocí Blochova theorému, se nazývají Blochovy
elektrony.
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■ elektronegativita = „relativní snaha atomu přitahovat sdílené elektrony”28

Pojí se s kovalentní vazbou. Pokud je rozdíl elektronegativit atomů velký, může se molekula chovat jako
elektrický dipól.

Rozdíl elektronegativit < 0,7 ⇒ sloučenina je nepolární
Rozdíl elektronegativit > 0,7 ⇒ sloučenina je polární

■ elektronová afinita = „jak ochotně se atom stane aniontem”29

Energie uvolněná přidáním elektronu k neutrálnímu atomu (uplatňuje se u iontové vazby)
■ ionisační energie = „jak ochotně se atom stane kationtem”30

Energie nutná k odebrání jednoho elektronu atomu (uplatňuje se u iontové vazby)

28Daniš, str. 323
29Daniš, str. 321
30Daniš, str. 321
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■ pásová struktura31

▶ povolené a zakázané pásy

Kronigův-Penneyův model periodických pravoúhlých potenciálových jam vede na vztah:

P

Ka
sin(Ka) + cos(Ka) = cos(ka)

Cosinus je však omezená funkce s oborem hodnot [−1, 1], takže některé hodnoty vlnového čísla k jsou
zakázány (tam, kde je absolutní hodnota pravé strany >1)!

Vznikají tak pásy dovolených energií (šedé) mezi kterými jsou pásy energií zakázaných (bílé).

S rostoucí energií se šířka povolených pásů zvětšuje a šířka zakázaných pásů zužuje.

Hodnota P = 0 odpovídá volnému elektronu, v takovém případě se na hranicích BZ žádní pásy za-
kázaných energií neobjeví.

31Daniš, str. 371
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Pásová struktura dovede vysvětlit, proč jsou některé látky vodiče, jiné polovodiče a jiné isolanty:

Zakázaný pás v isolantech je přímo nad valenční vrstvou, elektrony tak nejsou ochotné excitovat se do
vodivostního pásu a kladou odpor (jsou odporné).

Kovy naopak končí v půlce povoleného pásu, snadno tak excitují své elektrony z valenčního pásu do
vodivostního pásu.

Polovodiče jsou za normálních podmínek spíše isolanty, ale jejich zakázaný pás je dostatečně úzký, aby
pomocí vnějších podmínek, např. zvýšením teploty a přidáním příměsí, mohly začít vodit.
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• nakreslit a popsat jednoduché a složené prvky symetrie, včetně matematického
popisu

STR 103
• porovnat bodovou a prostorovou grupu krystalu

STR 110
• vysvětlit a na příkladě ukázat důsledky zavedení translační symetrie v krysta-

lech

STR 158
• porovnat Laueovy a Braggovy difrakční podmínky a prokázat jejich ekvivalenci

Millerovy a difrakční indexy

Laueovy difrakční podmínky:
a⃗1 · q⃗ = 2πh
a⃗2 · q⃗ = 2πk
a⃗3 · q⃗ = 2πl

Tyto difrakční podmínky jsou splněny, pokud je vektor q⃗ součástí reciproké mříže a lze tak vytvářit ve tvaru:

q⃗ = h⃗b1 + k⃗b2 + l⃗b3 ≡ B⃗hkl

Platí: Jeden bod v recirokém prostoru odpovídá v přímém prostoru osnově rovin vzdálených od
sebe dhkl

STR 198
• objasnit pojem strukturní a rozptylový faktor a uvést, jak souvisí s uspořádáním

atomů v látce/molekule

STR 210-211
• vysvětlit rozdíl mezi polykrystalem a monokrystalem a s jeho pomocí na základě

předloženého difrakčního záznamu rozhodnout, který z nich popisuje

STR 208
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• popsat různé metody růstu a přípravy krystalických látek (polykrystalických,
monokrystalických)

PRAESENTACE - KŘEMÍK, slovensky krémík, mňam

STR 181
• vyložit princip difrakce rtg. záření na (mono/poly) krystalu, včetně charakte-

ristik struktury zjistitelných z difrakčního záznamu

STR 201
• pomocí Ewaldovy konstrukce vyložit vznik difrakčního záznamu na monorystalu

a zdůvodnit rozdílnost záznamů při použití fotonů a elektronů

STR 200
• vysvětlit, jak struktura látky ovlivňuje její fyzikální vlastnosti, včetně ukázky

aplikace Neumannova, Voigtova a Curieova principu

STR 171-173
• odhadnout symetrii difrakčního záznamu Laueovou metodou ze zadané geometrie

experimentu

STR 221
• odhadnout změnu difrakčního záznamu při změně krystalové struktury (napřklad

bcc → fcc, kubická → tetragonální)

STR 215 VYHASÍNÁNÍ
• porovnat metody rozptylu fotonů/elektronů/neutronů

• vysvětlit principy elektronových mikroskopů (TEM/SEM) a uvést příklady pou-
žití

STR 164-168
• prokázat na vhodném experimentu duální vlastnosti (vlna/částice) fotonů

STR 260 - interference (Youngův) vs. fotoefekt
• prokázat na vhodném experimentu duální vlastnosti (vlna/částice) elektronů

STR 260 - Youngův DVOJŠTĚRBINOVÝ EXPERIMENT s elektrony
• vysvětlit princip Thomsonova experimentu objevu elektronu včetně historických

souvislostí a jeho důsledky pro poznání struktury atomů32

Thomson zkoumal „záhadné katodové paprsky”, jejich elektrický náboj byl ověřen nabíjením elektroskopu.

Lepším vyčerpáním katodové trubice se mu podačilo naměřit vychýlení katodových paprsků vlivem elek-
trického pole.

32Daniš, str. 25
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Působením elektrického pole E⃗ dojde k odchýlení směru šíření katodových paprsků.

Elektrické pole působí na nabité částice silou
Fe = qE

Působením magnetického pole můžeme vliv elektromagnetického pole kompensovat a vynulovat tak výchylku:

qE = Fe = Fm = q|v⃗ × B⃗| = vqB → v = E

B

• představit historické souvislosti Rutherfordova experimentu, objasnit jeho prin-
cip a posoudit jeho důsledky pro poznání struktury látek

STR 34

• vysvětlit souvislost vnějšího fotoefektu s elektronovou strukturou kovů

STR 235

• porovnat a vysvětlit fyzikální principy a použití metod - HEED, RHEED, LEED,
AFM, STM, EDX

STR 249

• popsat vznik rtg. záření (rtg. lampy, synchrotron) a uvést, jak lze z rtg. spektra
zjistit atomové číslo prvku, který záření emituje (Moseleyův zákon)

• objasnit, jak vnitřní pohyby molekul přispívají k měrnému teplu plynů

STR 279

• vyložit, jak lze vnitřní pohyby molekul studovat pomocí spektroskopických me-
tod, včetně objasnění rozdílu mezi R a P větví spektra

STR 134

• vysvětlit disperzní relace kmitů jedno/dvou atomových řetízků, včetně aplikace
periodických okrajových podmínek

STR 296

• objasnit termín Brillouinova zóna, vysvětlit její používání (nejen) při studiu
kmitů atomů v krystalové mříi a zakreslit ji v případě jednoduchých struktur
(čtvercová, kubická mříž)

STR 284

• porovnat Debyeův a Einsteinův model měrného tepla pevných látek

STR 280 + PRAESENTACE

• vysvětlit princip měření fononů pomocí rozptylu neutronů

STR 312

• popsat vliv vibrací atomů na difrakční záznam krystalu

STR 314

• porovnat Rutherfordův a Bohrův model atomu

STR 34, 47

• vyložit vznik spektra atomů na základě Bohrova modelu atomu, včetně vlivu
izotopu prvku a změny elektronu za jinou částici

STR 49

• vysvětlit omezení Bohrova modelu atomu

STR 64
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• vyložit fyzikální princip Hartreeho a Hartreeho-Fockovy metody včetně jejího
použití

STR 76

• popsat a objasnit princip Sternova-Gerlachova experimentu

STR 71

• určit změnu výsledku Sternova-Gerlachova experimentu při změně prvku použi-
tého v tomto experimentu

STR 71

• vysvětlit princip Frankova-Hertzova experimentu a jeho souvislost s Bohrovým
modelem atomu

STR 51

• porovnat normální a anomální Zeemanův jev (z hlediska experimentu i fyzikál-
ního popisu)

STR 64 a 88

• vysvětlit, čím a jak je určena poloha prvku v periodické tabulce

STR 323

• objasnit a na příkladu ukázat vliv kvantování energie a momentů hybnosti na
strukturu atomových spekter

• vysvětlit průběh závislosti atomových poloměrů a ionizačních energií na atomo-
vém čísle

STR 323

• objasnit vznik chemických vazeb včetně kvantového popisu (metoda valenční vazby,
LCAO, atomové vs. molekulové orbitaly)

STR 320, 331

• vyložit a na příkladech ukázat vznik hybridizované chemické vazby, včetně po-
pisu, jak se liší od „klasické"chemické vazby

STR 341

• porovnat Drudeho a Sommerfeldův model volných elektronů

STR 348

• vysvětlit elektronový příspěvek k měrnému teplu a porovnat jej z hlediska mo-
delů volných a téměř volných elektronů

STR 348 a 358

• pomocí Kronigova-Penneyova modelu objasnit vznik pásové struktury pevných
látek

STR 366

• na základě pásové teorie vysvětlit elektrické a optické vlastnosti kovů, polovo-
dičů a izolantů

STR 366, PRAESENTACE

• odhadnout, jak souvisí elektronová struktura a magnetické vlastnosti atomů

STR 70
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