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Co byste měli po dnešní přednášce umět:Co byste měli po dnešní přednášce umět:
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● vědět a vlastními slovy vysvětlit pojmy prvek a operace symetrie, chiralita, enantiomer
● popsat operace symetrie pomocí matic
● na příkladech vysvětlit pojmy izomerie, stereoizomerie
● vysvětlit pojem korelační funkce, párová distribuční funkce a vysvětlit její změnu při změně 
 krystalické látky na amorfní
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Jak velký je atom???

?
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

molekula = soubor atomů (vazba)

sumární vzorec (znám hmotnost molekuly)

strukturní vzorec (vazba mezi atomy, topologie)

symetrie molekuly (Euklidovská geometrie)

geometrie molekuly (přesné hodnoty délky vazeb, úhlů,...)
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

geometrie molekuly – dle počtu atomů
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

O N N N≡N+―O-
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

 více atomové molekuly (bílkoviny, enzymy, org.kyseliny, cukry,...)

ribozom glukoza DNA
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

konstituční izomerie – stejný sumární vzorec, liší se strukturní vzorec (pořadí atomů, vazeb)
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stereoizomerie – stejný sumární i strukturní vzorec, liší se uspořádání v prostoru

(například cis a trans uspořádání)

cis-1,2-chloroethen trans-1,2-chloroethen
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

izomerie – enantiomery (pravý/levý), chiralita
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

izomerie – enantiomery (pravý/levý), chiralita

optická aktivita – stáčení roviny polarizovaného světla (sloučenina je chirální)

                            D(R) a L(S) enantiomery 
                            (směs 50:50 není opticky aktivní - racemát)

Chirální sloučenina nemá rovinu ani střed symetrie.Chirální sloučenina nemá rovinu ani střed symetrie.

(vztah struktury a vlastnosti)

L-alanine
D-alanine

2-chlorpropan 2-chlorbutan
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http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/5/5c/L-alanine-3D-balls.png
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/8/89/D-alanine-3D-balls.png
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/6/6f/Alanin_-_Alanine.svg


 

13

Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

izomerie – enantiomery (pravý/levý), chiralita

mátakmín
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

izomerie – enantiomery (pravý/levý), chiralita

borovicecitrusové plody

D L

C
10

H
16

limonen
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

izomerie – enantiomery (pravý/levý), chiralita

D (R)L (S)
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13
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teratogen sedativum

Atomová fyzika a elektronová struktura látekAtomová fyzika a elektronová struktura látek



 

16

Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

Symetrie molekulSymetrie molekul

prvek symetrie vs operace symetrie
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

Symetrie molekulSymetrie molekul

prvky symetrie – osa otáčení (n-četná), rovina zrcadlení, inverze, inverzní osa, identita

prvky symetrie molekul tvoří tzv. bodovou grupu (není posunutí, translace)

značení (Schönffliesovo): identita                  E
inverze                   i
n-četná osa          C

n

rovina zrcadlení    σ
V,H

inverzní osa          S

ve 2D:   C2 = i

ve 3D:   C2  i
3 = S6  (zrcadlová osa)

prvky symetrie   operace symetrie  (bodové ortogonální transformace)

C4

C4
2  = C2

C4
3 

C4
4  = E

R

R

R

R
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

grupa – matematické náležitosti:

je definované násobení

1) pro a, b z G, ab z G

2) asociativnost, (ab)c = a(bc)

3) jednotkový prvek, ea = a a z G

4) inverzní prvek a-1 a, a-1a = e

provedu postupně

vyhovuje

E

provedu zpět

grupy se značí ... konvence  
                                  (Schoenfliesova, mezinárodní symbolika)

n-četná osa otáčení ....  grupa Cn                              4

navíc rovina           ....               Cnv                  4mm   (rovina // s osou otáčení)

horizontální rovina ....               Cnh                              6/m    (rovina kolmá na osu otáčení)
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

Symetrie molekul ve 2DSymetrie molekul ve 2D

C3v

CS
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce
Symetrie molekul ve 3DSymetrie molekul ve 3D

C2v
H2O

C2
H2O2

D2d
C3H4

-42m
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

operace symetrie  skládání
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

operace symetrie  skládání
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

operace symetrie  maticové vyjádření
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce
Symetrie molekul ve 3DSymetrie molekul ve 3D
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

“rozlehlé” systémy – izotropie vs. anizotropie

symetrie                uspořádání

(vznik molekul,...)

Pierre Curie

„Je to dissymetrie, která vytváří jevy“.
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

vnitřní stuktura systému – popsána korelační funkcí

1
r
 2

r


kapalina:

neuspořádané systémy (kapaliny, plyny, “nekrystaly”): izotropie

uspořádané systémy (“krystaly”): anizotropie
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

korelační funkce
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pozor na falešné korelace!!!
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

radiální distribuční funkce 

počet částic v kulové vrstvě tloušťky dr 

objemová hustota částic (N/V)
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

radiální distribuční funkce 
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Od molekul k pevné látceOd molekul k pevné látce

radiální distribuční funkce 
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