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1 Uvod

Tento ptispévek se snazi ukazat, ze vyuzitim prstencové struktury modelu elementarnich Castic,
modelu struktury jader atomd a modelti molekul podle Prstencové teorie (RT) za vyuziti zakladnich
zakond a vlastnosti elektromagnetickych (EMG) poli a jednoduchou matematikou Ize pomérné
presné urcit poloméry atomi a jejich ionizacni energii, vzdalenost atomu v jednoduché kovalentni
homonukledrni vazbé¢ i jejich vazebnou energii. V tomto ¢lanku se budeme zabyvat modelem atomu
uhliku C.

2 Model atomu uhliku C podle RT

Uhlik (chemicka znacka C, latinsky Carboneum) je chemicky prvek, ktery se v periodické tabulce
prvki nachazi ve 14. skuping, 2. periody [12]. Jeho elektronova konfigurace je [He] 2s? 2p2.
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Podle RT [1] je pro jeho vlastnosti nejdtlezitéjsi struktura jeho jadra, ktera urcuje pozici a vlastnosti
elektronti vadzanych k protoniim v jadfe atomu. Model struktury jadra atomu uhliku se sklada ze dvou
globuli [1], které jsou tvofeny tfemi protony a tfemi neutrony, obr.l. K sob¢ jsou vazany ptes
protonovy mustek a drzeny silou elektromagnetického pole obou protont. Roviny téchto globuli jsou
na sebe kolmé [1].
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momentd prstenci protonlt up. V jedné globuli smétuji vektory magnetickych momenti protont
radial- interior globule a ve druhé globuli sméfuji vektory magnetickych momentt protont radial-
exterior (obr. 1) [1].
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Obr. 1. Model prstencové struktury jadra atomu uhliku C a jeho magnetické momenty .

Tato struktura jadra ma vliv na orientaci magnetickych momentua elektronti ge, které jsou vazany k jednotlivym
protontim jadra, ale vii¢i vektorim magnetickych momentt ,,svych® fidicich protonti maji antiparalelni smér.
Proto maji kazdy z vazebnych elektront 2p i 2s opa¢ny vektor magnetického momentu e viéi jadru atomu
(obr. 2, 3 a 4). Takovéto uspotradani elektronii umoziiuje atomtim uhliku vytvaret rizné druhy vazeb s jinymi
atomy.



Obr. 2. Model prstencové struktury elektronti atomu uhliku C a jejich magnetické momenty pe.
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Obr. 3. Model prstencové struktury elektrond atomu uhliku C a jejich magnetické momenty ue, pohled v ose
jadra atomu.
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Obr. 4. Model prstencové struktury elektronti atomu uhliku C jejichZ stiedy tvori tetrahedralni strukturu.

Pro popis vlastnosti modelu atomu uhliku podle RT budeme potiebovat urcit polomér re prstence
elektronu 2p a 2s a jejich vzdalenost de od atomového jadra (atomovy polomér).



2.1 Polomér, vzdalenost a ioniza¢ni energie elektronu 2p atomu uhliku C

Podle publikované prace modelu hmoty pomoci RT [1] polomér re elektronu 2p atomu uhliku C, dobu
rotace naboje te a proud elektronu ie, ktery vznika rotaci elektrického naboje ge po obvodu elektronu
za jednu otacku vypocteme podle vztahu [1]:
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Dynamickd rovnovazna vzdalenost elektronu 2p u atomu uhliku C je dana rovnovédhou mezi
elektrickou silou ptitazlivou Fel; @ magnetickou silou odpudivou Fmg; na 0se mezi prstencem protonu
jadra a prstencem elektronu na spole¢né ose [1]:

I:el,z = Fmg,z (5)

Pokud vyjdeme z ptedpokladu, Ze chemicka vazba je silova interakce, pak potfebnou elektrickou silu
Vv 0se z vyjadiime vztahem odvozenym z Coulombova zakona [1]:

2
Felz:_l ~q—92-cose, (6)
Are, T

a magnetickou silu v 0se z vyjadiime vztahem odvozenym z Biot-Savartova zakona (obr. 5) [1]:
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Obr. 5. Grafické zobrazeni pisobeni magnetické sily v modelu atomu uhliku C v ose z [1].



Pro vyjadreni slozky sily pouze v 0Se prstencti Z plati

r=yr’+d?, (8)
1 qg.d
Aze, \J(r2+d?)®

(9)

elz

_ ie “Hot My -2d T

magz 5
4n(1/d2 +17 )

kde ie je proud elektronu, re je polomér elektronu, up je magneticky moment protonu a d je vzdalenost

protonu a elektronu na jejich spoleéné ose, obr.5. Pokud vztah (5) vyjadiime pomoci vztahi (9) a (10)
pak

(10)

2 o - o - 4, -SIN26
4_.q_g.c()5(9: e Moty - , (11)
e, I Az -r
1 q?-d :ie-,uo-,up-Z-re-d (12)

4”80.\/(r92+d2)3 4z -\ J(r? +d?)° ’

muzeme z téchto vztahi vyjadtit levitaéni vzdalenost di:

d|2 — e /Uo :up2 0 e _re21 (13)
Qe

6 -7 -26 -12 -11
d, - 4.3.18-10"-4~-107-1.41-10°-8.85-107-2-2.13-10 _(2.13_10711)2 | (14)
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Po dosazeni znamych konstant a vypoctenych hodnot dostaneme rovnovaznou polohu sil — levitacni
vzdalenost elektronu 2p? od protonu atomu uhliku, tedy atomovy polomér atomu C z obr. 6 je:

d, =5.3-10"m (15)
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Obr. 6. Grafické vyjadfeni rovnovazné vzdalenosti d elektronu pomoci rovnovahy EMG sil elektronu 2p
atomu uhliku C.

Atomovy polomér je veli€ina, ktera neni piesné fyzikalné kvantifikovana a kterd neni konstantni za
vsech okolnosti [4]. Souvisi s koncepci modelu atomu. Hodnota pfifazena poloméru atomu je zavisla
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na zvolené definici atomového poloméru ra. Definic existuje vétSi mnozstvi a kazda definice je
vhodna pro jinou situaci. V literatuie nejcastéji uvadéna hodnota atomového poloméru uhliku ra= 67-
77 pm.

U atomu uhliku se vazebni energie Wy mezi protonem a elektronem 2p rovna ioniza¢ni energii Wi,
ktera je potfebna k odtrzeni elektronu 2p od protonu a rovna se rozdilu mezi energii elektrického pole
Wer a magnetického pole Wmag mezi elektronem a protonem v rovnovazné poloze d.

Rovnice pro vyc¢isleni energie vazby elektronu 2p atomu C bude mit tvar
Wi :Wel _Wmag (16)
Energii elektrického pole vy¢€islime podle vztahu

_1 qez'dz

| 24,1

(17)

) -1V
W (1.60-10™)"-(5.30-10™) _17310%). (18)

el
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Energii magnetického pole vycislime podle vztahu
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Wieg = ! 19
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43.1810° 47107141107 2-213-10™(530-10" ) "
g ; =35310™"7. (20)
11 2 11 2
47[-(\/(5.30-10 | +(213-10) j
Vy¢islena ioniza¢ni energie elektronu 2p2 atomu uhliku C podle vyrazu (16) je
W, =(1.73-353)-107%°] =-1.80-107] =~11.23¢V . 1)

Experimentalné naméfena hodnota ioniza¢ni energie elektronu 2p2 atomu uhliku C je
W, =-11.26 eV, podle prace [3].

Grafické vyjadieni prubéhu funkci energii EMG poli mezi protonem a elektronem 2p modelu atomu
uhliku v zavislosti na vzdalenosti d je znazornéno na obr. 7. Rozdil téchto energii ve vycislené
vzdalenosti d (15) tvofi vazebnou (ionizacni) energii elektronu 2p2 atomu uhliku C (obr. 8).

2.2 Polomér, vzdalenost a ioniza¢ni energie elektronu 2s atomu uhliku C

Abychom mohli uréit polomér elektronu 2s2 atomu uhliku C, potfebujeme znét vinovou délku fotonu,
ktery by ionizoval tento elektron. V databazi spekter NIST [5] vSak takovy foton nenajdeme. Mizeme
zkusit ziskat vinovou délku fiktivniho fotonu postupnymi kroky pies excitaci elektronu 2s? na
energetickou hladinu 2p? a naslednou ionizaci elektronu 2p?.
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Obr. 7. Grafické vyjadieni prub&éhu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu atomu mezi
protonem a elektronem 2p modelu atomu uhliku C v zavislosti na vzdalenosti d.
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Obr. 8. Grafické vyjadteni pribéhu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti modelovanych elementt
podle RT elektronu 2p atomu uhliku C.

Podle databaze spekter NIST [5] je potieba pro excitaci elektronu 2s22p? na 2s2p® foton o vinové
délce A, = 94.518746-10°m, coz piedstavuje energii E, ,=5.833638€V . lonizatni energie

elektronu 2p? atomu uhliku je E. =11.260288¢V . Soucet téchto dvou energii E;,, =17.093926 eV

predstavuje energii virtualniho ionizaéniho fotonu o vinové délce A ,, =72.581349-107°m. Z této

vlnové délky fotonu miizeme vycislit polomér elektronu rezs podle vztahu [1] jako:
1 1«

r.o=-. , 22
e2s 3 272"“2 ( )
-9
[, =1 1258184990 _ 205013101, (23)
3 2-3.14-4.137
a proud elektronu iexs vycislit podle vztahu
. q-C-a
leos = : 24
e2s l ( )
-19 8
_ 1002207-310° _ ) 633938.10% A (25)

| =
®2s  72.581349.107°.137

Z téchto vztahi mizeme vyjadfit levitacni vzdalenost di: elektronu 2s atomu uhliku od jeho jadra
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Po dosazeni znamych konstant a vypoctenych hodnot dostaneme rovnovaznou polohu sil — levitacni
vzdalenost elektronu 2s2 od protonu modelu atomu uhliku (obr. 9):

d,,, =4.01-10"m

F 5e-07
[N] 4e-07 —

3e-07 —

2e-07 —

1e-07 —

1
1
1
. | | 1
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(28)

Obr. 9. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti elektronu d pomoci rovnovahy EMG sil elektronu 2s

atomu uhliku C.

U atomu uhliku se vazebni energie Wy mezi protonem a elektronem 2s rovna ioniza¢ni energii Wi,
ktera je potfebna k odtrzeni elektronu 2s od protonu a rovna se rozdilu mezi energii elektrického pole

Wer a magnetického pole Wmag mezi elektronem a protonem.

Rovnice pro vycisleni energie vazby elektronu 2s atomu C bude mit tvar

Wi ZWeI _Wmag :
Energii elektrického pole vy¢€islime podle vztahu

_E qez.dz
24rg,-1%

el

(16107 (40020

el

2-47-8.85:10™ -(\/(4.01.10-“)2 +(7.03:20 )2j

Energii magnetického pole vy¢islime podle vztahu

=4'iel 'zuo'/up'z're'dz

5 1

W

mag

4 -r

W, = -=2.74-10"] .

(29)

(30)

(31)

(32)
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4.483-10° 47107 -1.41.10%-2.7.03.10™ -(4.01-10*“)2

4r -[\/(4.01-10-“)2 +(7.03.202) js

Vy¢islena ioniza¢ni energie elektronu 2s? atomu uhliku C podle vyrazu (29) je

W,,,, =(2.74-5.50)-10"8) =-2.76.107°] = -17.2¢V . (34)

=550-10"J. (33)

mag

Hodnota virtudlni ioniza¢ni energie vyse urc¢eného virtudlniho fotonu je W,,, =17.1eV .

Grafické vyjadfeni prubéhu funkci energii EMG poli mezi protonem a elektronem 2s modelu atomu
uhliku v zavislosti na vzdalenosti d je zndzornéno na obr. 10. Rozdil téchto energii ve vycislené
vzdalenosti d podle relace (28) tvofi vazebnou (ionizacni) energii elektronu 2s atomu uhliku C, obr.
11.
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Obr. 10. Grafické vyjadieni prubéhu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu atomu mezi
protonem a elektronem 2s modelu atomu uhliku v zavislosti na vzdalenosti d.
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Obr. 11. Grafické vyjadieni prubéhu funkce rozdilu energii W v zavislosti na vzdalenosti podle modeu RT
elektronu 2s atomu uhliku C.

Na zéklad¢ vyse vycislenych hodnot si mizeme znazornit model atomu uhliku C v zékladnim
izolovaném stavu. Jeho dva stejné prstencové elektrony 2p o poloméru r,,,, =2.13-10™"'m
s opa¢nymi vektory magnetickych momenti viuci protoniim v jadie atomu se nachazeji v dynamicky
“'m od jadra atomu. Dva prstencové elektrony 2s o

11

rovnovazné poloze ve vzdalenosti d, =5.3-10



poloméru I, =0.703-10"'m s opa¢nymi vektory magnetickych momenti vii¢i protontim v jadie se
nachazeji v dynamicky rovnovazné poloze ve vzdalenosti d,,, =4.01-10™'m s ionizaéni energii
W, .. =-17.2eV . Protoze elektrony 2p a 2s maji jinou vzdalenost, velikost i energii, nevytvareji

v modelu strukturu pravidelné trigonalni pyramidy.

Grafickd podoba modelu atomu uhliku C v zakladnim izolovaném stavu je zndzornéna na obr. 12.

D elektron 2s

magneticky moment
protonu 4,

v 2s

magneticky moment
elektronu #,

elektron 2p

Obr. 12. Graficka schématicka podoba modelu atomu uhliku C v zakladnim izolovaném stavu.

Teprve po excitaci elektronu 2s na elektron 2p se stava struktura atomu pravidelnou tetrahedralni vici
zbyvajicimu elektronu 2s (obr. 13).

2s
He
2p ,U,i

Obr. 13. Graficka schématicka podoba modelu atomu uhliku C s excitovanym elektronem 2s na 2p.
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3 Sekven¢ni ionizacni energie elektronii atomu uhliku C podle modelu RT

Pokud z atomu uhliku ,,odtrhavame* elektrony, méni se u zbyvajicich elektroni jejich ionizacni
energie Wi, protoze na zbyvajici elektrony plsobi vice elektromagnetické energie jadra. Pomoci
vycisleni elektrické a magnetické sily Fe, Fm a energie W podle RT miizeme tyto sekvenéni ionizacni
energie Wi vypocitat. Energie neroste linearn¢ ani exponencialné ale skokové, protoze elektrony 2s a
2p maji odliSné charakteristiky.

Toniza¢ni energii pro prvni elektron 2p? jsme vyéislili v predchozi ¢asti na hodnotu Wepp, =—11.23eV

. V nasledujici ¢asti vycislime hodnotu ioniza¢ni energie i u ostatnich elektront,

Sekven¢ni ionizacni energie atomu C [eV]

70 64,49352

60
0 4788778
40
30 24,383154
20
11,260288

) -

0

Obr. 14. Sekven¢ni ioniza¢ni energie W atomu uhliku C podle NIST Database lonization Energies [3].

3.3 Ionizaéni energie elektronu 2p* iontu atomu uhliku C*

Po odtrzeni elektronu 2p? vznikne iont atomu uhliku C* (obr. 15). Jeho elektron 2p! je viak jiz
ovlivnén uvolnénou energii jadra po elektronu 2p?, coz se projevi ve zméné poloméru elektronu re a
jeho vzdalenosti di od jadra atomu.

2p

Obr. 15. Graficka podoba schéma modelu iontu atomu uhliku C*.
13



Polomér re elektronu 2p* iontu atomu uhliku C*, dobu rotace naboje te a proud elektronu ie, vypoéteme
podle vztaht z prace [1]:
1Te,-a 1 50.88-10°°

oy = = = =0.986-10"'m, (35)
3 2z-n 3 2:3.14-2:137

kde Tc+ se rovna vinové délce fotonu odpovidajici ioniza¢ni energii elektronu 2p' podle NIST
Database lonization Energies [3]. Potom z prace [1] model RT
-9
(- Te. _50.88-10 : 137 _ 9324.10" s , (36)
c-a 3-10
_ g, _1602:107"
ot 232410

(]

=6.893-10°A. (37)

Z téchto vyse uvedenych hodnot muzeme vyjadfit levitacni vzdalenost di dosazenim do vztahu:

q _\/ie'ﬂo'ﬂp'go'z're 2
| = _

? . (38)

5 7 26 -12 -12
d, - 4.6.89-10"-4~-10"-1.41-10°-8.85-107°-2-9.86-10 —(9.86'10’12)2 . (39)

(160207

Po dosazeni znamych hodnot konstant a vypoctenych hodnot dostaneme rovnovaznou polohu sil —
levitaéni vzdalenost elektronu 2p* od protonu atomu iontu uhliku C*, obr. 16 jako:

d, =5.68-10"m . (40)

]4‘ 6e-07 — I ] I I
[N] se07 — A

elektricka

magneticka

4e-07 —

3e-07 —

2e-07 —

1e-07 —

& I
3e-11 4e-11 Se-11 6e-11 7e-11 8e-11
— d[m]

Obr. 16. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti d elektronu 2p* pomoci rovnovahy EMG sil.

Rovnice pro vy¢isleni ioniza¢ni energie We+ vazby elektronu 2p1 iontu atomu C* bude mit tvar:

W, =2-W, —2-W, . (41)
Energii elektrického pole vycislime podle vztahu

2 2
2.W _20 d°

- , 42
U 24mg, 1 42)
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. . -19 2. . -11 2
o 2 (1.60 10 ) (5.68 10 )

el

-=387-10"7. 43)
2-47-8.85-102 -(\/(5.68-10‘“)2 +(9.86.1o-12)2 j

Energii magnetického pole vycislime podle vztahu

_ 2'iel '/uO':up'z're'd2

2-W, | 44
e A -r° (44)
24-6.8910° 47107 141107 2-9.86.10*(5,68-10") 1
Wigg = - =7.73.10%J . (45)
2 2
Ty

Vysledna energie elektronu 2p1 iontu atomu uhliku C* podle vyrazu (41) je

W,, =(3.87-7.73)-10™ =-3.86-10™J = -24.1¢V 46)

Experimentaln¢ namétend hodnota ionizacni energie atomu uhliku C je W, =—-24.38 eV [3].

Grafické vyjadieni priibéhu funkci energii EMG poli mezi protonem a elektronem 2p! modelu atomu
uhliku v zavislosti na vzdalenosti d je zndzornéno na obr. 17. Rozdil téchto energii ve vycislené
vzdalenosti d (40) tvoii vazebnou (ioniza¢ni) energii elektronu 2p! iontu atomu uhliku C*, obr. 18.

W 140 I

[e\/] 120 — — 'elektricka
magneticka

100 —

3e-11 4e-11 S5e-11 6e-11 7e-11 8e-11 9e-11
—_—
d [m]

Obr. 17. Grafické vyjadieni prabéhu funkci energii elektronu 2p* v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu
iontu atomu uhliku C*.

WO l l e EE
[eV] 20 — I - e - rozdil energii ]

-

-40 —

-60 —

-80 t—

oo | | 1 | |

3e-11 4e-11 5e-11 6e-11 7e-11 8e-11 9e-11
— * d[m]

Obr. 18. Grafické vyjadfeni priibéhu funkce rozdilu energii elektronu 2p* v zavislosti na vzdalenosti v RT.
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3.4 TIonizaé¢ni energie elektronu 2s? iontu atomu uhliku C**

Pokud z iontu atomu C* odstranime i elektron 2p*, dostaneme iont atomu uhliku C** se dvéma
elektrony 2s (obr. 19). Absence dvou elektront 2p ovlivni velikost polomérii a vzdalenost zbyvajicich
elektronti 2s.

Obr. 19. Graficka podoba schéma modelu iontu atomu uhliku C**.

Polomér re elektronu 2s? iontu atomu uhliku C**, dobu rotace naboje te a proud elektronu i,
vypoéteme podle vztahu [1]:
2 To..-a _ 2 2590689-10°

R =1.004-10"m, (47)
3 2z-n 3 2:3.14-2:137

kde Tc++ se rovna vinové délce fotonu odpovidajici ionizaéni energii elektronu 2s® podle NIST
Database lonization Energies [3].

-9
t, _Ie.. _ 2590689 1? 137 _1183.10%s : (48)
C-a 3-10

_ g, 1.602-107°

® t  4.1.183.10*

e

=3.385-10°A. (49)

Z téchto vyse uvedenych hodnot miizeme vyjadfit levita¢ni vzdalenost di dosazenim do vztahu:

|elulu .g.z.re
d =J =t (50)
Qe
-6 -7 —26 -12 -11 E
d| _ 4.3.385-10"-4~-107"-1.410-10°-8.854-107“-2-1.004-10 _(1'004'10_11)2 (51)

(1620’

Po dosazeni zndmych konstant a vypoctenych hodnot dostaneme rovnovaznou polohu sil — levita¢ni
vzdalenost elektronu 2s? od protonu iontu atomu uhliku C**:

d, =3.96-10"'m . (52)
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[ 1.2e-06
[N] 1e-06

8e-07

|

elektricka

magneticka

6e-07

4e-07
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Obr. 20. Grafické vyjadfeni rovnovazné vzdalenosti d elektronu 2s2 pomoci rovnovahy EMG sil modelu iontu
atomu uhliku C**.

Rovnice pro vyéisleni ioniza¢ni energie vazby elektronu 2s? iontu atomu C** bude mit tvar:
WC++ =3 'Wel -3 'Wmag : (53)

Energii elektrického pole vy¢islime podle vztahu

2 2
3w, =SS0 (54)
24rg,-r
3-(16020)(4.0-10™)’
W, = | N ) =788107). (55)
2-47-8.85-1072 {\/(4.0-10“)2 +(1.o-10“)2j
Energii magnetického pole vycislime podle vztahu
W, = 0 e 7 e , 5
e Arr-r® (56)
3-4-33810° 47107 141107 -2.1.0-10™(4.0-10°) i
Wiy = - =1541.10%J (57)
11 2 1 2
47:-[\/(4.0-10 F+(1010%) j
Vysledna ioniza¢ni energie elektronu 2s? iontu atomu uhliku C** podle vyrazu (53) je:
W,,, =(7.88-15.41)-10™°] =-7.53-10"°J =—-46.99 eV (58)

Experimentalné naméfena hodnota ionizadni energie elektronu 2s? iontu atomu uhliku C** je
W. =—47.89 eV podle prace [3].

Grafické vyjadfeni prib&hu funkci energii EMG poli mezi protonem a elektronem 2s? modelu iontu
atomu uhliku C™* v zavislosti na vzdalenosti d je znazornéno na obr. 21. Rozdil t&chto energii (58)

ve vy¢islené vzdalenosti d (52) tvofi vazebnou (ionizaéni) energii elektronu 2s? iontu atomu uhliku
C*™ (obr. 22).
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Obr. 21. Grafické vyjadfeni pribéhu funkei energii elektronu 2s® v zavislosti na vzdalenosti d v RT modelu
iontu atomu uhliku C**.

w0 | ' I
'[ - rozdil energii

[Vl | I

40 [— et —

_________________ =
€0 — o
> 1
1
-80 — V4 :
1
o 1 1 1 1 |
3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11 Se-11 5.5e-11 6e-11
— * d[m]

Obr. 22. Grafické vyjadieni pribéhu funkce rozdilu energii elektronu 2s® v zavislosti na vzdalenosti v RT.

3.5 lonizaéni energie elektronu 2s! iontu atomu uhliku C***

Po odtrzeni tif elektronii z elektronového obalu ziistane posledni elektron 2s! a vznikne iont atomu
uhliku C*™**. T kdyZ na tento elektron pisobi pfitazliva sila elektrického pole Gtyi protonti, piesto
odpudiva sila magnetickych poli protonti a neutronti dokaze udrzet elektron 2s! v patii¢né vzdalenosti
od jadra iontu. Je vSak k tomu potfebna zna¢na energie, kterou v néasledujici ¢asti vycislime.

oy’

QA u,
A

g
m‘v 2s

Obr. 23. Graficka podoba schéma modelu iontu atomu uhliku C**.

Polomér re elektronu 2s! atomu uhliku C, dobu rotace naboje te a proud elektronu ie vypoéteme podle
vztahii uvedenych v praci [1]:

-9
=2 Jeme 2 19236410 " 05 4gup, (59)
3 2m-n 3 2-3.14.2.137
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kde Tc+++ se rovna vlnové délce fotonu odpovidajici ioniza¢ni energii elektronu 2s' podle NIST
Database lonization Energies [3].

-9
- Te... _19.2364 12 137 _0.878.10s. (60)
ca 3-10

g, 1.602:107°

° 't 4.0.878-10™

e

=4.559-10°A. (61)

Z téchto vyse uvedenych hodnot miizeme vyjadfit levita¢ni vzdalenost dj dosazenim do vztahu:

d| :\/e Hy :quz 0 e_rez’ (62)

-6 -7 26 -12 -11 2
d, - 4.4559-10"-4~-107-1.410-10-8.854-10-2-0.745-10 _(0.745‘10_11)2 . (63)

(L.602-107)

Po dosazeni znamych konstant a vypoctenych hodnot dostaneme rovnovaznou polohu sil — levita¢ni
vzdalenost elektronu 2s! od protonu iontu atomu uhliku C*™**:

d, =4.01.10"m . (64)

[«V 1e-06 I I I

[N] 9e-07 — ~—— elektricka 1
magneticka

8e-07 —
7e-07 —
6e-07 —
5e-07 —
4e-07 —

3e-07 I
3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11 S5e-11
—> d[m]

Obr. 24. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti d elektronu 2s* pomoci rovnovéhy EMG sil modelu iontu
atomu uhliku C*,

Rovnice pro vy&isleni energie vazby elektronu 2s* iontu atomu C*** bude mit tvar

We,,, =4-W, —4-W,,, . (65)

C+++

Energii elektrického pole vy¢islime podle vztahu

2 2
4.W _40 d°

= , 66
¢ 247[50'1‘3 (66)

2

' 0 a0\
o 4-(1.60-10™) (40110

el

-=1098-10J . (67)

247885107 -(\/(4.01-10“)2 +(o.74.10*“)2 j

Energii magnetického pole vycislime podle vztahu

19



=4'iel "uo"up'z.re'dz

5 H

4-W

mag

Az -r (68)

4.4.455-10° 47107 -1.41.10%.2.0.74-10™ -(4.01-10*“)2

477.(\/(4.01.10-“)2 +(0.74-201 )S

Vysledna ioniza¢ni energie elektronu 2s! iontu atomu uhliku C*** podle vyrazu (65) je

W, =(10.98-21.87)-10"J =-10.89-10"°) =-67.96 ¢V . (70)

=21.87-10"J. (69)

"Winag

C+++

Experimentalnd naméfend hodnota ionizadni energie elektronu 2s' iontu atomu uhliku C™* je
W, =—64.50 eV z prace [3].

Grafické vyjadfeni priibéhu funkci energii EMG poli mezi protonem a elektronem 2s* modelu iontu
atomu uhliku C™" v zavislosti na vzdalenosti d je zndzornéno na obr. 25. Rozdil téchto energii ve
vyéislené vzdalenosti d (64) tvoti vazebnou (ionizaéni) energii elektronu 2s* iontu atomu uhliku C***

z obr. 26.
W 250 ’— | I i
[ev] elektricka
- k ———— magneticka |
150
E 1
1
1
100 | o
L e R
50 | ; |
3e-11 3.5e-11 de-11 4.5e-11 1

—*> d[m]

Obr. 25. Grafické vyjadfeni priibéhu funkci energii elektronu 2s' v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu
iontu atomu uhliku C**.

W | l 1
[eV] 40 — I 4 - rozdil energii

60 — , : —

-80 }—

-100 —

1

i

1

2 :

-120 — : —_
-140 I | |

3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11 Se-11
— * d[m]

Obr. 26. Grafické vyjadieni prabéhu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti v RT.

V tabulce Tab.1 jsou shrnuty vysledky vycislenych hodnot poloméri, proudt a vzdalenosti elektroni
pfi postupném (sekvencnim) odstrafiovani elektronti z elektronového obalu atomu uhliku. Tyto
hodnoty vsak nelze porovnat sziadnym experimentem. Pfesto ndm umoziuji vycislit pomoci

zakladnich EMG z4kont a jednoduché matematiky ioniza¢ni energii jednotlivych elektronti pfi jejich
20



postupném odstrafiovani. Z tabulky Tabl. mlzeme porovnat shodu/rozdil ionizacni energie
jednotlivych elektronli mezi experimentem a uvedenym modelem RT, je velmi dobra.

Tabulka 1 Srovnani hodnot polomérid, proudid, vzdalenosti a ionizacnich energii elektrond pfi
sekvencnim odstraniovani elektronti od atomu uhliku.

Elektron-typ | re[10 m] le [10° A] de [101 m] Eion[eV] Eion [eV]
vypocet experiment
2p? 2.134 4x3.184 5.34 11.23 11.26
2pt 0.986 4x6.895 5.69 24.10 24.38
252 1.004 4x3.385 3.96 46.99 47.89
2st 0.745 4x4.559 4.01 67.96 64.50

4 Vazebna energie vazby C-H v molekule CHs4

Na zacatku této kapitoly si pfipomenime, jak vypada kvantové mechanicky popis atomu uhliku C a
molekuly methanu CHs [11]. Atomové orbitaly 2s a 2p byly zaloZeny na vypoctech pro atomy vodiku.
Tyto jednoduché 2s a 2p orbitaly, pokud jsou brany samostatné, neposkytuji uspokojivy model pro
Ctyfmocny — Ctyfsténny uhlik v methanu CHa. Avsak uspokojivy model struktury methanu, ktery je
zalozen na kvantové mechanice [11], 1ze ziskat pfistupem zvanym orbitalni hybridizace. Piedstavu
hybridizace orbitalti navrhl v roce 1931 americky chemik Linus Pauling (1901-1994) [6], [7].

Orbitalni hybridizace neni nic vic neZ matematicky ptistup, ktery zahrnuje kombinaci jednotlivych
vinovych funkci pro s a p orbitaly k ziskani vinovych funkci pro nové orbitaly [8]. Hybridni atomové
orbitaly, které zohledinuji strukturu methanu, Ize odvodit z s a p orbitald druhé slupky uhliku.
Predpoklada se, Ze jeden elektron z orbitalu 2S je excitovan do prazdného orbitalu 2p. Vinové funkce
pro 2s, 2px, 2py a 2p; orbitaly zakladniho uhliku jsou pak smichany tak, aby vytvofily ¢tyfi nové
ekvivalentni 2sp3 hybridni orbitaly o stejné energii. Oznaceni sp3 znamena, Ze hybridni orbital ma
jednu ¢ast s orbitalniho charakteru a tfi ¢asti p orbitalniho charakteru. Matematickym vysledkem je,
ze Ctyfi 2sp3 orbitaly jsou vzajemné orientovany v thlech 109.5 °. To pfesné odpovida orientaci ¢ty
atomu vodiku methanu CHj [8].

Takovymto matematickym postupem se sice vytesi prostorova struktura molekuly methanu a jeho
vazebné energie C-H, ale zanikne fyzikalni podstata energetického a strukturalniho rozdilu mezi
elektrony typu s a p. Hybridizované atomy uhliku neumoziuji uspokojive vysvétlit rizné délky vazeb
konjugovanych, aromatickych a ani vazeb dvojnych a trojnych. VSechny tyto teoretické uvahy
0 hybridizaci atomovych orbitali jsou uzitecné pro pohodlny popis chemickych vazeb pomoci vztahi

vrwe

Dokonce ani experimentalni vysledky fotoelektronové spektroskopie methanu nesouhlasi s uvadénou
teorii hybridizace a naznacuji jinou strukturu methanu CHa, nez udava teorie hybridizace.
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Obr. 27. Fotoelektronova spektroskopie molekuly methanu CH, [10].

42

Prstencova teorie piedklada jiny model struktury a energetického sjednoceni vazeb C-H v molekule
methanu nez kvantova mechanika. Zakladni struktura molekuly vychazi ze struktury jadra atomu
uhliku, kterd udrzuje elektrony v tetrahedralni struktute. Elektrony uhliku zGstavaji v zakladnim stavu
ve slozeni 2s? a 2p?. Atomy uhliku a vodiku se slu¢uji do molekul methanu pfi teploté okolo 600°C.
Pti této teploté se predpoklada, ze jeden elektron 2s excituje na vyssi energetickou hladinu 2p.
Miuzeme vyslovit domnénku, Ze i atom vodiku mize excitovat ze zakladni energetické tirovné 1s na
vyssi uroven 2s nebo 2p. V nasledujicim textu se pokusime jednoduchym vypoctem prokazat
moznost existence tohoto ptedpokladu o rovnocennych vazebnych energiich a vazebnych délkach.
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. atom
'L"T vodiku H

Obr. 28. Model molekuly methanu CH4 podle RT.

4.1 Vazebna energie jednoduché vazby 2p atomu uhliku C a 1s atomu vodiku H

Polomér a elektricky proud vazebnych elektronti 2p atomu uhliku C budou podle [1]
I =2.134-10"m podle (1), (71)
i, =4-3.184-10° A podle (4). (72)
Polomér a elektricky proud vazebnych elektronti 1s atomu vodiku H budou podle [1]
r,, =2.650-10"m , (73)

i, =3.846-10°A. (74)

ProtoZe musime zohlednit rozdilnost energii, polomérii a vzdalenosti jednotlivych elektronli atomt
uhliku a vodiku bude mit rovnice dynamickych rovnovaznych sil pro uréeni rovnovazného stavu
vzdalenosti den Vazby C-H tvar

2-F,.. +2-F +F +F

elCC+— achs T Fanne + Fype, —2-F =2.5-F +2.5-F +F

mgCC+— mgCH +— mgHH +- ++F

pPCH ++ mgHC+- *

(75)
Koeficient ,,2 v relaci (75) u elektrického pole tika, ze jadro uhliku se na pfitazlivé sile podili
velikosti dvou naboji protont. Koeficient ,,2.5“ u magnetického pole fika, ze na odpudivé sile se
podili 2.5 intenzity magnetického pole protonil i ¢aste¢né neutrond jadra uhliku.
Pokud zvolime pro dynamickou rovnovahu sil elektronu uhliku vzdalenost d.. =6.97-10""'m, pak

muizeme ze vztahl pro elektrickou a magnetickou silu v ose prstencli protonti a elektront (6 a 7)
vycislit podle rovnice (75) levita¢ni vzdalenost elektronu vodiku H den , obr. 29 jako:

d,, =3.90-10"'m. (76)
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Coz po setteni obou vzdalenosti ¢ini d._,, =10.87-107"'m a odpovida experimentdlné namétené

hodnot¢ délky vazby C-H u methanu [13] d,,, =10.87 10" m .

[ 0e0T l 1 I I I 1
[N ] elektricka
5e-07 — magneticka
4e-07 — —
3e-07 — ! -
1
1
2e-07 — ! —
1
107 I I | I I |
2.5e-11 3e-1 3.5e-11 4e-11 4.5e-11 S5e-11 5.5e-11 6e-11
s d[m]

Obr. 29. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti elektronti du pomoci rovnovahy EMG sil vazby C-H
modelu molekuly methanu CHa.

Vazebnou energii vazby Cop-His vypocitame jako rozdil mezi energii vazby C-H a souctu energii
samostatnych atomt uhliku C a vodiku H

W, =W, +W, -W__,, . (77)
Rovnice pro urceni energie vazby C-H bude mit tvar

We y =2-Wyee, +2-Wyen, +Wopy, +Wope, +2-W
-2.5-W -25'W W W

mgCC+-— mgCH+—_ mgHH+—_ mgHC+—

ppCH ++

(78)

Energii elektrického pole mezi dvéma elektrony a protonem atomu uhliku vyc¢islime podle vztahu:

e d?
Wel+— = 2 4 ’ 3! (79)
Arg, ( /dz_H.ez)
2.(1.602-107)’ (6.970-10)° .
2-Woce, = =T - =2.887-10"J, (80)
2-4-3.14-8.854-10 PRV Y
\/(6.970-10 ) +(2.134-10™)
2-(1.602-107)’ (6.970-10)° N
2- Wy = —- - =2.697-10"). (81)
2.4.3.14-8.854-10 RV RV
\/(6.970-10 ) +(2.650-10™)
Energii elektrického pole mezi dvéma elektrony a protonem atomu vodiku vycislime:
(1.602-10%)’ (3.90-10%)° N
- ~=1.670-107%J (82)

WeIHH+— 12
2-4-3.14-8.854-10% (\/(3_90_10_11)2+(2.650.10_u)2)
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(1.602.10%)’ (3.90-10%)°

WeIHC+—: 12
2-4-3.14-8.854-107% (\/(3'90'10_11)2+(2'134'10_M)2J

-=1.992-10"]J . (83)

Vyc¢isleni energie elektrického pole mezi obéma protony uhliku a vodiku:

2.e? 1
2W . = : , 84
PR 2. 4z, (dec +dg,) (84)

2-(1.602-107) 1

2.W - .
PPCH*  5.4.3.14-8.854-107 10.90-10%*

=2.117-108J . (85)

Vy¢isleni energie magnetického pole mezi dvéma vazebnymi elektrony a protony atomu uhliku:
_ ie 'luo ':up 'reC 2d2
magC+- — 5
47:(1/d2 + I‘e2 )

-6 -7 -26
2 5.W B 25-4.3.184-10" -4n-107"-1.410-10

magCC+- — 4

2134-10"2-(6.970.10°)

| (\/(6.970 104) + (213420 j

(86)

(87)

-=4.523-10"°J"

-6 -7 26
2 5.W B 2.5-3.846-107"-47-10" -1.410-10

magCH+- — 47_[:

2.650-10"-2-(6.970-10°)’

| (\/(6.970-10“)2 +(2.650-107) j

(88)

-=1.515-10"°J"

Vy¢isleni energie magnetického pole mezi dvéma vazebnimi elektrony a protonem atomu vodiku:

2
_3.846-10°-47-107-1.410-10% 2.650-10‘“-2-(3.90'10‘“)

W, -=1.877-10"J

magHH +- 4 > >
(\/(3.90-10-”) +(2.650-10™) j
(89)
4.3.184.10°.47-107.1.410.10%  2.134-107". 2-(3.90-10‘“)2
Wiagnc - = 2 : - =6.713-10"]
T

(\/(3.90.10“)2 +(2.134-201) j

(90)
Celkova energie modelu vazby C-H je vycislena podle (78)
W,_,, =(11.363-14.628)-10°J =-3.265-10°J , (91)
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W,_,, =-3.265-10"°-6.241-10"° = -20.376 eV , obr. 30. (92)

Velikost vazebné energie je dana rozdilem energii samostatného atomu uhliku C a samostatného
atomu vodiku H, které vstupovaly do reakce, a vy¢islenou energii vazby C-H podle (77)

W, =W, +W,, —W,_,, =11.26+13.598—20.376 = 4.482eV (93)

W, =4.482-96.48 = 432.4 kJ/mol . (94)

w120 1 I I |
[eV] 10 — — elektricka

100 —

magneticka

90 —
80 —

70 — == — = —
o 1 1 N 1 | 1
2.5e-11 3e-11 3.5e-11 4e-11 4.5e-11 S5e-11 5.5e-11 6e-11
——— d[m]
Obr. 30. Grafické vyjadieni prub&hu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby C-H.
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Obr. 31. Grafické vyjadieni pribéhu funkce rozdilu energii vazby C-H v zavislosti na vzdalenosti v RT.

Experimentalné  naméfena  hodnota  vazebné  energie CHsz-H je  zprace [9]
W,,, =4.553eV =439.3kJ/mol , coz je ve velmi dobrém souladu s modelem vy¢islenou hodnotou.

4.2 Vazebna energie jednoduché vazby 2s atomu uhliku C a 2s atomu vodiku H

Polomér a elektricky proud vazebnych elektronti 2s atomu uhliku C budou

r. =0.703-10"m podle (23), (95)

i, =4-4.834-10°A podle (25). (96)
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Pro excitaci atomu vodiku na vysSi energetickou hladinu najdeme v databazi atomovych spekter
NIST [5] hodnoty vinovych délek excita¢nich fotonti ze zakladni Grovné 1S na troven 2s a 2p velmi
blizko sebe:

A,, =121.56731-10°m

A, =121.56699-10m.

Tento rozdil je pro naSe vypocty zanedbatelné maly, a proto budeme pouzivat hodnotu pro excitaci
elektronu z 1s na 2s.

Polomér a proud vazebnych elektront 2s atomu vodiku H budou

r, =3.532-10"m podle [2], (97)
i, =2-2.885-10°A. (98)

Rovnice dynamickych rovnovaznych sil pro urCeni rovnovazného stavu vzdalenosti d vazby C-H
bude mit tvar

2-Fyec. 2 Fyen o+ Fas T Fapern =2 FPpCH++ =25 FmgCC+7+ 25-F +F

mgCH +- mgHH+—+ + F

mgHC+- -
(99)
Pokud zvolime pro dynamickou rovnovahu sil elektronu uhliku vzdalenost d . =7.4-10"'m, pak

muzeme ze vztahl pro elektrickou a magnetickou silu v ose prstencii protont a elektronti (6) a (7)
vy¢islit podle rovnice (99) levita¢ni vzdalenost elektronu vodiku H den 0br. 32 jako:

d,, =3.6-10"'m. (100)

Po secteni obou vzdalenosti ¢ini d._,, =11.0-10™"m a témé&f odpovidd experimentalné naméfené

hodnot& délky vazby C-H u methanu [13].d,,, =10.87-10"'m

)a 6e-07 | l !
[N] 5.5e-07 —
5e-07 —
4.5e-07 —
4e-07 —
3.5e-07 —
3e-07 —
2.5e-07 —

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

elektricka ~4

magneticka |

Obr. 32. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti elektronu d pomoci rovnovahy EMG sil u vazby C-H.

Vazebnou energii vypocitame jako rozdil mezi energii vazby C-H a souctu energii samostatnych
atomu uhliku Cas a vodiku Hos.

anz :WCZS +WH25 _WCZS—HZS . (101)

Rovnice pro ur¢eni energie vazby C-H bude mit tvar
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WC—H =2 'WEICC+— +2 'WeICH+— +WeIHH+— +WeIHC+— +2-W
-25W -25W W W

mgCC+-— mgCH+—_ mgHH+—_ mgHC+—

ppCH ++

(102)

Energii elektrického pole mezi dvéma elektrony a protony atomu C vy¢islime podle vztahu (79) jako:

(1.602.107%°)’ (7.40-101) »
2Wyg, =2 o 5=3.069-107°J .(103)
4.3.14-8.854- — —
(\/(7.40-10 )" +(0.703-10™) j
10-19)? 10-11)?
2W,g, = (Lo02.10) (7.6010°%) 5 =2.287-10"°J .(104)

2. =
2-4-3.14-8.854-10" (\/(7'60'10_11)2+(3'532'1o_ﬂ)2j

(1.602-10%°)’ (3.60-10)°

Woipih o = 12
2-4.3.14.8.854.10™" (\/(3.60-10“)2+(3.532-1011)2)

~=1.163-10"J .  (105)

W (1.602.107%°)’ (3.60-10)°
dHC+= T 5. 4.3.14.8.854-10 2 (\/

~=3.023-10%0] . (106)

(3.60-107)° +(o.703-10“)zj

Vy¢isleni energie elektrického pole mezi obéma protony podle vztahu (84):

2-(1.602-107) 1

2-W = .
PPt 2.4.3.14.8.854-10 11.0-10™

=2.093-10™] . (107)

Vy¢isleni energie magnetického pole mezi dvéma elektrony a protony C podle vztahu (86)

6 -7 —26
2 5.W ~25-4-4834-10"-4r-10""-1.410-10

magCC+- — Ar

0.703-10°%. 2-(7.40-10*11)2

| (\/(7.40 10Y +(0.703-20)’ j

(108)

-=2312.10%]"

—6 -7 —-26
2 5.W ~25-2-2.885-107-47-107 -1.410-10

magCH+- —
0 4n

3.532.107*. 2.(7_40 _1Ofll>2

| (\/(7.40 10 +(3532.10) j

(109)

-=2126-10"]"

Vy¢isleni energie magnetického pole mezi dvéma vazebnimi elektrony a protonem atomu vodiku:
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2
2-2:885-10° -4n-107-1.410-10% 3.532:10"-2-(3.60-10™)

WmagHH+— - g _ 228610_18J
4n > .
[\/(3.60-10‘“) +(3.532-10™) j
(110)
4.4.834.10° 47107 -1.410-10%  0.703-107- 2-(3.60-10’“)2 g
Wmach+_ = 4 . g :748210_1 J
T

(\/(3.60 107) +(0.703-20) j

(111)
Celkova energie modelu vazby C-C je vy¢islena podle (102)
W,_y, =(11.635-14.206)-10°J =-2.571-10"°J (112)
W,_,, =2.571-10™"°-6.241-10"° =16.045 eV , obr. 34. (113)

Velikost vazebné energie je dana rozdilem energii samostatného atomu uhliku Ca2s a samostatného
atomu vodiku Hozs, které vstupovaly do reakce, a vy¢islenou energii vazby C-H (101)

W, =W, +W,, —W, ,, =17.094+3.393—16.045 = 4.442 ¢V , (114)
W, =4.442.96.48 = 428.6 kJ/mol . (115)

14 120 l !
[eV]

elektricka

10 — magneticka

100 — —
0 — —

80 —

. i - =

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

Obr. 33. Grafické vyjadieni pribéhu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby C-H.

0
/4 [ 1 -
- rozdil

10 — o —

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

Obr. 34. Grafické vyjadieni prib&hu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby C-
H.
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Experimentalné naméfena hodnota vazebné energie CHs-H je [9] W,,, = 4.553eV =439.3kJ/mol .

Tabulka 2 Srovnani hodnot experimentalné zjisténych publikovanych [13, 9] vazebnych délek a
vazebnych energii vazeb C-H u molekuly methanu CHs s vy¢islenymi hodnotami podle modelu RT.

Typ vazby dec [10Mm] | du [10°1 m] | dvazy [107 m] | Waa: [eV] Wya; [kJ/mol]
C-H experiment | - - 10.87 4.553 439.3
Cop— Hus 6.97 3.90 10.87 4.482 432.4
Cos — Hos 7.40 3.60 11.00 4.442 428.6

Z hodnot tabulky 2 mtizeme konstatovat, ze vyc¢islené hodnoty délky a energie vazby C-H v molekule
methanu CH4 jsou zcela srovnatelné s experimentem. Dale mizeme vyhodnotit, Ze tfi vazby elektront
C2p — His a jedna vazba Cos — Has jsou v délce a energii ekvivalentni, zcela srovnatelné a mohou
vytvafet v molekule methanu CHg strukturu pravidelného tetraedru. Pouziti teorie hybridizace a jeji
prerozdélovani energii mezi elektrony je zcela neopodstatnéné.

Pfi postupném (sekvenénim) odtrhavani atomii vodiki od atomu uhliku v molekule methanu CHs4
dostaneme rizné hodnoty disocia¢ni vazebné entalpie. Koncept primérné entalpie vazby zavedl
Pauling [6] [7], ktery ho ve velké mife pouzival k odvozeni vyznamnych poznatkd o povaze chemické
vazby. Nestastnym nezamyslenym diisledkem tohoto konceptu je to, Ze vytvaii u nezasvécenych
dojem, Ze ¢tyfi po sobé jdouci entalpie methanu jsou stejné, coz zjevné neni spravné [8]. Hodnotu
prumeérné entalpie vazby C—H lze ziskat jako % z celkové atomizacni entalpie methanu 1663,397 +
0,067 kJ/mol pti 298,15° K, coz ¢ini 415 849 + 0,017 kJ/mol. Z experimentt [8] je ziejmé, Ze
prumérna hodnota disonan¢ni vazebné entalpie C—H u molekuly methanu je vyznamné niz$i nez
termochemicky spravna hodnota pro jednu z prvnich dvou hodnot entalpie methanu (o 23,043,
respektive 47,29 kJ/mol), mirn€ nizsi (6,75 kJ/mol) nez tieti hodnota, ale mnohem vyssi (o 77,08
kJ/mol) nez ¢tvrta hodnota disociaéni vazebné entalpie u molekuly methanu CH4 , obr. 35 [8].

i 438.89 £ 0.07 ‘ 463.14 +0.13
42260+012 33877+010

Obr. 35. Hodnoty disocia¢ni vazebné entalpie vazby C-H molekuly methanu CH. [8].
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5 Ortho a paravazba C-C

Kvantova mechanika, kterd zavedenim hybridizace smazavd rozdily mezi elektrony 2s a 2p,
neumoziuje uspokojive vysvétlit rizné typy vazeb mezi atomy uhliku v organickych slouceninéch.

Prstencova teorie — RT [1] ve svych modelech vazeb zachovava rozdilnost energetickych a
velikostnich vlastnosti elektrond 2s a 2p a Kk objasnéni vazeb vyuziva rozdilnych orientaci vektort
magnetickych moment elektronii ue a magnetickych momentti protoni jadra wp. Diale RT
predpoklada, ze vazby mezi atomy jsou udrzovany silami, jako dusledek vlastnosti EMG poli
elementarnich ¢astic [1].

Dulezitou roli RT v utvafeni vazeb hraje prstencova struktura jadra atomu uhliku. Jak jiz bylo
ukazano na zacatku kapitoly 2 obr. 1, sklada se model jadra uhliku ze dvou ¢asti, v nichz v jedné ¢asti
smé&fuji vektory magnetickych momentl protoni up radial-interior u globule a ve druhé ¢asti jadra
sméfuji vektory magnetickych momenti protoni up radial-exterior na povrchu globule. Tato
vlastnost se prenasi na modely elektrong, které jsou k jednotlivym protoniim vazané EMG silou svych
poli, ale s opacnym (antiparalelnim) smérem magnetickych momentl ue vici protoniim jadra. Ke
kazdé globuli je vazan jeden elektron 2s a jeden elektron 2p. Tato struktura umoznuje vytvaret tii
typy vazeb mezi atomy uhliku C-C.

Prvnim a nejbéznéjsim typem modelu vazby (ortho vazba) je jednoducha vazba Czp — Czp jak je
schematicky zobrazeno na obr. 36. Tato vazba propojuje proton s vektorem magnetického momentu
Mp sméfujiciho ven z povrchu globule, pies kovalentni vazbu elektrond 2p — 2p, s protonem opaéné
globule jadra, kde vektor magnetického momentu up smétuje dovniti globule.

Druhym typem modelu vazby (para vazba) je jednoducha vazba Cos — Cap , Obr. 37. Tato vazba opét
propojuje proton s vektorem magnetického momentu up sméfujiciho ven z globule, pies kovalentni
vazbu elektronl 2s — 2p, S protonem opacné globule jadra, kde vektor magnetického momentu
smefuje dovnitt globule. Tento typ vazby se uplatiiuje v modelech aromatickych molekul
a konjugovanych vazbach, kde se miize stidat s prvnim typem vazby.

Tretim typem vazby je jednoducha vazba Cas — Cos, kterd ma stejnou strukturu jako predchozi vazby
a uplatiiuje se ve dvojnych a trojnych vazbach uhliku.

U vSech tfech typtu vazeb muze nasledujici vazba v fetézci vychazet bud’ z opac¢né globule, obr. 36,
nebo ze stejné globule, obr. 37, coz umoznuje vytvafet rozmanité prostorové struktury molekul.

elektron 2p

/}»&,\
“, K,

elektron 2p

Obr. 36. Grafické znazornéni schéma modelu vazby ortho C,, — Cop podle RT.
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elektron 2s

elektron 2p ~ %

Obr. 37. Grafické znazornéni schéma modelu vazby para Cas — Cy, podle RT.

5.1 Vazebna délka a energie jednoduché vazby 2p-2p atomii uhliku C-C
U vazby uhliku Czp — Cop pfedpokladame cCtyti shodné vazby mezi protonem jadra a elektronem 2p
jednoho atomu uhliku a mezi protonem jadra a elektronem 2p druhého atomu uhliku.

o

Is
o

H

Obr. 38. Schematicky model vazby molekuly ethanu CHz — CH3 podle RT.

Polomér a elektricky proud vazebnych elektront 2p budou
r, =2.134-10"m podle (1),

i, =4-3.184-10° A podle (4).

Rovnice dynamickych rovnovaznych sil pro urceni rovnovazného stavu vzdalenosti d vazby Cop-Cop

bude mit diky stejnym elektroniim zjednoduseny tvar
(116)

4. l:eI12+—_ I:pp++ =1 Fmg12+— :



Ze vztaht pro elektrickou a magnetickou silu v ose prstencl protont a elektront (4 a 5) vycislime
podle rovnice (116) levita¢ni vzdalenost d; obr. 39:

d, . =7675-10"m. (117)

F 3.5e-07 l I

-~ elektricka
N 3e-07 — 4
[ :I € magneticka

2.5e-07 |—
2e-07 —
1.5e-07 —

1e-07 —
5e-08 L

5e-11

9e-11 1e-10
————» d[m]

Obr. 39. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti elektronu d pomoci rovnovahy EMG sil.

Po secteni dvou vzdalenosti proton — elektron dostaneme délku vazby C, — C,, =15.35-10""'m.

Experimentalné zjisténa délka jednoduché vazby je C— C =15.36-10""m[13].

Vazebnou energii vazby C-C vypocitame jako rozdil mezi energii vazby a souctu energii dvou
samostatnych atomt uhliku C

W, =2-W, -W, . . (118)

Rovnice pro uréeni energie vazby C-C bude mit tvar

We o =4-W,,, +2 'pr++ —7 'nglz+— . (119)
Energii elektrického pole mezi dvéma elektrony mezi obéma protony vycislime podle vztahu:
e’ d?
Wy, =4 i —— (120)
0 («/d +r, )
(1.602.107%°)’ (7.675-101) 8
4-W,,, =4. - -=5.364-10"°J .(121)
2-4.3.14-8.854-10 2 2
\/(7.675-10 ) +(2.134-10)
Vycisleni energie elektrického pole mezi obéma protony
2
2w =2 .1 (122)
2-4re, 2d
(1.602-10)° 1
2-W =2 =1.499-10™"J . (123)

P 5. 4.3.14.8.854-10 2 2.7.675-10° 1

Vy¢isleni energie magnetického pole mezi dvéma elektrony a obéma protony
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_7'ie'zuo'/up'rel'2'd2

7 'Wmagl+— - 5 (124)
4n(1/d2 + rei)
2.134-107-2-(7.675 -10*“)2 N
7'Wmagl+— = 7’kmag ) 5 =9.851-107"J , (125)
(\/(7.675-10‘“)2 +(2.134-20 j
kde
—6 -7 —26
o = 4.3.184-10° -47-107 -1.410-10 (126)
drt
Celkova energie modelu vazby C-C je vyc¢islena podle (119)
W, =(5.364+1.499-9.851)-107*J = 2.988-10*°J , obr. 40, (127)
W, . =2.988-10%.6.241.10"® =18.648 eV , obr. 41. (128)

Velikost vazebné energie je dana rozdilem energii dvou samostatnych atoma uhliku C, které
vstupovaly do reakce, a vy¢islenou energii vazby C-C (118)

W, =2-W, W, . =2-11.260—18.648 =3.872eV , (129)
W,,, =3.872-96.48 =373.6 kJ/mol . (130)
W l | ]
- elektricka
[GV] 70 — magneticka |

60 — :

50 — i

40 I |r I ‘I I

6e-11 6.5e-11 7e-11 7.5e-11 8e-11 8.5e-11 9e-11

— > d[m]

Obr. 40. Grafické vyjadieni pribéhu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby C-C

35
W | l l I l ]
[eV] ., L . ]
25 — N —
|
s NG _
1
0 | L | l _
Be-11 6.5e-11 7e-11 7.50-11 8e-11 8.5e-11 9e-11

—  » d[m]

Obr. 41. Grafické vyjadieni prib&hu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby C-
C
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Experimentalné namétena hodnota vazebni energie ethanu CHz — CHz je podle zdroje [9]

W,,, =3.911eV =377.4kJ/mol , coz je ve velmi dobré shodé s vypocétem z navrzeného RT modelu.

5.2 Vazebna délka a energie jednoduché vazby 2s-2p atomu uhliku C-C

Tento typ vazby se podle modeli RT uplatiiuje napf. u aromatickych slou¢enin a konjugovanych
dvojnych vazeb. Napiiklad struktura benzenové molekuly byla stanovena metodou elektronové
difrakce v roce 1929 [7] a spektroskopicka méfeni ukazuji, Ze molekula benzenu je planarni hexagon
a ze vSechny jeho vazby C-C maji stejnou délku 140 pm. Tato hodnota je pfiméfena pro vazbu mezi
atomy uhliku s 50 % znakem dvojné vazby ve srovnani s hodnotami 154 pm pro jednoduchou vazbu
C-C a 133 pm pro dvojnou vazbu C = C. V nejjednodussim ptibliZzeni Ize vazby mezi nimi povazovat
stiidavé za jednoduché a dvojné (tj. vazby konjugované), coz v§ak neodpovida pravidelnému tvaru
molekuly.

Rovnéz grafit je sloZen z planarnich hexagonalnich siti uhlikovych atomt se vzdalenosti mezi atomy
uhliku uvnitt vrstvy 141.5 pm.

Pro vysvétleni téchto vazebnych délek mezi atomy uhliku byly vytvofeny teorie delokalizace
elektrond nebo teorie vibraénich struktur [11, 12]. Zadna v$ak neodpovida realnému fyzikalnimu
experimentalnimu stavu [13].

Tuto vazebnou délku a energii Ize v§ak vyc¢islit pomoci navrzenych modelt RT a pfistupt v praci [1].
Polomér a elektricky proud vazebnych elektronti 2p budou

r, =2.1343-10"m podle (1),

i, =4-3.184-10° A podle (4).

Polomér a elektricky proud vazebnych elektronti 2s budou

.o 1 72581349-10°°
3 2.3.14-4.137
1.602-107%°.3.10°

ip = ~ =4.833238-10° A ze vztahu (25). (132)
72.581349-10~ -137

=0.703013-10"'m ze vztahu (23), (131)

V dal$im vyjadfeni a vycisleni musime rozlisit dva druhy elektroni, a proto rovnice dynamickych
rovnovaznych sil pro uréeni rovnovazného stavu vzdalenosti d vazby Cazs-Cop bude mit tvar

2.F, +2.F, -F =5F

el2p+— ' pp++ mg 2s+-—

+35.F, . (133)

el2s+-

Ze vztaht pro elektrickou a magnetickou silu v ose prstencti protonti a elektronti (4) a (5) vycislime
levita¢ni vzdalenost d; , obr. 42 jako:

de,, =7.0-10™"m, 134
C2s ( )

de,, =7.2-10Mm . (135)

C2p

Jejich souget ptedstavuje vzdélenost vazby C,,—C,, =14.2.10™"'m.
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Obr. 42. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti d elektronu 2s pomoci rovnovahy EMG sil

Vazebnou energii vazby Cas-Cop vypocitame jako rozdil mezi energii vazby a souctu energii dvou
samostatnych atomu uhliku Cas a Cap.

anz :Wczs +WC2p _WCZS—CZp . (136)

Rovnice pro urceni energie vazby Cazs-Cpp bude mit tvar

W =2-W +2-W +2-W__ —-5W -35-W

C2s-C2p el2s+- el2p+— pp++ mg2s+-— mg2p+-*

(137)

Energii elektrického pole mezi protonem atomu C a dvéma elektrony 2s a 2p kovalentni vazby
vycislime podle vztahu:

e dZ

2W,,. =2. : - (138)
2 472-80 ( d;—s + reIZS2 )
2-(1.602-10% )’ (7.0-10%)° i

2.W, -=3.239-107°J . (139)

“Welosi- = 12
2-4-3.14-8.854-107% (\/(70.10-11)2+(0-703.10—11)2j

Energii elektrického pole mezi protonem atomu C a dvéma elektrony 2s a 2p kovalentni vazby
vyc¢islime podle vztahu:

e’ d;,
2 Wy =20 _ (140)
71'50 (\’dzzp +reI2p2)
2-(1.602-107* )2 (7.20'10-“)2

2- Wy, = = ~=2.781-10"J . (141)
2.4.3.14-8.854-10 PRV PRV
\/(7.20-10 ) +(2.134-10 )

Vycisleni energie elektrického pole mezi obéma protony C-C

2
oW =2._° 1

. . | 142
pp 2-4rg, (d25+d2p) (142)
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. . -19 2
-~ 2-(1.602-107°) 1

. = . =1.338-10"°J . 143
T 2.4.3.14-8.854-107 (7.0+7.2)~1O‘1l (143)

Vy¢isleni energie magnetického pole mezi protonem atomu C a dvéma elektrony 2s a 2p

_5'ie25'ﬂ0'ﬂp're25'2'd225

5'Wma925+— - 5 (144)
(i, 0,
0.703-107-2.(7.0-10)’ »
5-W, a0, =5 Kingzs 2 — =5.448-10"%J (145)
[\/(7.0-10-“) +(o.703-1o-“) j
kde
-6 —7 -26
o = 4.4.833-10°-47-107 -1.410-10 (146)
41

Vycisleni energie magnetického pole mezi protonem atomu C a dvéma elektrony 2s a 2p

_ 3'5'ie2p ':uo ':up 're2p 2d22p

3'5'\Nma92p+— - 5 (
(a3, 1, )
147)
2134-10™.2.(7.20-10")’ B
35 W,ag2pr- =35 Kpagap - . — =5.697-10"J (148)
(\/(7.20.10-“) +(2.134-10™) j
kde
4.3.184-10° -47-107 -1.410-107
Knagzp = 7 (149)
T
Celkova energie modelu vazby Cas-C2p je vycislena podle relace (137) jako
We e c2p =(3.239+2.781+1.338-5.448-5.697)-10°J =-3.787-10*J (150)
W, . =3.787-10°.6.241.10""® = 23.63 eV , dopln&no v obr. 43, obr.44). (151)

Velikost vazebné energie je ddna rozdilem energii dvou samostatnych atomia uhliku C, které
vstupovaly do reakce, a vycCislenou energii vazby Ca2s-Cop (136)

W, =Weps + Wy, —We,, ¢, =17.09+11.26-23.63 = 4.720 eV , (152)

2p

W,,, =4.720-96.48 = 455.4 kJ/mol .
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Obr. 43. Grafické vyjadieni prab&éhu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu atomu
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Obr. 44. Grafické vyjadieni prabéhu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti v RT.

Experimentalni zjisténi hodnoty vazebné energie Cas — C2p V tabulkach vazeb neni [9]. Jeji hodnota
455.4 kJ/mol se vSak nachdzi mezi hodnotou 439.3 kJ/mol pro vazebnou energii jednoduché vazby
Cop — C2 a hodnotou 728.4 kJ/mol dvojné vazby atomii uhliku C=C, coz odpovidd ocekavani
vysledkd z modelu RT.

6 Vazebna energie dvojné vazby atomi uhliku C=C

Dvojna vazba atomi uhliku C=C je podle RT tvotena jednou vazbou elektrony typu 2s, které vytvareji
pevnéjsi vazbu o (sigma), a jednou vazbou elektrony typu z (pi), obr, 45 a obr.46. Dvojna vazba
vznika pii vyssi teploté nez 600 °C, a proto miizeme predpokladat, ze jeden elektron atomu uhliku 2s
bude excitovan na vys$si energetickou hladinu 2p. Atomy uhliku budou mit ve dvojné vazbé
konfiguraci 2s2p°. V nasledujici ¢asti vyjadiime a vyéislime vazebnou délku a vazebnou energii
samostatné vazby atomu Cas — Cos.
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elektron 2p2

66,9 pm

- elektron 252

2p
vazba 1
Q

o

Obr. 46. Schematické zobrazeni dvojné vazby molekuly ethenu CHz = CHo.
6.1 Vazebna energie jednoduché vazby 2s-2s atomu uhliku C-C

Podle prace [1] je polomér

. _172581349-10°
'3 2.3.14-4.137

a elektricky proud elektronu iezs vy¢islit podle vztahu

=0.703-10 m, (153)
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-19 8
loos = 1.602-10 ?9 10 =4.833-10°A. (154)
72.581349-10 -137

Z téchto vztahti mizeme vyjadrfit levitacni vzdalenost di: elektronu 2s atomu uhliku od jeho jadra

4.F,,. -2-F =10-F

el2s+— el2s-2s++ mag 2s+-! (155)

1 4.q%-d 2-q2 100, -py-p,-2-1,-d (156)

Arsy J(r2+d?)? 4re-d’ 4z [(r?+d?)
Po dosazeni znamych hodnot konstant a vypoc¢tenych hodnot miizeme vy¢islit rovnovaznou polohu
sil — levita¢ni vzdalenost elektronu 2p? od protonu atomu uhliku, obr. 47 jako:

d, =6.65-10'm, (157)

coz pii dvojnasobné délce odpovida vazebné délce C=C d=133 pm.

F 3e07 l
[N]

—— 'elektricka

25e-07 — magneticka

2e-07 —

1.5e-07 —

l

1e-07 I | | | |

5e-11 5.5e-11 6e-11 6.5e-11 7e-11 7.5e-11 8e-11

— * d[m]

Obr. 47. Grafické vyjadieni rovnovazné vzdalenosti elektronu d pomoci rovnovahy EMG sil.

Experimentalné zjisténa délka dvojné vazby je C =C,_ =133.9-10"m [13].

Vazebnou energii vazby C=C vypocitame jako rozdil mezi energii vazby a souctu energii dvou
samostatnych atomi uhliku C.
Weo, = 2-We —Weps o - (158)

ProtoZe jsou vSechna Ctyti vazby proton-elektron shodné, bude mit rovnice pro urceni energie vazby
C2s=Cos zjednoduseny tvar

Weoscos =4 Wy, +2 'pr++ -10 'Wm912+— : (159)
Energii elektrického pole mezi dvéma elektrony mezi obéma protony vycislime podle vztahu:
eZ d 2
4-Wy,,_ =4 ' 3 (160)
A, ( [47 + [ )
4-(1.602-107)’ (6.650-104)°

4 Wy, = T ~=6.809-10™J. (161)
8-3.14-8.854-10 MY o
\/(6.650-10 ) +(o.703-1o )

Vy¢isleni energie elektrického pole mezi obéma protony
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2
Z'pr++ = 2:€ i ) (162)
2-4re, 2d

2-(1.602-107)° 1
2W,,.. = — —=1721-10"J . (163)
2.4-314-8.854-10 2 2.6.687-10

Vycisleni energie magnetického pole mezi dvéma elektrony a obéma protony

_10'ie'1u0':up'rel'2'd2

1O'Wmagl+— - 5 (164)
4n(«/d2 + I‘ezl)
0.703-10™-2.(6.650-10 1) N
10-W g1, =10-k ==12.67-107"J (165)
112 112

(\/(6.650-10 ) +(0.703-10™) j

kde
6 -7 —26

Koy = 4.4833-10"-41-10"-1.410-10 (166)

drt
Celkova energie modelu vazby C=C je vy¢islena podle (159)
Wiy cps =(6.809+1.721-12.67)-10™°J =—4.140-10"°J , obr. 48. (167)
W, o, =4.140-10*.6.241.10" = 25.83 eV , obr. 49. (168)

Velikost vazebné energie je dana rozdilem energii dvou samostatnych atomt uhliku C, které
vstupovaly do reakce, a vy¢islenou energii vazby C=C (158)

W, =2-W,,. —W,,. ., =2-17.09—25.83=8.350€V , (169)
W, =8.350-96.48 =805.6 kJ/mol . (170)

oo l I

| "elektricka
[eV]100 — S =
magneticka

90 — p—

o L 1 I 1 |

5e-11 5.5e-11 6e-11 6.5e-11 7e-11 7.5e-11 8e-11
- > d [1’1’1]
Obr. 48. Grafické vyjadieni pribéhu funkci energii v zavislosti na vzdalenosti v RT modelu vazby C-C
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Obr. 49. Grafické vyjadfeni prub&hu funkce rozdilu energii v zavislosti na vzdalenosti d v RT modelu vazby
atomul Cos-Cos.

Experimentalné naméfena hodnota vazebni energie dvojné vazby atomut uhliku je z prace [9]
W, =7.5494eV =728.4kJ/mol , coz je velmi blizka hodnota a 1ze hodnotu z modelu dvojné vazby

podle RT povazovat za akceptovatelnou.

7 Vazebna energie trojné vazby atomi uhliku C=C

Trojna vazba atomt uhliku C=C je podle RT tvotena jednou vazbou elektrony typu 2s, které vytvareji
pevnéjsi vazbu o, a dvéma vazbami elektrony typu « , obr. 50. Trojna vazba vznika pii vyssi teploté
nez 1500 °C, a proto mizeme predpokladat, ze jeden elektron atomu uhliku 2s bude excitovan na
vyssi energetickou hladinu 2p. Atomy uhliku budou mit ve trojné vazbé konfiguraci 2s'2p®. U trojné
vazby se jedna o prostorovou strukturu tfi vazeb, které vytvari vazebnou délku mezi atomy uhliku
120.5 pm. Je to kratsi vzdalenost nez u dvojné vazby, a proto je i vazebna energie veEtsi.

Podle experimentalniho zji§téni je vazebna energie W,, =9.887eV =954.0kJ/mol z prace [9].

2p
| vazba

| \ ®r}
Y/ \ |
vazbam \ ||

Obr. 50. Schematické zobrazeni trojné vazby molekuly acetylenu CH = CH.
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8 Zavér

Tento prispévek prokazal, ze vyuzitim prstencové struktury modeld elementarnich ¢astic, struktury
jadra atom a modeli atomt a molekul podle lze za vyuziti zakladnich zékoni a vlastnosti
elektromagnetickych poli a jednoduchou matematikou pomérn¢ presné urcit poloméry atomt a jejich
ioniza¢ni energii, vazebnou vzdalenost atomii v nékolika typech jednoduchych kovalentnich vazeb i
jejich vazebnou energii. Podobné jako u atomu uhliku je mozné tuto uvahu provést i u atomt dusiku
a kysliku, a tim se pfiblizit k pochopeni vlastnosti zakladnich kamenti organické chemie. V tomto
pfispévku neni pouzita matematickd slozitost vlnovych funkci kvantové mechaniky ani jejich
odvozenych variant v podob¢ hybridizace, delokalizovanych elektront nebo vibra¢nich struktur.

Mozn4 je zde namisté ptipomenout princip logické uspornosti zvany Ockhamova bfitva:

,,Pokud pro néjaky jev existuje vicero vysvétleni, je lépe uprednostiiovat to nejméné komplikované.
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