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Jozef Stefan

Ludwig Eduard Boltzmann
1835-1893 1844 -1906

M=oT*

Stefan — Boltzmannov zakon

M = egzitancija - omjer ukupne emitirane snage s djelica povrsine
i plostine te povrsine, tj. gusto¢a toka energije iz izvora

Py / pI m-3 nm-1

Gustoca energije zraenja
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UltraljubiCasta katastrofa

* Rayleigh-Jeans

Rayleigh-Jeans law

= p =8nkgT/A4

Experimental

data

Intensity

Wavelength

Max Planck

1900. jednadzba koja
zadovoljavajuce opisuje
eksperimentalne podatke, a
kasnije i izveo uvodeci
pojam kvanta

1918. Nobelova nagrada za
fiziku
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Fotoelektricni efekt

zradenje / vakuum




Eksperimentalne Cinjenice

1. Elektriéna struja proporcionalna je intenzitetu zracenja.
2. Kineticka energija elektrona neovisna je o intenzitetu zracenja.
3. Maksimalna kineti¢ka energija elektrona raste s frekvencijom zracenja.

4. Zracenje vecih valnih duljina od neke grani¢ne vise ne uzrokuje fotoefekt.

Fotoelektricni efekt

Ey

hv
E,

Eksperimentalne €injenice

1. Elektri€na struja proporcionalna je intenzitetu zracenja.
Vedi intenzitet — veci broj fotona — veci broj izbacenih elektrona —
veca struja.

2. Kineticka energija elektrona neovisna je o intenzitetu zracenja.

Kinetitka energija fotoelektrona ne ovisi o broju upadnih fotona.

3. Maksimalna kineticka energija elektrona raste s frekvencijom zracenja.
Kineti¢ka energija fotoelektrona proporcionalna je energiji, odnosno
frekvenciji upadnih fotona.

4. Zracenje vecih valnih duljina od neke grani¢ne viSe ne uzrokuje fotoefekt.

Izlazni rad ovisi samo o tome koliko su elektroni ¢rvsto vezani u samom
metalu, a to ovisi o prirodi metala.
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Linijski spektri — spektar atoma vodika
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Balmerova serija linija u spektru atoma vodika

Linijski spektri — spektar atoma vodika

“If you understand hydrogen, you
understand all that can be understood.”

Victor Weisskopf
o I’l2
A1 A =3546,6———(n=3,4,5,...,11)
n —4
Balmerova serija
P L

Rydbergova jednadzba




modeli atoma

* J. J. Thomson (1904) “plum pudding” model

« H. Rutherford (1911)
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Bohrov model atoma

« Stacionarna stanja
« Kvantiziranost energije
« Priprijelazu AE = hv
« Kvantiziranost kutne koli€ine gibanja "t
« L=nh
n=2

Bohrov model atoma

Izradunao:
nh (drg)h’
« polumjere putanje elektrona r=——=——,—"h
my me
1 &
. i V=77
brzine 47I80 hin
Lo heR,
* ukupne energije stacionarnih E=- 3
stanja n

+ valne duljine linija u spektru
atoma vodika
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kvantna mehanika

Paul Adrien
Maurice Dirac
(1902 — 1984)

Erwin
Schrodinger
(1887 — 1961)

The Nobel Prize in Physics 1933
"for the discovery of new productive forms of atomic theory"

Erwin Schrédinger (1887 - 1961)
* 1987 Beg

1920 Stuttgart
1921 Wroclaw
1921 - 1927 Zirich
1927 - 1933 Berlin
1933 - 1936 Oxford
1936 — 1938 Graz
1940 - 1955 Dublin
1956 — 1961 Be¢

1933 Nobelova nagrada s P.A.M. Diracom
1 Beg, pok. Alpbach




Mikroskop s y-zrakama

Princip neodredenosti

UVOD U KVANTNU MEHANIKU

‘ Postulati kvantne mehanike ‘
|
| I I |
Operatori Mjerne ‘ ‘ Vremenska

vrijednosti ovisnost

Teoremi kvanthe mehanike

Werner Heisenberg (1901 - 1976)
* 1901 Wirzburg

1923 doktorirao kod A. Sommerfelda (Miinchen)
1924 — 1927 kod M. Borna (Géttingen) i
N. Bohra (Kopenhagen)
1927 - 1941 Leipzig
1941 - 1945 KWI Berlin
1946 — 1948 KWI/MPI Géttingen
1958 — 1966 MPI i Uni Miinchen

1932 Nobelova nagrada (matricna mehanika)
1 1976 Minchen

Doktorand Ivan Supek

Princi dredenosti
Werner Heisenberg, 1927.
M— * nije moguce istovremeno odrediti

ikroskop s y- zrakama koordinatu, x , i konjugiranu koliginu
gibanja neke ¢Eestice do proizvoljne toénosti

AX - Ap,=h

Py= (W2) sinp

Crte? 2.1. Mikroskop s Crtez 2.2. Komponente koli¢ine
y-Zrakama gibanja folona prije (ljevo) i
poslije sudara s elektronom

Werner Heisenberg

‘ Postulati kvantne mehanike ‘

[
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Mjerne ‘ ‘Vremenska‘

I ]
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¥ (g,t)

vrijednosti ovisnost

Kontinuirana

Integral konaéan

‘ Postulati kvantne mehanike ‘

I
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Valna funkcija Operatori Mjerne ‘ Vremenska

vrijednosti ovisnost

y

matematicka uputa kako treba
l djelovati na valnu funkciju

Tablica 2.1 Osnovni kv ki operatori u koord: ciji
Velitina Kvantmomehanitki
Naziv Simbol operator
koordinata x Xmxe
. . é
koli¢ina gibanja, Px p, =-ih—
impuls o

‘ Postulati kvantne mehanike ‘
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Mjerne ‘ ‘Vr‘emenska

I ]

vrijednosti ovisnost
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~
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‘ Postulati kvantne mehanike ‘
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Valna funkcija Operatori Mjerne ‘ Vremenska

vrijednosti ovisnost

1

HY¥ (q,t)=E¥(q.t)

HY¥ (q)=E¥(q)

vremenski neovisna
Schrodingerova jednadzba

Harmonicki oscilator

I

0 X

model linearnog harmonickog
oscilatora: kuglica mase m na opruzi

klasicni pristup

Hooke: F =-kx

klasicni pristup

w 1 [k

V==—=—
27 2x \m

frekvencija titranja

E =1k}

ukupna energija

kvantnomehanicki pristup

. naci klasi¢ni hamiltonijan
. pretvoriti klasiéni hamiltonijan u kvantnomehanicki operator

. postaviti Schrédingerovu jednadzbu

AW N =

. rijesiti Schrédingerovu jednadzbu

E=(n+Dhv  n=0,12,.,®

opéenito rieSenje za energiju

Utjecaj mase Utjecaj konstante sile

k=k k=k -
m=2m V@ FL T v

k=k/4

o E
| [ LA
E3 E
E, 1
T E, -4
E| i T
4 E, 7
E ] o
0 04
T T T T T T
0 x 0 x 0

energijske razine i potencijal harmonickog oscilatora u
ovisnosti o konstanti sile k i masi ¢estice m

Vi(x)
E,

Ey
EZ
E

Ey




Valne funkcije i njihovi kvadrati za prve Cetiri razine
harmonickog oscilatora
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kvantnomehanicka i klasi€na vjerojatnost nalazenja
Cestice za n = 8 razinu

Cestica u kutiji

Vx<0)= Vi >L)=c

Vix)=0
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Potencijal za €esticu u 1-D kutiji

v /\/\/\/\ v
o 0
’ /\/\/\ "
o 0
) /\/\ .
0 0
v /_\ /\ w?
0 0
0 2 Lo 2 L

100

81

EAW8mLY)
“po B 8 & R

2

n* (n=1,2,...0)

8 8m I’

AE=E  —E =

n+l n 8m Lz

(211 +1)

N [ o

E /g En: En:

]

20
Energijske razine za

15 - — Gesticu u 1-D kutiji za
razliCite mase Cestice i

— duljine kutije:

(@ m=m;L=L,
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Dvodimenzionalni prostor

E/g
—_—— 24
33
-_— 1.4
Jednadzbu treba separirati - @3
na dvije; svaka ovisi samo o (13
jednoj koordinati p ”
L, 22
Y
_— 1.2)
2
_ 2 2 —_
E(nx’ny)_SmLz (n+n,) . @b
Energijske razine za ¢esticu u 2-D kutiji
VODIKOV ATOM
E /g H
— — — (1,3,3) lJ
— — —(1,1,4) sdi i 3 SPIN
22.3) | Schradingerova Jednadzbu-’—l—'
—_— = (123) Separacija varijabli
—_—(22,2)
———(1,13)
—_——— (12,2 l
Kugline funkcije Radijalne funkcije
— — — (112 Yin(8. 9) = O (6)2 1 (9) Rn(r)
— @OLh [
Kvantni brojevi m i |
0

Energijske razine za ¢esticu u 3-D kutiji

Elektronska struktura atoma

Za opisivanje poloZaja dviju Cestica (jezgre i elektrona) u
trodimenzijskom prostoru potrebno je 6 koordinata — sloZenija
Schrédingerova jednadzba - separacija

kvantni brojevi:
magnetski kvantni broj m
azimutni kvantni broj /
glavni kvantni broj n

E=—hez’R, L
m, L n

(5

Elektronska struktura atoma

Valne funkcije koje su rieSenja
Schrodingerove jednadzbe imaju oblik:

w(r,%,9)=R(r)-O(9) ()
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Kugline funkcije — ukupne valne funkcije

dobivene mnozenjem funkcija cDm i@l "

> Yoo=-7
g w w0 P 2NT
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(S%3 - 2 (62 " B
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o m om0 m o= I
¥
. . Kugline funkcije =2,
Kugline funkcije m=0 az
=1 z P Yzozl\/g(%osz.g—l) Y
X x
mp=0
13
Y, =f\/: cos d y my=x1
’ 2\n z d.
x dxz
o= 1\/Esin.9msl9 cos @
my=x1 1T\ . y y
P " Py
m 1 [3 . .
= ,\/i sin 3 sin @
’ 2\ = Y y L,
! ygin :l\/E sin g cos $ sing
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‘| ViSeelektronski atomi h
Elektronska struktura
Spektar molekula

| Schrédingerova jednadzba '7

Izborna pravila

Aproksimacija sredisnjeg polja
Samouskladenost polja

Energija
E

Elektronske
konfiguracije

Jedna radijalna jednadzba

‘ Dvije kutne jednadzbe ‘

Nacelo izgradnje

—

Kvantni brojevi
simg

Periodni sustav
elemenata

Kvantni brojevi
mil

Kvantni brojevi
nil

Energija ionizacije
Elektronski afinitet
Elektronegativnost

| Born-Oppenheimerova aproksimacija ‘

Metoda Metoda
valentnih molekularnih
struktura orbitala l

i hibridizacija

m-elektronska
teorija

Elektronska
struktura
kristala

10



Born-Opperheimerova aproksimacija

(T+V)‘i’ E.-¥ T +E ‘PN=E'5”N

ELEKTRONSKA GIBANJA GIBANJE JEZGRA POD
UZ STALNI POLOZAT UTJECATEM
JEZGRE POTENCIJALAE,

Metoda valentnih struktura
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Metoda molekularnih orbitala
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Hibridizacija

Pauling & Slater

- funkcije se mije3aju i nastaju nove funkcije - hibridne orbitale

-s i p hibridne orbitale su ekvivalentne,
imaju maksimume u razli¢itim smjerovima

"
¥ = ch¢j =+t + .t 8,
j=1
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CH=CH
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