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® atom do vasi budoucnosti
—jadro a elektronovy obal e
— jadro — nukleony

— obal - elektrony, pro chemii vyznamneé
valencni elektrony

e molekula

— seskupeni alespon dvou atomU spojenych
chemickymi vazbami (,,sdileni elektront™)
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atom prvku

— AX — A — nukleonoveé (hmotnostni,
hmotoveé) Cislo 13C

— X —Z — protonove (atomove) cislo .C

atom

]

jadro obal

\ \ \

protony neutrony elektrony
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* prvek — urcujici protonove cislo

— AX — A — nukleonove Cislo 13C, 12C
— X —Z — protonove Cislo .C
» konkrétni nukleonové i protonové cislo - nuklid

— atomarni forma (v plynném stavu)
(nizky tlak, vysoka teplota)
— molekularni formy — O,, O, N,, Cl,

o klastry (jednotky az stovky atom{)

— a cluster is a (polycyclic) array of atoms that is intermediate
in character between a molecule and a solid

— P,, As,, C, (dale klastry aniontove, kationtoveé)
— vazany v krystalove strukture
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e izotopy — od jednoho prvku, rtizné
nukleonove cCislo

e izobary — stejné nukleonové cislo, rtizné
protonove Cislo

e izotony — stejny pocet neutrond



2. Stavba hmoty
Atomy a molekuly

* |zotopy
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2. Atomy
a molekuly

e jadro — nukleony — baryony
— protony — kladny jednotkovy naboj
— neutrony — nulovy naboj
— uplatnéni silnych interakci

e gluony — vazba kvarkt, mezony — vazba protond a
neutrond

» dosah 10> m — sily kratkého dosahu

* (sila coulombickeé repulze mezi kladné nabitymi
protony je proti silné interakci zanedbatelna)

http://www-hep2.fzu.cz/adventure/nucleus binding.html



http://www-hep2.fzu.cz/adventure/nucleus_binding.html
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» jadro - modely — kapkovy, slupkovy ...
o stabilita — (Amotnostni defekd)
— dllezity pomér poctu neutrond a protonu
—u lehcich atomll A =27
— u tézsSich atoml A > 27

— stabilnéjsi nuklidy sudo-sudé
» magicka Cisla — 2, 8, 20, 28, 50, 82, 126, 184
— pouze Ctyri stabilni licho-licha — 2H, °Li, 19B, 14N

I http://hp.ujf.cas.cz/~wagner/prednasky/subatom/modely/osnova.html



http://hp.ujf.cas.cz/~wagner/prednasky/subatom/modely/osnova.html
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e jadro — radioaktivni premény
— a — zareni — jadra “He
— B — zareni — B, B* - elektrony, pozitrony
—y — zareni
— elektronovy zachyt — K-zachyt, L-zachyt —
(nasledné zaplnéni vakance z vyssi hladiny)
— RADIOAKTIVITA — aktivita A [Bq]

e kineticka rovnice 1.radu
— jaderneé reakce, jaderné steépeni, jaderna fuze
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e jadro - jaderny spin
— neutrony i protony — FERMIONY (Pauliho princip)

» spinovée kvantove Cislo nukleonu nabyva lichych
nasobkl 2

— NMR spektrometrie
 nutny nenulovy spin jadra - lichy pocet alespon
jednoho typu nukleont
— priklad — 1H, 13C, 19F, 31P — polovinovy spin jadra
— priklad — 14N, 2H, 10B — celociselny spin jadra
e jadra se sudo-suda maji nulovy celkovy spin a
nelze je merit — 12C, 160
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elektronovy obal

— ATOMOVE ORBITALY

— energetickeé hladiny, vystavbovy princip
— degenerace

— zakladni stav a excitované stavy

— kvantova cCisla — hlavni - n, vedlejsi - |,
magnetickeé - m, spinoveé

— Pauliho princip vylucnosti (fermiony)
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E
EXCITUJICI

e elektronovy obal

— vnitrni elektrony

» spektrometrie vyuzivajici
RTG zareni

moznost prvkové analyzy
— RTG fluorescence

— valencni elektrony

o spektrometrie v UV a viditelné oblasti —
atomova a molekulova

e meziatomoveé interakce — vznik chemické vazby,
molekulové orbitaly — o, n, n*, o™

AE E2-E =KB
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chemicka vazba

— prekryv AO — vznik MO - g, n, %, 0°
— vazebna energie

— délka chemickée vazby (,sila vazby")

— kovalentni vazba, koordinacni vazba,
jontova vazba, , kovova vazba"
» lokalizace MO, polarita vazby, pocet
zucCastnénych AO
—vznik a zanik chemickych vazeb
- CHEMICKA REAKCE
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 molekula
— seskupeni atomU spojenych chemickymi
vazbami (,,sdileni elektrond™)
— prostorova struktura — geometrie

— kartézské souradnice jader atomd
(,rovnovazne" souradnice)
— vnitrni souradnice

o délky vazeb, valencni (vazebné) uhly,
di(h)edralni uhly, mimorovinné souradnice
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* molekula
— seskupeni atomU spojenych chemickymi
vazbami (,,sdileni elektront™)
— elektroneutralni Utvar
— obvyklé molekuly — sudy pocet e
— neparovy elektron — radikal, biradikal
e lichy pocet atomt vnasejicich lichy pocet e
— odvozené elektricky nabité Castice
e kationty, anionty, (radikalové ionty)
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e molekuly
— seskupeni atomU spojenych chemickymi
vazbami (,,sdileni elektrond™)
— dynamickeé objekty — vibrace, rotace
e stupné volnosti
— velmi odlisné velikosti — od biatomickych

pres ,malé" molekuly
k makromolekulam

o strukturni variabilita, rigidita struktury




Stupne volnosti

2 atomy spojené vazbou - LINEARNI MOLEKULA
2 X 3 stupnée volnosti ~ 6

Vv v v

Q Q 3 stupné volnosti - translace teziste
2 stupne volnosti - rotace molekuly
1 stupen volnosti - vibrace

3 atomy spojené vazbami - LOMENA MOLEKULA
3 X 3 stupne volnosti ~ 9

v v wv

Q Q 3 stupné volnosti - translace teziste
3 stupne volnosti - rotace molekuly
Q 3 stupné volnosti - vibrace




Vibracni stupné volnosti

N atomu spojenych vazbou - LINEARNI MOLEKULA
N x 3 stupne volnosti ~3 N

3 translace teziste
2 stupne volnosti - rotace molekuly
3 N - 5 stupnu volnosti - vibrace

N atomu spojenych vazbou - LOMENA MOLEKULA
N x 3 stupne volnosti~3 N

3 translace teziste
3 stupne volnosti - rotace molekuly
3 N - 6 stupniu volnosti - vibrace
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e molekula

— prostorove seskupeni atomud spojenych
chemickymi vazbami (,,sdileni elektront™)

— SYMETRIE molekul

e prvky a operace symetrie

 zachovani pozice alespon jednoho bodu
(jeden bod télesa invariantni)

 zachovani vzdalenosti, uhld, velikosti
— bez translace
» BODOVE GRUPY SYMETRIE
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e SYMETRIE molekul
— prvky / operace symetrie
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e Mnoziny operaci symetrie
— grupy — grupove postulaty — ,bodove" grupy
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e Mnoziny operaci symetrie
— grupy — grupove postulaty — ,bodove" grupy
— grupove nasobeni — ,skladani* (postupna
aplikace) operaci symetrie
— uzavrenost grupy — vysledek grupoveého
nasobeni je téz prvkem grupy
— grupové nasobeni je asociativni
(a.b).c = a.(b.c)
— existuje neutralni prvek - identita — £
cef=fe="f
— ke kazdému prvku existuje inverzni prvek
o ffl=flf=e
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Mnoziny operaci symetrie

—gru
—gru

apli
—gru

Dy — grupove postulaty — ,bodove" grupy
pove nasobeni — ,,skladani® (postupna
Kace) operaci symetrie

poveé nasobeni nemusi byt komutativni
a.b #b.a

* grupa, v niz pro kazde dva prvky plati
komutativnost — komutativni (Abelova) grupa

— podgrupy — cast grupy splnujici grupovée
postulaty
e trivialni podgrupa — jednotkova grupa tvorend identitou




Symetrie v chemii

Aplikace:

» klasifikace molekul a vlastnosti molekul

e pozn. — chiralni molekuly — nemaji rotacne-
reflexni osu

 hybridni orbitaly

* molekulové orbitaly

» teorie krystalového pole

- vibraéni spektra — IC a Ramanova spektroskopie

* predikce dovolenych spektralnich prechodu




Rozdily IC a Ramanovy spektrometrie

APROXIMATIVNI VYPOCTY VIBRACNICH MODU

Hh;prhance
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Rozdily IC a Ramanovy spektrometrie

APROXIMATIVNI VYPOCTY VIBRACNICH MODU

Click on the wave nu
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Priklady molekul
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