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Motywacja podjecia tematu:
a) rozne okreslenia rodzajow pierwiastkow
na rysunkach uktadu okresowego.

W szczegolnosci roznie przedstawiana jest:
- granica metal przejsciowy-metal prosty
- granica metal prosty - potmetal

- brak pojecia potprzewodnika

- r0zne okreslenie polonu



Dodatek D

Okresowy uklad pierwiastkow

Masy atomowe wyrazone sa w atomowych jednostkach masy (a.j.m.), przy czym przy
wiastk6w nietrwalych podana jest (w nawiasach) liczba masowa najbardziej trwalego

Grupa — I II II1 v
Okres | Seria
1 1 1 H'
1,00797
2 2 3 Li 4 Be 5 B 6 C
6,939 9,0122 10,811 12,01115
3 3 11 Na 12 Mg 13 Al 14 Si
22,9898 24,312 26,9815 28,086
4 19 K 20 Ca 21 Se 22 Ti
39,102 40,08 44,956 47,90
4
5 29 Cu 30 Zn 31 Ga 32 Ge
63,54 65,37 69,72 72,59
6 37 Rb 38 Sr 39 Y 40 Zr
85,47 87,62 88,505 91,22
b
7 47 Ag 48 Cd 49 In 50 Sn
107,870 112,40 114,82 118,69
8 556 Cs 56 Ba 57-71 72 Hf
132,905 137,34 Lantanowce?) 178,49
6
9 79 Au 80 Hg 81 Tl 82 Pb
196,967 200,59 204,37 207,19
7 10 87 Fr 88 Ra 89
[223] [226] Aktynowce®?)
2) Lantanowce 57 La 58 Ce 59 Pr 60 Nd 61 Pm 62 Sm
138,91 140,12 140,907 | 144,24 [145] 150,35
b) Aktynowce 89 Ac 90 Th 91 Pa 92 U 93 Np 94 Pu
[227] 232,038 | [231] 238,04 [237] [242]

R eSS

Resnick + Halliday, PWN 1971

jeto, ze jeden atom izotopu wegla !2C ma mase réwna (dokladnie) 12 a.j.m. Dla pier-
lub najlepiej znanego izotopu

v VI VI VIII 0
2 He
4,0026
TN 80 9F 10 Ne
14,0067 15,9994 18,9984 20,183
15 P 16 § 17 18 Ar
30,9738 32,064 35,453 39,048
23V 24 Cr 25 Mn 26 Fo 27Co 28 Ni
50,942 51,996 54,9380 55,847 58,0332 58,71
33 As 34 Se 35 Br 36 Kr
74,9216 78,96 79,909 83,80
41 Nb 42 Mo 43 To 44 Ru 45 Rh 46 Pd
92,906 95,94 [99] 101,07 102,905 106,4
51 Sb 52 Te 53 1 54 Xeo
121,75 127,60 126,0044 131,30
73 Ta 4 W 76 Re 76 Os 77 Ir 78 Pt
180,948 183,85 186,2 190,2 1922 185,09
83 Bi 84 Po 85 At 86 Rn
208,980 [210] [210] [222]
63Eu |64 Gd |65 Tb | 66 Dy | 67 Ho | 68 Er | 69 Tm | 70 Yb | 71 Lu
151,96 | 167,25 | 158,924 | 162,50 | 164,930 | 167,26 | 168,934 | 173,04 | 174,97
95 Am | 96 Cm | 97 Bk | 98 Of | 99 Es | 100 Fm| 101 Md | 102No | 108 Lw
[243] [245] | [240] | [249] | [264] | [262] | [256] ’ [254] | [257)
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gazy
szlachetne

0

2

He

[ [0 metale
metale .
alkaliczne polmetale
— EE niemetale
1
H
1A HIA IVA VA

L3 4

Li | Be _

metale przej$ciowe
A

11 12

Na Mg VIIIB
IIIB IVB VB VIB VIIB A — IB IIB

19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30

K 1 Cal Sc | Ti V |Cr|Mn|Fe |Col Nil|lCul Zn

37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48
Rb| Sr | Y |Zr |[Nb|[Mo| Te | Rul| Rh | Pa Ag | Cd

55 73 T4 75 76 F7 78 79 80
Cs Tal W IRe |l Os | Tr | Pt Anl g

87 105 106 107 108 109 110 111 : 112 113 114 115
Fr Db | Sg | Bh | Hs | Mt

116

117

118

lantanowce *

aktynowce T




Klasyfikacja: alkali metals, alkaline earth metals, transition
metals, post-transition metals, metalloids, other nonmetals,
halogens, noble gases

=— Periodic Table Q

or elements wi o stable isotopes, the mass number o parentheses.
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Klasyfikacja: alkali metals, alkaline earth metals, transition
metals, poor metals, other nonmetlas, noble gases
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Motywacja podjecia tematu:
b) osobista:

1981 — wspalny pobyt w Bostonie z St. Kaprzykiem
J. Slater ,Scientific biography”

od 1983 r - wyktad FCS dla FT, potem dla MN

opracowanie: A. Z. + Rafat Kosturek, Teoria pasnowa
wiasnosci elektronowych ciaf statych, OEN AGH 2003



Teoria pasmowa wtasno$ci elektronowych ciat stalych http://zasobyl.open.agh.edu.pl/dydaktyka/fizyka/c_teoria_pasmowa/l..

Teoria pasmowa

wfasnoscit eleRtronowych ciaf stabych

e

Co to jest teoria pasmowa? -

Rozwigzanie réwnania Schrédingera 1.COTO JEST TEORIA PASMOWA?

dla potencjalu periodycznego

ZAnekvate pest pizie eidkimony, Teoria pasmowa jest kwantowomechanicznym opisem zachowania elektronéw
Metale i niemetale =

— : w krystalicznym ciele statym. Jak pokazuje rysunek 1.1, elektron w krysztale

—emputerawe oblczenia jest przyciagany przez dodatnio natadowane jadra atoméw i odpychany przez

ab initio struktury pasmowej
. inne elektrony.
Ewolucja struktury elektronowej

pierwiastkow ukfadu okresowego

w stanie krystalicznym.

Podsumowanie: mozliwosci
i granice teorii pasmowej

Stownik pol-ang-mat
Pytania testowe
Mapa strony
Literatura

O stronie

elektron 1

‘»\elfktron 3

jadro + rdzen

Projekt i wykonanie:
Rafat Kosturek

Rys. 1.1. Oddzialywanie elektronéw w krysztale: elektron-jadro, elektron-elektron.

Podstawg teorii pasmowej jest zalozenie, 2e oddzialywania te mozna opisac
przy pomocy periodycznego potencjatu U(r), wspédinego dla wszystkich
elektronéw. Matematycznie periodyczno$é funkcji U(r) oznacza, ze nie zmienia
sie ona w wyniku przesuniecia o wektor sieciowy R = nia + n;b + nsc,

U(r + R) = U(r) (1.1)
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2. Obliczenia struktury elektronowej



Twierdzenie Blocha nt. postaci jednoelektronowe] funkcji
falowe] w potencjale periodycznym U(r)

Yo (1) = uui(r)exp(ik r)
o N
Wak(T) Aww

exp(iker) /\/\/



Jak skonstruowac potencjat ?

potencjat elektrostatyczny jadra
Vnucl(r)

potencjat elektrostatyczny chmury stan 1s° atomu Li
elektronowej V,; (r) (Hartree 1933)

potencjat wymienno-korelacyjny
Slater (1951): koncepcja i wzor
Vi(r) = - const [n(r)]13

o

potencjaly [Ry]

Cohn, Hohenberg, Sham:
— teoria funkcjonatu gestosci
(1964)




Obliczenia f. falowych i energii stanow

e Oblicznie nierelatywistyczne:
rownanie Schrodingera (i metody pochodne)

e (Obliczenia relatywistyczne:
Rownanie Diraca ( | metody pochodne)

e Potrzebne przyblizenia dotycza;

postaci potencjatu (np. przyblizenie potencjatu miseczkowego)
- funkcja falowa (baza funkcyjna)
- sposobu obliczania Vxc



Schemat obliczen samouzgodnionych

atomowwe
[ falowe
E;'-' . *
nlF)=2 Ju, ;) () elekirostatyka + Vy(n(7)
geslose
> elektronowa >
EF_ Vot Ve
ENErgla potencjal
Fermiego
Ep

ijEmE = liczba el

_.l'_f'| . . = .
obliczanie wartosct

1 funlecy wlasnych
D) 4 (7)
I gestosct - E =
stanow N(g +A&) nk

AE



Obliczenia z zasad pierwszych (ab initio)

0.1800

R

Energy (Ry)

\\E"G.._..E,-Erﬂ/
diam

80000 S5 D00 1 10D T25.000 00D
Volume {a_u.ﬂ'j

2.1000
1




Kolekcje wynikow dla pierwiastkow:

* Moruzzi, Janak, Williams (1976). Calculated
electronic properties of metals.

- obliczenia nierelatywistyczne
- tylko metale, od Z = 1 (metaliczny wodor) do Z = 49 (ind)
- struktury tylko bcc i fcc

* Papaconstantopoulus (1986). Handbook of the
Band Structure of Elemental Solids

- obliczenia relatywistyczne

- wszystkie pierwiastki, do Z = 112

- struktury tylko: sc, bcc, fcc, hep, diamentu
- — liczne bezsensowne wyniki
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3. Metale: (i) klasyfikacja metali



Definicje 1 rodzaje metall

doswiadczalna: przewodzi prad dla 7=0 K
w teorii pasmowe: D(Ey) >0

D(Er) mozna przedstawic jako suma sktadnikow od
elektronow typu s, p, d i f

przewaga f — metale ziem rzadkich | aktynowce
d — metale przejSciowe
s + p — metale proste
- potmetale: mata, ale niezerowa D(EFr)
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3. Metale (ii): metale proste grup IA i lIA.
Miejsce Be i Mg w ukiadzie okresowym



Charakter oraz schemat zapetnienia pasm

sp oraz d
schemat zapetnienia ,sztywnego” pasma:
metale proste — przejsciowe — proste

AE pasmo elektronow
prawie swobodnych

lZn

Cu
: Fe
pasmao
d
v
: —

D(E)
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3. Metale: (ii) metale proste grup |l i ll.
Miejsce Be i Mg w ukiadzie okresowym



Metale proste: alkaliczne 1 ziem alkalicznych

alkaliczne (I1A) - W e e

dobra zgodnosc z FE. el

Tylko w te] kolumnie mamy oes | Na
(prawie) kule Fermiego owes | K | Ca

-Q078%




Problem grup lIA111B — gdzie umiescic Be | Mg ?
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Whnioski:

- Be 1 Mg — metale proste, pasuja lepiej do Zn, Cd, Hg
- Ca, Sr, Ba, Ra — metale ziem alkalicznych (ang.

alkaline earth metals)
sp i d

— whasciwosci posrednie miedzy



Poglad ten potwierdza analiza makroskopowych
wiasnosci fizycznych
| heksagonalna struktura Be, Mg, Zn
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oraz analiza wkasciwosci chemicznych:

W. B. Jensen. The Place of Zinc, Cadmium, and Mercury 1in the
Periodic Table. Journal of Chemical Education 80 (2003) 252-261

&

hasto ,,Group 12 element” w Wikipedii

H He
T Be|B [C|N|O|F|Ne
Na IMg| A1{si| P |5 [C1]Ar
K|ca Se|Ti| v [cr|Mn Fe[Ni|Co|cu|zn]Ga| Ge|as|se[Br [Kr
RbiSr Y | 2r|Nb{Mo| Tc|Ru|Rh{Pd|Ag|CdlIn Sn[Sb|Te| I [Xe
Cs|Ba|La|Ce|Pr|Nd|Pm{Sm Eu|Gd| Tb|Dy[Ho| Er [Tm| Y| Lu[Hf | Ta| W |Re|0s| Ir [Pt|Au[Hg| T1|Pb| Bi [Po[At [Rn
Fr[Ra[ac|ThPa| U [Np[Pulam{cem{Bi|cr|Es[FmiMd|No | Lr [RF[Ha[sg[Ns|Mt
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3. Metale (iii): metale przejsciowe.
Cu, Ag i Au — przejsciowe czy proste?



Metale przejsciowe

kolumna| 1l \% V VI Vil VIl

N, 3 4 5 6 7 E 9 10

3d Sc Ti Vv Cr | Mn | Fe | Co Ni
® » [=] [*] | ztoz. | [x] L ] []

4d Y Ir Nb | Mo | Ic | Ru | Rh | Pd
® L [=] [=] L ] [ ] ] ]

5d La Hf Ta W | Re | Os Ir Pt
9 [ [=] [=] | | [] []

Struktury: B — kubiczna fee, E— kubiczna bee. @ —heksagonalna hep




Wtasciwosci metali przejSciowych:

- stabsze odbicie Swiatta (niz proste)

- gorsza przewodnosc elektryczna

- wysoka en. kohezji, oraz temperatury topienia | wrzenia
- ww. wielkosci (w danej kolumnie) rosna ze wzrostem Z,
natomiast maleja w metalach prostych.

1.0

Aluminum

PR T TR | s ol " L PR T T T T | "
0.9 —
- Platinum -
0.8 — -
- ] -/\ =
Chromium
ﬁ@old i

Silver .

Q
=
|

=
o
I

reflectance
o
t
|

100 1000 10000
wavelength [nm]



Metale przejsciowe — struktura elektronowa:
- stopniowe zapetnianie pasma d
- kolumna metali szlachetnych Cu, Ag, Au
rozpoczyna obszar metali prostych
- Cu, Ag, Au to pierwiastki przejsciowe (klasyfikacja
chemiczna), ale metale proste
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3. Metale (iv): metale proste -
od metali szlachetnych do polonu.



Metale proste grup | B-VIB

kelumna B INA B VB VB VIiB
N, 1 2 3 4 5 6
okres Be
2 ®
okres Mg Al
3 ® [ |
okres Cu Zn Ga
4 u o zloz

okres Ag Hg In Sn
5 | | tetra | (biala)

okres Au Hg Tl Pb Po
6 ] romb ® [ | O




Metale proste:
- dobrze okreslona liczba N, = numer kolumny

- | B— 1l B— Il B - coraz lepsza zgodnos¢ z modelem FE

Ga (Z=31
n (Z=30) 0.8 ( )
0,8
A . AN )
0,6 .a“\__ : |/ f! N - -E-F- -= -D-E- H - 3,
\ ;. L‘.- .: ﬁ.'_ N
g \ :ll 04 B : p :/ ""\-‘:.
< * = \\ g 5
G :: e ozl X f
e oz} s < g ;
& : G g0 k ;
(TH] s = . i
—LL-— % y Fi
0,0 3 ;
%\7— ;}.: .
0,2 E :
W L I X WK = -0.4
™ : '
=1
0 R —
0,8



Pozostate 3 metale proste:

grupa IV B: Sn biata, Ph

grupa VI B: Po — ostatni metal prosty uktadu okresowego
- dla Pb 1 Po — przerwa energetyczna ponizej E.

a-Po (.KKR=. relat.)

obliczenia Wr—a

J. Toboty — s JJ Er
. - e (-states
(niecopubl) _— 075 ———
>
O
~ 0.5
%,
e
0 ) / ‘
0.0 L Sy
4
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4, Potprzewodniki, potmetale, izolatory



Potprzewodniki

A vV A VA VI A
N, 3 4 5 6
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2 ®
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1,4 eV 54 eV
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3 <
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1,1 e\ 11eV
okres Te
5 zloz
0,35 eV

- diamentu
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* Problem terminologii mozna uzgodnic z
chemikami przez przyjecie, ze pierwiastki
okreslone chemicznym terminem metaloid (ang.
metalloid) dziela sie na dwa zbiory, potmetall
(ang. semimetal) oraz potprzewodnikow (ang.
semiconductor).

(Jak sugeruje mniej jasno hasto semimetal w
Wikipedii)



Izolatory

* 10, co powiedzielismy powyzej, pozwala gtebiej zrozumiec roznice
pomigdzy potprzewodnikiem a izolatorem. Nie polega ona - jak sie to
czesto mowi - na arbitralnie dobranej wartosci przerwy energetycznej,
np. 2,5 eV. Roznica jest gtebsza; dopiero uwzglednienie korelacii
pozwala zrozumiec, dlaczego istnieja substancje o duzej przerwie
energetyczne), zachowumce wiasciwosci typowych potprzewodnikow (jak
np. diament o przerwie energetycznej ok. 6 eV), a rownoczesnie istnieja,
substancje (np. jod czy siarka), wykazujagce istnienie optycznej krawedzi
absorpcji rzedu 1-2 eV, a nie wykazujace wiasciwosci potprzewodnikow.

» Jerzy Ginter, Wstep do fizyki atomu, czasteczki i ciata statego. PWN
1979. Str. 322.
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6. Podsumowanie



Oktad okresowy Mendelejewa
dla faz skondensowanych

metale proste [ ] polmetale

metale przejsciowe [ 1 izolatory

magnetyczne ziemie rzadkie M
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