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1. Uvod

Prace navazuje na ptedchozi ivodni popisy navrhli modelt struktury hmoty s vyuzitim toroidalniho
elementu [1], pokousi se snadnym zptisobem RT model zaméfit na popis vazeb atomti a iontu.

Muzeme vyslovit pfedpoklad, Ze chemickd vazba je silova interakce tvofend elektrickym a
magnetickym polem elementarnich ¢astic. Tato silova interakce pouta navzajem sloucené atomy,
energeticky je stabilizuje a vede ke vzniku molekuly [1]. Vznikla molekula mé potom nizsi energii,
nez mély plivodni atomy pied slou¢enim. Zaklad vSech vazeb spociva ve spolecném sdileni nebo
predavani vazebnych elektront ptislusnymi ¢asticemi [2]. Je paradoxni, Ze kovalentni vazba, které
chemici pfipisuji konkrétni délku a energii, je v kvantové mechanice vyjadiena pomérné abstraktné
jako pravdépodobnost lokalizace elektrického naboje do prostoru mezi kovalentné vazanymi atomy

[5].

Vazebna energie Wg je energie, ktera se uvolni pi vzniku vazby. Cim vétsi je jeji hodnota, tim pevngji
(silové dynamicky) jsou atomy k sobé véazany. Vyjadiuje se v jednotkdch energie, nejcastéji
v elektronvoltech (eV). Z empiricky ziskanych divodu se prepocitava/vztahuje na energii jednoho
molu, pak se udava v jednotkach (kJ/mol).

Disociacni energie vazby Wps je energie, kterou je nutno dodat, aby se opé€t vazba ¢astic rozstépila.
Na zakladé zdkona o zachovani energie je Ciseln€ rovna energii, kterd se uvolnila pfi vzniku vazby
Wpg, ale ma opacné znaménko [2].

Wpe= -Wsg (1)



Délka vazby Lg je mezijaderna vzdalenost (vzdalenost mezi stiedy atomi spojenych vazbou). Zjist'uje
se experimentalnimi metodami elektronové a neutronové difrakce, difrakce rentgenovych paprska
nebo metodami spektralnimi [2].

Tento ptispévek se snazi ukazat, ze vyuzitim prstencové struktury modelu elementarnich Castic,
struktury jadra atomi a modell molekul lze za wvyuziti zdkladnich zdkonli a vlastnosti
elektromagnetickych poli a deterministického pfistupu explicitniho modelu pomérné jednoduchou
matematikou snadno ur¢it poloméry atomt Ra a jejich ioniza¢ni energii Wion, vzdalenost atomi
Vv jednoduché kovalentni homonuklearni vazbé i jejich vazebnou energii We.

2. loniza¢ni energie atomu vodiku H

r.=26.5 pm

elektron proton

Obr. 1. RT model atomu vodiku H podle RT.
Polomér elektronu atomu vodiku Ran na zakladni energetické tirovni ziskdme podle vztaht uvedenych
v [1]:
r,=2.651-10"m, 2)
i, =3.846-10°A . (3)

Ioniza¢ni energii Wion miZzeme povazovat za druh vazby mezi protonem a elektronem. Pokud
vyjdeme z piedpokladu, ze jde o silovou interakci piisobeni elektromagnetickych poli [1] protonu a
elektronu, pak potiebnou elektrickou silu ptisobici v 0se protonu Fel ; vyjadiime vztahem

2
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a magnetickou silu protonu pusobici na elektron v 0se protonu Fmag z vyjadiime vztahem
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Pro vyjadreni slozky sily pouze v ose prstenct z plati

r=yr’+d*, (6)
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kde ie je proud zpisobeny pohybem elektronu, re je polomér elektronu, up je magneticky moment
protonu a d je vzdalenost protonu a elektronu na jejich spole¢né ose, (obr. 1).

Levita¢ni vzdalenost protonu d; a elektronu u atomu vodiku na zakladni energetické tirovni Whas je
dana dynamickou rovnovahou mezi elektrickou silou piitazlivou a magnetickou silou odpudivou:

I:el,z = I:mg,z (9)
2 I, - 4ty - g -SIN26
-q—g-cosez e to M - , (10)
Arg, T Az -r
1 qud _ie'zuo':up'z're'd (ll)

aze, J(2+d?) Az J(tP+d?)

Z téchto vztahti vyjadiime levita¢ni vzdalenost di:

:ie':uo',up‘go'z're 2

dI2 qz re (12)
e
6 -7 —26 -12 -11 2

d, - 3.85-107-4-10"-1.41-10-8.854-10-2-2.65-10 —(2.65-10’“)2 (13)

(L6207

Po dosazeni znamych konstant a vy¢islenych hodnot dostaneme rovnovaznou polohu sil a levita¢ni
vzdalenost elektronu od protonu atomu vodiku na zakladni arovni (obr. 2):

-11
d, =2.34-10"m (14)
F 2e-07 ! -
[N] magneticka
1.5e-07 elektricka T
1e-07 —
5e-08 —
-\\
0 I
0 1e-11 2e-11 3e-11 4e-11 Se-11 6e-11

— d[m]

Obr. 2. Graf EMG sil a levitaéni vzdalenosti atomu vodiku dj na zakladni arovni.

U atomu vodiku na prvni zakladni energetické urovni se vazebna energie mezi protonem a elektronem
Wy rovnd ionizaéni energii Wion, kterd je potifebna k odtrZeni elektronu od protonu a rovna se rozdilu
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energii mezi energii elektrického pole Wy ¢l @ energii magnetického pole Wy mag mezi elektronem a

protonem.

Wv :Wv el -W

vmag

Energii elektrického pole vy¢islime podle vztahu

W _lg'rocosd 1 ¢  d
2 dmeyrt 2 dme, [P ed?)

1 (16107 2.34
=L . : 5 =21551-10J .
© 2 478859107 (35352.10")

Energii magnetického pole vypocitame podle vztahu

W o plgpyoreSIiN20 g gy py -1, -d

v,mag 47[.r3 _472"\/(';27)4 )
W - 3851047107 1.41-10%-2.2.65-10" - 2.34-10™
. 4r-(35352-10™)

=4.3104-107.

T
magneticka

elektricka

0 1e-11 2e-11 3e-11 4e-11

S5e-11

—

6e-11

d[m]

(15)

(16)

(17)

(18)

(19)

Obr. 3. Grafické znazornéni funkci elektrické a magnetické energie modelu atomu vodiku v zavislosti na

vzdalenosti elektron-proton.

Vysledna vazebna energie podle vyrazu (15) je
W, =4.3104—-2.1551=2.1553 ] =13.4512 eV,

jak je zobrazeno v obrazcich obr. 3 a obr.4.

(20)

Experimentalné zjisténa hodnota ioniza¢ni energie atomu vodiku H je Wion-exp=13.59843449 eV [3].
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Obr. 4. Grafické znazornéni rozdilu energii v modelu atomu vodiku v zavislosti na vzdalenosti d elektron-
proton a znazornéni velikosti vazebné energie ve vzdalenosti d dynamické rovnovahy EMG sil.

3. Vazebna energie iontu vodiku H>"

U modelu molekuly iontu vodiku H>" mizeme vyjadfit pfedpoklad, Ze vzdalenosti di a d2 obou
protont od elektronu jsou na obé¢ strany shodné (obr. 5)

d,=d,=d (21)

Electron =

- Proton

ty T

d=53pm _5

Obr. 5. RT model a geometrické uspotadani iontu vodiku Ha".

Na elektron piisobi z obou stran dvé¢ sily elektrické ptitazlivé Fei+ a dvé sily magnetické odpudivé
Fmg+-. Mezi protony piisobi dalsi elektrickd odpudiva sila Fpp++.

Rovnice pro nastaveni dynamického rovnovazného stavu sil bude mit tvar

1
2.F, -F  =2.2F. . (22)

++
pp 4

Protoze na elektron (osamoceny) atomu vodiku H pisobi EMG sily, pak pro iont Hz+ pfispéji sily
dalsiho protonu. Tyto slozky sil plsobici do stiedu prstence elektronu zptisobi zmensSeni jeho
poloméru.

r,=2.3-10"m (23)
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Vypocitana vzdalenost pro dynamicky rovnovazny stav stiedii elementi modelti elektronu od protonu
u iontu vodiku Hz" je vyjadfena a vy¢islena podle (22) jako

2 I, - 44 - 11, -SIN 260
Z-L-q—e-COSH _l . 9. :21 e Ho Hp

- 24

drg, r? drg, 2-d? 4 4r-r’ (24)

2 gqd 1 g ey pytd 25)
drgy J(r?+d?)* Adme, 2-d° 4z [J(r?+d?)°

d=5.3-10"m (26)

Grafické zobrazenim EMG sil v zavislosti na vzdalenosti d elementd modelujicich ¢asti iontu je
znazornéno na obr. 6.

F 1.3e-07 [
[N] 1.2e-07 —

1.1e-07 —

magneticka 4

elektricka

1e-07 —
9e-08 —
8e-08 —
7e-08 —

6e-08

4.5e-11 5e-11 5.5e-11 6e-11 6.5e-11 7e-11
—* d[m]

Obr. 6. Zobrazeni priabéhu funkci modult vektort sil a vzdalenosti pro dynamickou rovnovahu modelu
v molekule iontu vodiku H".

Rovnice pro vy¢isleni energie molekuly H2™ bude mit tvar

2
W, =2-W, + EWpfp —2-W, (27)
Energii elektrického pole vyc¢islime podle vztahu
1q7-d°
2, =, (28)
24ng,-r

e (1610%) (53104

- £ =3.3503-10"J. (29)
-12 -11
2-47-8.859-10 -(5.778-10 )

Energii elektrického pole mezi protony vycislime podle vztahu

s 9 (L6207

W =— =0.7239-10]. 30
3 " 324r-885410.106-10™ (30)

Energii magnetického pole vy¢islime podle vztahu

2'iel Ho M '2're'd2
2'W = p5 )

mag

(31)

Ar-r



2.3.85.10° 47107 1.41.10%.2.2.3.10™ -(5.3.10-“)2

W : 2178310, (32)
-1
4z-(5.778:10™)
Vysledna energie iontu podle vyrazu (27) je
W, :(3.3503+0.7239—2.1783)~10‘18J =1.8959-10"%J =11.8323 eV (33)
w N ] l I ! magneticka
[eV]ZS - e . i elektricka T
20 |— —
15 — \ —
o | | | |
4.5e-11 5e-11 5.5e-11 6e-11 6.5e-11 Te-11

Obr. 7. Zobrazeni pribéhu funkci energii a vzdalenosti pro dynamickou rovnovahu modelu iontu vodiku.
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Obr. 8. Zobrazeni prub¢hu funkce rozdilu energii na vzdalenosti d.

Rozdil energie iontu vodiku H2* proti souétu energii samostatného atomu vodiku H a protonu iontu
H* je nazyvan energii vazby a je vycislen

W, =13.6+1-11.8323=2.7677 eV = 267.04 kJ / mol . (34)

Experimentaln& naméfena hodnota vzdalenosti protond je d =10.6-10"'m a hodnota vazebné
energie je W, =2.77eV =267kJ/ mol . [2]

Vypocitana hodnota podle kvantové mechaniky metodou LCAO [5] je pro vzdalenosti protond
d =13.0-10™'m a hodnota vazebné energie W, =1.76eV =170kJ/ mol [2].
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4. Vazebna energie molekuly para-vodiku H>

Vodik tvofi dvouatomové molekuly [2]. Jelikoz ma atom vodiku podle RT [1] dva izomery s vektory
magnetickych momentti # orientovanych k sob¢ (,,in%, obr. 9) nebo od sebe (,,out, obr. 10) [8], mtze
vytvaret molekulu s atomy stejného typu fazenymi za sebou s nazvem ,,para—vodik®, nebo muze
vytvaret kovalentni vazbu tvofenou obéma typy atomt s nazvem ,,0rtho-vodik* [8]. Za normalni
teploty se vodik chova tak, jako by byl smési tii objemu ortho a jednoho objemu para Hz [9]. Pti
teplotach blizkych 0°K vsak molekula para-vodiku Hz ziska 100 % pievahu, proto mizeme tuto
molekulu povazovat za zaklad pro urCeni vazebné energie [8]. Oba atomy vodiku jsou podle RT
v modelu molekuly para-vodiku k sobé vazany vodikovou vazbou [8], ktera se pfi vyssi teploté

snadné&ji rozpada nez kovalentni vazba molekuly ,,ortho-vodiku“. Oba izomery typu ,,in“ i ,,out”
muzeme povazovat za energeticky ekvivalentni.

Obr. 9. Model struktury molekuly para-vodiku tvofeného atomy typu ,,in“ podle RT.
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Obr. 10. Model struktury molekuly para-vodiku tvofeného atomy typu ,,out podle RT.
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Obr. 11. Model molekuly para-vodiku Hz podle RT.
Pro vyjadfeni a vycisleni sil pro nalezeni rovnovazného stavu konfigurace mizeme vyslovit
predpoklad, ze vzdalenosti di, d2 a d3 mezi protonem a elektronem jsou shodné.
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d,=d,=d,=d. (35)

I kdyz model molekuly ,,para“ vodiku je slozen ze dvou ,,stejnych* za sebou vazanych atomti pomoci
vodikové vazby [2], bude se velikost poloméra elektront lisit [2]. Duvodem je skuteénost, ze na
elektron e; bude pusobit vétsi sila elektricka i magneticka od obou protond p1 a p2. pro rozdilnou
konfiguraci ,,in-out™ Slozky téchto sil mifici do stfedu elektronu budou mit za néasledek zmenseni
jeho poloméru re1 podobné, jako u iontu vodiku Ho", (obr. 11).

7e-08
F I I I I | |

- eIeIItricka
[N] 6.5e-08 ~_ ) T
~ magneticka

6e-08

5.5e-08

5e-08

4.50-08 I I | I I 1 _
8e-12 1e-11 1.2e-11 1.4e-11 1.6e-11 1.8e-11 2e-11 2.2e-11
> d[m]

Obr. 12. Grafické zobrazeni velikosti poloméru elektronu re1 pii rovnovaze sil pii vzdalenosti protont 2d.

Velikost poloméru rer mizeme vy¢islit na zakladé plisobeni sil v roviné prstence elektronu a

predpokladané experimentalné naméfené vzdalenosti obou protonti 7.643-10™"'m (obr. 12).
Poloméry elektronti pro model molekuly para vodiku H2 budou:

r,=14-10"m, (36)
r,=2.65-10""m. (37)

Rovnici dynamickych rovnovaznych sil pro uréeni rovnovazného stavu vzdalenosti d para vodiku
bude mit tvar

2.2k 4F, -F “fp o J3F (38)

ell+— el2+— ' pp++ el2— mgl+— mg2+—
3 2 4

Vy¢islena vzdalenost podle vztahi (36) je d =3.7-10™"'m, (obr. 13). (39)

F o 4e07 | | [

T

tick
[N]S.se—O? I magneticka

elektricka

3e-07 —

2.5e-07 —

2e-07 —

1.5e-07
2.5e-11 3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11

>  d[m]

Obr. 13. Grafické vyjadieni prabéhu funkci moduli vektort sil a vzdalenosti pro dynamickou rovnovahu
modelu molekuly para-vodiku H..

Vazebnou energii molekuly ,,para“ vodiku Hz vypocitame jako rozdil mezi energii molekuly a souctu
energii dvou samostatnych atomt vodiku H.
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W, =2-W, -W,,, (40)

Rovnice pro uréeni energie molekuly ,,para“ vodiku Hz bude mit tvar

2 1 1 3
WH 2 = 2 §Well+— +Wel2+— +pr++ + EWellz—— -2 E mgle— Z mg2+—* (41)
Energii elektrického pole mezi prvnim elektronem a obéma protony vycislime podle vztahu:
qu d 2
Wel1+— = 2. Axs ' 3 ! (42)
0 (sz +ref)
1.6-10%°) 3.7.10™)
2 'Well+— = z : ( ) 12 : ( ) 3 = 3-3934 '10718 J . (43)
3 2-4-3.14-8.854-10 Ry 11\
\/(3.7 10™) +(1.4-10™)
Vycisleni energie elektrického pole mezi druhym protonem a druhym elektronem
1.6-10%)’ 3.7.10™)’
W,,, = ( ) —- ( ) -=16716-10"J . (44)
2-4-3.14-8.854-10 \2 1\2
\/(3.7~1o ) +(2.65-10™)
Vycisleni energie elektrického pole mezi obéma protony
o= 1
pr++ = Ay (45)
2-4ng, 2d
(16-10%) 1
= ' - =1.5554-10"] . 46
P 2.4.314-8.854-10 2.3.7-10 “0)
Vy¢isleni energie elektrického pole mezi obéma elektrony
2
ly, 1.6 L , (47)
2 2 2-4rs, 2(\/d2+ref+\/d2+re22)
16-10%°)’
l\Nellz—— = l ( ) =T L 5 = 0.6765-10°"J, (48)
2 2 2-4-3.14-8.854-10 2-(3.9560+4.5511)-10
Vy¢isleni energie magnetického pole mezi prvnim elektronem a obéma protony podle vztahu
: 2
_'e'/uo',up'rel'Zd (49)

Wmagl+—_ 5
4n(1/d2+re21)

10°. 47107 141107 1.4-10™.2.(3.7.10™M)

vy 38510°:41.107 141007 ( )

magl:- 4n 2 2
2-(\/(3.7-10-“) +(1.4~1o-“) j

- =2.1476-10"]

(50)
Vy¢isleni energie magnetického pole mezi druhym elektronem a protonem podle (47)
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2
3 3 .385-10°-4n-107-1.41-10™ 2.65-10™-2-(3.7-10")

4 (\/(3.7 107) + (2,650 ) j

L 4n

Celkova energie modelu molekuly para-vodiku H> (41) je vyc¢islena

W,,, =(3.3934+1.6716+1.5554 + 0.6765— 2.1476 -1.5130)-10** J , (obr. 14).
W,,, =3.6363-10"°J,

W,, =3.6363-10"°-6.241-10""% = 22.694 eV , (obr. 15),

-=15130-10"J,

(51)

(52)
(53)
(54)

Velikost vazebné energie je ddna rozdilem energii dvou samostatnych atomii vodiku H, které

vstupovaly do reakce, a vycislenou energii molekuly ,,para®“ vodiku H> (54)
W, =2-W, -W,,=2-13.6-22.694 =4.506 eV ,
W,,, =4.506-96.485 = 434.7591 kJ /mol .

(55)
(56)

Experimentalné zjisténa hodnota vazebné energie molekuly vodiku H> pii teploté 298°K je 4.516 eV,

[6] to je 435.7799kJ/mol .

50 — —
w l | i | ! [
[6V]45 I — | magneticka 1

40 - elektricka

20 — — —

- | | | | | |

3e-11 3.2e-11 34e-11 3.6e-11 3.8e-11 4e-11 4.2e-11 4 4e-11
— > d[m]

Obr. 14. Grafické vyjadreni prabéhu funkci energii a vzdalenosti modelu molekuly ,,para“ vodiku.

woo= l | 1 | 1 ;
[GV] 235 — } energie H2 _l_

23 — —

225 — —
22 —

215 —
” I | IR | |

3e-11 3.2e-11 3.4e-11 3.6e-11 3.8e-11 4e-11 4.2e-11 4.4e-11
—*> d[m]

Obr. 15. Grafické vyjadieni prabéhu funkce rozdilu energii a vzdalenosti modelu molekuly para-vodiku.
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5. Vazebna energie molekuly ortho-vodiku H>

Jak bylo zminéno, ma podle RT [1] atom vodiku dva izomery s vektory magnetickych momentt u
orientovanych k sob¢ (,,in“ obr. 9) nebo od sebe (,,out obr. 10) [8], a mlze vytvaret nejen molekulu
s atomy stejného typu fazenymi za sebou s nazvem ,,para—vodik®, ale také mtize vytvaret kovalentni
vazbu tvofenou obéma typy atomut s nazvem ,,0rtho-vodik* Ho, (obr. 16).

elektron =

-+

Obr. 16. Modelovana molekula ,,ortho-vodiku‘ Hz podle navrzené RT

Zanormalni teploty se vodik chova tak, jako by byl smési tfi objemu ,,0rtho** a jednoho objemu ,,para“
H>. Stejny pomé&r vytvaii i molekula ,,ortho-vody* H>O ku molekule ,,para-vody* H>O a ani pii vyssi
teploté neni tento pomér prekrocen [10]. Mlzeme tedy vyslovit hypotézu, ze pro tvorbu ,,ortho*
molekul vodiku a vody se nedostava potfebné mnozstvi volnych atomt vodiku H jednoho typu,
protoze i atomy vodiku ,,in“ a ,,out” se nachazeji pfi normalni teploté 298°K v poméru 3:1. Z toho
také vyplyva, ze i u molekul ,,para-vodiku‘* Hz pfti teploté 0°K prevladaji molekuly vytvarené stejnym
typem atomu.

V

Obr. 17. Rozpad dvou modelt molekul ,,ortho-vodiku® za vzniku dvou modelti molekul ,,para-vodiku®.
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Rovnice pro rovnovahu sil je pouzita k vyjadieni levitacni vzdalenosti:

1 2

2-F,, +2 S Foo. — 3 Fow =4 Fon, - (57)
Vy¢islena vzdalenost d pro dynamickou rovnovahu sil modelu molekuly ,,ortho-vodiku‘ Hy je

d =3.75-10"m. (obr.18) (58)

: {3 : o | e —

3e-07 — -~ magneficka | |

2.5e-07 — - —

2007 — \\ —

15007 L— l | \l _J

2.5e-11 3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11

- *» d[m]

Obr. 18. Grafické vyjadfeni prubéhu modult vektora sil v zavislosti na vzdalenosti pro dynamickou
rovnovahu modelu molekuly ,,ortho-vodiku*.

Experimentalné zjisténa primérna délka vazby d pro H-H v kapalné fazi [9] je dexp=0,7643°A je delsi
nez délka vazby dn izolované volné molekuly [4].

Vazebnou energii molekuly ,,ortho-vodiku* Hz vyjadiime jako rozdil mezi energii molekuly Wwm a
souctu energii Wh2 dvou samostatnych atomu vodiku H.

W, =2-W, -W,, (59)
Rovnice pro urceni energie molekuly ortho vodiku Hz bude mit tvar
2 1
WH 2= 2 'Well+— +2- gWeI2+— +pr++ -4 Eng12+— : (60)
Energii elektrického pole Wel mezi prvnim elektronem a obéma protony vyhodnotime podle vztahu:
2 2 2
2:- Wy, = E 4qe ‘ : 3 (61)
g, ( [42 +re12)
(1.6-10%) (3.75-10%) N

2 Wy, =2 = ~=3.3436-10"J, (62)

2-4-3.14-8.854-10 1\ 2

\/(3.75-10 ) +(2.65-10")
1.6-107%) 3.75-10 )’
Z-EWem_ _2, ( ) " ( ) - =2.2291-10"J , (63)
3 3 2-4-3.14-8.854-10 2 Y
\/(3.75.10 ) +(2.65-10™)

Energie elektrického pole mezi obéma protony je zapsana

2
W Q- 1 (64)

P D Amg, 2d
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(16-20%Y 1

= . =1.5347-10%) . 65
PP 2.4.3.14-8.854-10? 2.3.75-107" (65)

Vycisleni energie magnetického pole mezi prvnim elektronem a obéma protony
1 _1 Ll"ie'luo'/up'rel'z'd2

4 : EWmaglJr— - 2 5
4n(«/d2 + re21)

(66)

10° 47107 141107  2.65-10™.2.(3.75.10)’
4y, 4385107 4r107 141107 ( ) 3963810
2 2 4n “11)2 -11)2
\/(3.75-10 ) +(2.65-10™)
(67)
Celkova energie modelu molekuly ,,0rtho-vodiku* Hz je vy¢islena jako
W,,, =(3.3436+2.2291+1.5347-3.9638)-10**J = 3.1436-10* J , (obr. 19). (68)
W,,, = 3.1436-10 ¢ .6.241.10"® =19.6192 eV , (obr. 20), (69)

W5()

. magneticka
eV]as — — +
[ ] * ) - - elektricka

25 (— e —

20 | | ]

2.5e-11 3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11
— >
d [m]

Obr. 19. Grafické vyjadieni pribéhu energii v zavislosti na vzdalenosti v modelu molekuly ,,ortho-
vodiku“ Ho.

[eV] -
20 |— -
|
18 |— 1
1
|
1
16 (— !
|
14 | 1 |
2.5e-11 3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11

——»  d[m]
Obr. 20. Grafické vyjadreni prubehu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti v modelu molekuly

,,0rtho-vodiku‘ Ho.

Velikost vazebné energie je dana rozdilem energii WH dvou samostatnych atomt vodiku H, které
vstupovaly do reakce. Potom energii molekuly ,,ortho-vodiku* Hz z (59) ziskame
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W, =2-W, —W,,, = 2-13.6-19.6192 = 7.5808 &V , (70)
W,,, =7.5808-96.485 = 731.43kJ/mol . (71)

Experimentalni hodnoty u takto prezentované verze molekuly ,,0rtho-vodiku* Hz zatim nebyly
publikovany.

6. Ioniza¢ni energie atomu uhliku C
O _—_ Q
o9

NYZ

ST

Obr. 21. Model atomu uhliku C podle RT.
Podle RT publikované [1] [8], jsou rozméry modelu atomu uhliku
r, =2.1343-10"m podle [1], (72)
i, =4-3.184-10° A podle [1]. (73)

Levitacni vzdalenost elektronu 2p u atomu uhliku C na zédkladni energetické urovni je dana
rovnovahou mezi elektrickou silou pfitaZlivou a magnetickou silou odpudivou mezi protonem jadra
a elektronem [1]:

I:el,z = I:mg,z (74)
Podle vztahu (9-12) vy¢islime levitaéni vzdalenost di:
4-3.184-10°-47-107-1.41-10%°.8.854-10"%-2.-2.1343.10

" (16-10%) ~(2134310™) (75)

Potom vypoctenou hodnotu pro rovnovaznou polohu elektronu od protonu atomu uhliku C na
zakladni Grovni ziskdme:

d, =5.3-10"m, jak je vidét v obr. 22. (76)
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F 2e07 I
[N] —— elekiricka
1.5e-07 — magneticka T4
1e-07 — —
5e-08 +— —
0
3e-11 4e-11 Se-11 6e-11 7e-11 8e-11

Obr. 22. Grafické znazornéni sil v zavislosti na vzdalenosti d atomu uhliku C.

U atomu uhliku se vazebni energie Wy mezi protonem a elektronem 2p rovna ioniza¢ni energii Wi,
ktera je pottebna k odtrzeni elektronu 2p od protonu a rovna se rozdilu mezi energii elektrického pole
Wel a magnetického pole Wmag mezi elektronem a protonem. Rovnice pro vyjadieni energie v modelu
atomu C bude mit tvar

WC :Wel _Wmag : (77)
Energii elektrického pole ziskdme jako
1q°-d°
W, =————, 78
 24mg,r (78)

109V (£ 2101 )
W, = [16407) (53107 -=173342.107] . (79)

el
2-47-8.854-10° -[\/(5.3-10“)2 +(2.1343-1o“)2j

Energii magnetického pole vyjadiime

ie'zuo'/u 'Z're'dz
W= P , 80
mag 4r-r° (80)

4.3.184-10°-47-107-1.41-10%.2.2.1343-10™ -(5.3-10*11)2

: ~3.53623-10J . (81)
47r.(5.7136.10-“)

mag

Vysledna ionizaéni energie atomu uhliku C podle vyrazu (77) je

W, =(1.73342-3.53623) 10" =-1.80281-10"°J =-11.2513eV (82)

Experimentalné naméfend hodnota ionizacni energie atomu uhliku C je W, =-11.26 eV .[7]

Grafické vyjadieni priabéhu funkci energii EMG poli mezi protonem a prvnim elektronem RT modelu
atomu uhliku v zavislosti na vzdalenosti d je znazornéno na obr. 23. Rozdil téchto energii v zavislosti
na vzdalenosti d podle vztahu (75) tvoii vazebnou (ioniza¢ni) energii prvniho elektronu atomu uhliku
C, jak je naznaceno v obr. 24.
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W 40 l !
[EV] 35 — elektricka 4

30 — magneticka

3e-11 4e-11 Se-11 6e-11 7e-11 8e-11 9e-11
—> d[m]

Obr. 23. Grafické vyjadieni prub&hu energie v zavislosti na vzdalenosti v modelu atomu uhliku C.

[eV]

3e-11 4e-11 5e-11 6e-11 7e-11 8e-11 9e-11

d [m]

Obr. 24. Grafické vyjadfeni prubéhu rozdilu energie v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu atomu
uhliku C.

7. Vazebna energie vazby atomii uhliku C-C

Obr. 25. Schematicky model molekuly ethanu C;Hg podle RT.
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Rozméry, polomér re a odpovidajici elektricky proud ie vazebnych elektront 2p jsou podle [1]

r,=2.1343-10"m , (83)
i, =4.3.184-10°A. (84)

Dynamicka rovnovaha vyjadfena rovnosti pro pusobici Sily slouzi k uréeni rovnovazného stavu
vzdalenosti d vazby C-C, ma tvar

4- I:eI12+—_ 2: I:p =1 Fmng+— . (85)

p++

Ze vztahu pro elektrickou a magnetickou silu v ose prstenct protond a elektront (7 a 8) ziskame
s aplikaci (85) levita¢ni vzdalenost d; , jak je doplnéno v obr. 26:

de_o =7.675-10"m. (86)

F 3.5e-07 l I

—— elektricka
Q 3e-07 — 4+
[ ] © magneticka

2.5e-07 |— —

2e-07 — —_
1.5e-07 —

1e-07 —
5e-08 L l I

S5e-11 BGe-11 Te-11 8e-11 9e-11 1e-10
_—>
d [m]

Obr. 26. Grafické vyjadieni levitacni vzdalenosti modelu elektronu d pti rovnovaze EMG sil vazeb C-C.

Vazebnou energii vazby C-C vyhodnotime jako rozdil mezi energii vazby a souctu energii dvou
samostatnych atomd uhliku C, obr.25.

W, =2-W, -W,_ .. . (87)

Energie vazby C-C ma tvar

chc =4 'WeI12+— +2 'pr++ —7 ’ng12+7 ' (88)
Energii elektrického pole mezi dvéma elektrony mezi obéma protony vy¢islime jako:
2 2
d
4-W,,, =4 9 . -, (89)
Ars, ( [4% + re12)
(1610 (7.675-10)
4-W,,, =4 — -=5.3646-10"°J . (90)
2-4-3.14-8.854-10 2 102
\/(7.675-10 ) +(21343-10")
Energie elektrického pole mezi obéma protony je
2
2°W,,, =2 % 1 (91)

P D e, 2d
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(16-10%) 1

2.W_ =2. .
P 2-4.3.14.8.854-10% 2.7.675-10™

=1.4997-10"J . (92)

Energie magnetického pole mezi dvéma elektrony a obéma protony je

H 2
7'W _7‘Ie'ﬂ0.ﬂp.r€‘1.2.d

magl+— 5
4n(«/d2 + rezl)

2.1343-102.(7.675.10) .
7-W =7-k__- ==9.8519-107"J | (94)

magl+— ma
g g (\/(7.675-10‘“)2 +(2.1343-10-“)2j

(93)

kde
—6 —7 —26
Koy = 4.3.184-10” -47-107"-1.41-10 (95)
4n
Celkova energie RT modelu vazby C-C je (88)
W,_ =(5.3646+1.4997 —9.8519)-10*°J = 2.9876-107°J , obr. 27. (96)
W, . =2.9876-107"°.6.241-10™° =18.6456 eV , obr. 28. 97)

Velikost vazebné energie podle RT je dana rozdilem energii dvou samostatnych atomt uhliku C,
které vstupovaly do reakce, a hodnotou energii vazby C-C ze vztahu (87) je

W, =2-W, W, . =2.11.26-18.6456 = 3.8744 eV, (98)
W,,, =3.8744-96.485=2373.82 kJ/mol . (99)
w 80 l !
- elektricka
[eV] 70 magneticka |
60
50
0 | 1 I E— |
6e-11 6.5e-11 7e-11 7.5e-11 8e-11 8.5e-11 9e-11

— > d[m]

Obr. 27. Grafické vyjadieni prtibéhu energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby C-C.
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o | | | | |

6e-11 6.5e-11 Te-11 7.5e-11 8e-11 8.5e-11 9e-11
— d[m]

Obr. 28. Grafické vyjadteni pribéhu rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby C-C.

Experimentalné naméfena hodnota vazebni energie je podle prace [6]

W,,, =3.9115eV =377.4kJ/mol .

8. lonizacni energie atomu dusiku N

magnetickd vazba

[ protonu ,,in”

Obr. 29. Schematicky model struktury atomu dusiku podle RT.

Z ptedchozich praci [1], [8] byly ziskany parametry atomu dusiku:
Toniza¢ni energie [7] Wi = 14.53413 eV, (100)
polomér elektronu r, =1.653558-10 "' m, (101)

odpovidajici elektricky proud elektronu i, = 4-4.109726-10°A.
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Levita¢ni vzdalenost elektronu 2p u atomu dusiku N na zakladni energetické trovni je dédna
rovnovahou mezi elektrickou silou (pfitazlivou) a magnetickou silou (odpudivou) mezi protonem
jéadra a elektronem:

I:el,z = I:mg,z (102)

Podle vztaht (10-12) je levita¢ni vzdalenost d:

4.41097-10° 47107 -1.41.10% -8.854.102.2.1.6536 .10
(1.6-10‘19)2

d = g ~(16536-10™)" | . (103)

Rovnovaznou polohu, levitaéni vzdalenost, elektronu 2p od protonu atomu dusiku N na zakladni
urovni, obr. 30, pak vycislime:

d =6.5-10""m, (104)
F 7e-08 I
N s | s |
5e-08 — —
4e-08 — —
3e-08 — —
2e-08 1
S5e-11 6e-11 Te-11 8e-11 9e-11
— > d[m]

Obr. 30. Grafické zobrazeni sil pro ur¢eni rovnovazné vzdalenosti elektronu d pomoci RT u atomu dusiku
N.

Vztah pro vyjadieni energie atomu dusiku N ma tvar ovlivnény strukturou jadra, podle obr. 29, je

5
Wv =Wel —ngag (105)
Energii elektrického pole je
1 2 . d 2
AR L (106)
24ng,-r

a hodnota je

109V (g e 10\
W, = [Lo107) {65107) 5=161210"J . (107)

2-47-8.854-107" -[\/(6.5-10“)2 +(1.654~1O’“)2 )

Energii magnetického pole vyc¢islime podle vztahu

Sy 5. At py-2:1,-d”

3 ™3 4z-r°

, (108)

24



5 5 4-4.1007.10° 47107 1411021654 10" (6.5-20™)

W = : =3.9773:10"J . (109)
3 3 47-(6.707-10™")

Vysledna energie atomu dusiku N podle vyrazu (105) je

W, =(3.9773-1.612)-107°J =2.3653-10"° ] =14.76 ¢V . (110)

Experimentaln¢ naméfena hodnota [7] ionizacni energie je W, =14.5341 eV .

Grafické vyjadieni vazebni energie modelu atomu dusiku je znazornéno na obr. 31 a 32.

[ ”\//] 35 | I ! elektricka l
! - 4
» magneticka
25 — ]
20 — ]
15 — i
10 — e i
5e-11 Be-11 7e-11 ge-11 ge-11

— > d[m]

Obr. 31. Grafické vyjadieni zavislosti energii na vzdalenosti v RT modelu atomu dusiku N.

[eV],,

15 7_"7””,,,,,,,,,_,,,,,,S:\ﬂ_;\ -

Se-11 6e-11 Te-11 8e-11 9e-11
——*>  d[m]

Obr. 32. Grafické vyjadieni zavislosti rozdilu energii na vzdalenosti v RT modelu atomu dusiku N.
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9. Vazebna energie vazby atomi dusiku N-N

Obr. 33. Schematicky model jednoduché kovalentni vazby mezi atomy dusiku molekuly hydrazinu NzHa.
Parametry podle RT [1] [8] Ize charakterizovat:

Velikost poloméru re a ekvivalentniho elektrického proudu ie vazebného elektronu 2p je:

Polomér elektronu r, =1.653558-107"'m, (111)

Odpovidajiciho elektrického proud elektronu i, = 4-4.109726-10°A. (112)

Vztah pro stav dynamickych rovnovaznych sil pro uréeni rovnovazného stavu vzdalenosti d vazby
N-N je

5

4. I:eI12+—_ I:pp++ =4. § I:mg12+— . (113)

Ze vztahu pro elektrickou a magnetickou silu v ose prstenct protont a elektronti (7) a (8) ziskame z
rovnice (113) levita¢ni vzdalenost di.

d, =7.525-10™"'m. (114)

F 2e-07 | !
[N :| elektricka

magneticka

1.8e-07 —

1.6e-07 —

1.4e-07 —

1.2e-07 —

1e-07 |
Ge-11 6.5e-11 7e-11 7.5e-11 8e-11 8.5e-11 9e-11
—* d[m]

Obr. 34. Grafické vyhodnoceni rovnovazné vzdalenosti elektronu d pomoci EMG sil vazby N-N.
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Vazebni energii vazby atomii dusiku N-N vyjadiime jako rozdil mezi energii vazby N-N a souctu
energii dvou samostatnych atomii dusiku N:

W, =2-W, -W,_, - (115)
Rovnice pro vyjadieni dynamické rovnovazného stavu z energie vazby N-N ma tvar:

5
WN—N = 4'Wel+— +pr++ _4'§'ng+— : (116)

Jednotlivé ¢leny rovnice rozepiSeme ve tvaru do vztahii:

4q 2 ‘dz
4w, ==k = 117
U g, r? (117)
4-(16-107%) (7.525-101)° .
4W ~5.7004-10%J, (118)

Wenne- = 2 3
2-4-3.14-8.854-10" (\/(7'525'10_11)2+(1'654'10_n)2j

q. 1
.= 119
P 2-4me, 2d (119)
(16-107%) 1
W, = : =0.7648-10J . 120
a2 2.4.3.14.8.854-10% 2.7.525.10°" (120)
Energii magnetického pole vycislime ze vztahu
5 5 4-4-i, -4 p .z.re.d2
4'§'Wmag =3 4°ﬂ : r"s , (121)
5 5 4-4-411:10° 47107 14110 -2-1654-10(7.525-10°%) ;
4= W, == - =10.6625-10J.  (122)
3 3 47r.(7.7o46-10-“)
w0 1 l | —
[eV] 80 — - elektrlcl-(a 1]
magneticka
70 — —
60 — —
50 — —_
40 — e - —
0 I | | | |
6e-11 6.5e-11 Te-11 7.5e-11 8e-11 8.5e-11 9e-11

—— >  d[m]
Obr. 35. Grafické vyjadieni prabéhu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby N-N.

Vysledna energie vazby dusiku N-N podle vyrazu (116) a obr. 36 je
W,_, =(10.6625-5.7004 - 0.7648) 10) =4.1973-10™J = 26.1953¢V . (123)
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N
30 — ™ —
\\
|
. i —_
[N
LN
20 b— i ™ —
i N
1
; | | I | |
6e-11 6.5e-11 7e-11 7.5e-11 8e-11 8.5e-11 9e-11
- >
d [m]

Obr. 36. Grafické vyjadieni prubéhu funkce rozdilu energii Vv zavislosti na vzdalenosti v RT modelu
vazby N-N.

Vazebni energii vazby dusiku N-N vy¢islime jako
W, =2-Wy =Wy, (124)

W, =2-14.534—-26.1953 =2.8727eV =277.17 kJ / mol . (125)

Experimentalné naméfend hodnota vazebni energie pro vazbu hydrazinu HoN-NH: je podle prace [6]

W,,, =2.8709eV =277kJ/mol . (126)

10. Ionizac¢ni energie atomu kysliku O

p2 p2

Obr. 37. RT model atomu kysliku O.

Experimentaln¢ byla naméfena hodnota ioniza¢ni energie W, =13.618055eV v praci [7].

Parametry RT modelu, jako je velikost poloméru a proudu vazebného elektronu 2p vy¢islené podle
[1], [8]
r =1.3236-10"'m, (127)

i, =3.845876-10°A. (128)
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Rovnovazny stav a tomu odpovidajici vzdalenost d protonu a elektronu 2p u atomu kysliku O na
zakladni energetické urovni je dana rovnovahou mezi jejich elektrickymi (pfitazlivou) a
magnetickymi(odpudivou) silami:

I:el,z = I:mg,Z' (129)

Podle vztahu (10-12) vyjadiime vzdalenost d; jako:
1
2

6 -7 -26 12 =
d, - 4.3.846-10"-47-10"-1.41-10-8.859-10°-2-1.3236-10 —(1.3236-107“)2 . (130)

(L6207

Vypocétené hodnoty pro rovnovaznou polohu (levita¢ni) vzdalenost elektronu 2p od protonu atomu
kysliku O:

d, =4.816-10"'m. (131)
2e-07 —
F [ l l | |
[N] elektricka
1.5e-07 — magneticka T4
1e-07 — —
5e-08 — —
. | | | |
3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11 Se-11 5.5e-11 6e-11 6.5e-11 7e-11

> d[m]
Obr. 38. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti elektronu d pomoci rovnovahy EMG sil.
Vychozi vztah pro uréeni energie atomu kysliku O ma tvar

Wv :Wel _Wmag : (132)
Energii elektrického pole Wel rozepiSeme

_1 qez'dZ

= , 133
U 24mg, 1 (133)

10-19)% . 10-11)2
W, = (16-107)"-(4816-107) - =2.1409-10"] . (134)

el
2-47-8.854-10" -(\/(4.816-10‘“)2 +(1.3236-10)° j

Energii magnetického pole Wmag vyjadiime jako

:4.iel ':uo'lup'z're'dz

, 135
e 4rr-r® (13)
4.3.846-10°-47-107-1.4110%.2.1.3236-10™ -(4.816«10’“)2 ;
g = : =4.2832.10™ ) . (136)
47-(4.995-10™)
Vysledna energie atomu kysliku O podle vyrazu (132) je
W, =(4.2832-2.1409)-10"°] = 2.1423-10"°J =13.37 eV (137)
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Dfive experimentdln¢ vyhodnocena hodnota ionizac¢ni energie je W, =13.618 eV jak bylo uvedeno

Vv praci [7].

Grafické vyjadieni vazebni energie modelu atomu kysliku O je znazornéno na obr. 40.

W45

| |
elektricka

magneticka

3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11 S5e-11 5.5e-11

Be-11 6.5e-11

7e-11

—— d[m]

Obr. 39. Grafické vyjadieni pribéhu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu atomu
kysliku O.
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—>
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Obr. 40. Grafické vyjadieni prabéhu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu
atomu kysliku O.
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11. Vazebna energie vazby atomi kysliku O-O

Pro ukéazku pfistupu k vyhodnoceni jednoduché vazby mezi atomy kysliku O-O zvolime molekulu
/) Z

peroxidu vodiku O2H> (HO-OH).
H -
D
o5

H
) 9
y: | A0
"0
O

sk d

|
|

[®)

A \fj

DAY
— %

Obr. 41. Model symbolického zobrazeni jednoduché kovalentni vazby mezi atomy kysliku u modelu
molekuly peroxidu vodiku O;H; podle RT.

Velikost poloméru elektroni re podle RT muzeme vy¢islit z hodnoty ioniza¢ni energie prvniho
elektronu atomu kysliku [7] a feSeni podle prace [1]. Poloméry obou elektroni 2p pro model

jednoduché kovalentni vazby atomt O-O budou r, =1.3236-10m.
Pro dynamickou rovnovahu sil ve vzdalenosti d vazby O-O plati tvar
3
4. I:eI12+—_E ’ I:pp++ =8 I:m912+— . (138)

Ze vztahu pro elektrickou a magnetickou silu RT modela v ose prstencti protonti a elektronti (7 a 9)
vy¢islime podle rovnice (138) levita¢ni vzdalenost di , jak je naznaceno v obr. 42.

d, =7.375-10™'m (139)
3507 [ | [ [ ! !
- elektricka
[N] 3e-07 — i T
magneticka
2.5e-07 — —
2e-07 — —_
1.5e-07 — —
. | | | | L |
5e-11 5.5e-11 6e-11 6.5e-11 7e-11 7.5e-11 8e-11 8.5e-11 9e-11
—_— d [m]

Obr. 42. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti elektronti d pro RT model z EMG sil.

Vazebnou energii atomu kysliku O-O z modelu v obr.41 vyjadiime jako rozdil mezi energii vazby O-
O a souctu energii dvou samostatnych atomt kysliku O:
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W, =2-W, -W, . (140)
Rovnice dynamickych rovnovaznych sil pro urceni energie vazby O-O ma tvar:

3
Wo o =4Wy + Wy, —8W, . (141)

pp++

Jednotlivé ¢leny rovnice vycislime:

4q 2 ‘dz
g, = 2% 0 142
U A, r? (142
4-(16-10%) (7.375-10)° N
4w _=59529-10™J , (143)

elli— — 12
4314885010 (\/(7.375.10-“)2 +(1.3236.10‘“)2j

2
EWel__ _3. 9 1 , (144)
4 4 2-4re, 2d
16-10%)’
§We|12__ -3 ( ) —- 1 —=0.5853-10"J . (145)
4 4 2-4.3.14-8.854-10~ 2-7.375-10
Energii magnetického pole vycislime
840, -y g -2 .d?
BW, ,=— b 146
e 4r-r® (146)
8.4-3.846-10° 47107 1.41.10%2.1.3236-10™(7.375.10°) .
W = : =10.5794-107"J . (147)
477-[\/(7.375-10“)2 +(1.3236-10“)2j
w80 |
[EV] . - elektricka
IR magneticka B
60 — —
50 — —
40 — T —_— —
Ge-11 6.5e-11 Te-11 7.5e-11 8e-11 8.5e-11 9e-11

-  » d[m]

Obr. 43. Grafické vyjadfeni prubéhu funkei energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu u vazby O-
0.

Vysledna energie vazby kysliku O-O podle vyrazu (141) je zobrazena na obr. 44.
W, , = (10.5794—5.9529—0.5853)-10‘18J =4,0412-10™"] = 25.2211eV (148)
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Obr. 44. Grafické vyjadteni pribéhu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu u
vazby O-O.

Vazebnou energii vazby kysliku O-O ur¢ime ze vztahu
Wi, =2-Wo =Wo o, (149)

W, =27.2362—-25.2211=2.0151eV =194.4 kJ / mol . (150)

Experimentalné naméfena hodnota vazebné energie molekuly peroxidu vodiku je uvedena v praci [6]

W, =195.8kJ/mol . (151)
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12. Z.aveér

Tento text a nasledujici tabulka Tab.1 ukazuji, ze vyuzitim prstencové struktury modelu [1], [8]
elementarnich Castic, struktury jadra atomd a modeld molekul podle RT lze, za predpokladu vyuziti
zakladnich zakont a vlastnosti elektromagnetickych poli, deterministicky a pomérné jednoduchym
matematickym aparatem vyuzit a urcit poloméry atomu a jejich ionizacni energii, vzdalenost atoma
Vv jednoduché kovalentni homonuklearni vazbé i jejich vazebnou energii.

Tabulka 1: Vypocet vzdalenosti d a srovnani vypoctené vazebné energie s experimentalné zjisténou

hodnotou.
Vazebna energie Wya;
Prvek, Vzdalenost Vy¢isleni podle RT Experiment
vazba d
[10 m] [eV] [kd/mol] [eV] [kd/mol]

H 2.34 13.4512 13.5984 [7]
C 5.3 11.2513 11.2603 [7]
N 6.5 14,76 14.5341 [7]
@) 4.816 13.37 13.6181 [7]
Ha* 2X5.3 2.7677 267.04 2.77 267 [6]
H2-para 2x3.7 4.506 434.76 4.519 435.8 [6]
Hz-ortho | 2x3.75 7.58 731.43
C-C 2X7.675 3.8744 373.82 3.9115 377.4 [6]
N-N 2X 7,525 2.8727 277.17 2.8709 277 [6]
0-0 2X7.375 2.0151 194.4 2.0293 195.8 [6]
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