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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Co byste méli po dnesni pfednasce umeét:

 védét a vlastnimi slovy vysvétlit pojmy prvek a operace symetrie, chiralita, enantiomer

* popsat operace symetrie pomoci matic

* na prikladech vysvétlit pojmy izomerie, stereoizomerie

« vysvetlit pojem korelacni funkce, parova distribucni funkce a vysveétlit jeji zménu pfi zméne
krystalické latky na amorfni




Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Jak velky je atom???
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce

molekula = soubor atom( (vazba)

sumarni vzorec (znam hmotnost molekuly) H.O
H---O---H

strukturni vzorec (vazba mezi atomy, topologie)

symetrie molekuly (Euklidovska geometrie)

geometrie molekuly (pfesné hodnoty délky vazeb, Ghld,...)
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce

geometrie molekuly — dle poctu atom

1-atomova (vzacné plyny) A He, Ne, Ar, ...
2-atomova A, @ @ H,, CL, ..
- a >
AB @ ‘ HCI, CO, ...
3-atomova A, o o o O.,,

A

A,B,AB, CO,, N,O
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Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce

N=N*—O-
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Figure 1. Relative energy diagram for the three isomers of the N2O
based on the CCSINTVANO calculations.
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Od molekul k pevné latce

4-atomova AB BF., NH,

£t f=23.87 GHz
<=

rovina H d

AB H,O
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Od molekul k pevné latce

vice atomové molekuly (bilkoviny, enzymy, org.kyseliny, cukry,...)

ribozom
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Od molekul k pevné latce

konstituéni izomerie — stejny sumarni vzorec, lisi se strukturni vzorec (poradi atomu, vazeb)

C,H.O — ethylalkohol CH,-CH_-OH
dimethylether CH_-O-CH,

C.H,,— pentan CH,-CH,-CH,-CH_-CH,
— 2-metylbutan CH3-(|:H-CH2-CH3

CH,
1 NH,
6 2
50 / Ety|
3 (C2H5)
4

benzen CH, 1-amino 2-etylbenzen

GH,
CH-C-CH, 2,2 dimetylpropan
CH,
NH, NH,
Etyl

Etyl

skupinova konstitucni izomerie
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Od molekul k pevné latce

stereoizomerie — stejny sumarni i strukturni vzorec, liSi se usporadani v prostoru

(napfriklad cis a trans usporadani)

J

cis-1,2-chloroethen trans-1,2-chloroethen
lzomer teplota varu, t, teplota tani t; hustota, d'° dipolovy moment,
cis-dichlorethen 60 °C - 80,5 °C 1,29 g.cm™ 6,36.10%° C.m

trans-dichlorethen 48 °C -50,0 °C 1,27 g.::m'3 0,00 C.m
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Od molekul k pevné latce

izomerie — enantiomery (pravy/levy), chiralita
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Od molekul k pevné latce

izomerie — enantiomery (pravy/levy), chiralita
0O

HsC
: T)LOH

NH,

: D-alanine
L-alanine

opticka aktivita — staCeni roviny polarizovaného sveétla (slouCenina je chiralni)

D(R) a L(S) enantiomery
(smeés 50:50 neni opticky aktivni - racemat)

D=

@ Chirélini sloué¢enina nema rovinu ani stfed symetrie.
J (vztah struktury a vlastnosti) J

2-chlorpropan 2-chlorbutan b


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
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Od molekul k pevné latce

izomerie — enantiomery (pravy/levy), chiralita

karvon

D(R)

kmin mata
13
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Od molekul k pevné latce

izomerie — enantiomery (pravy/levy), chiralita

l:H3 limonen C 3
= PN
|—|3-::’“fﬁhﬁ“‘“\\nc:|—|2 H5C oS CH,
D(R) [ (S)

. , 10" 16 .
citrusove plody borovice
14
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Od molekul k pevné latce

izomerie — enantiomery (pravy/levy), chiralita

thalidomid

C..H NO _ et L O :
teratogen 13 107274 sedativum ' e e J




Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce
Symetrie molekul

prvek symetrie vs operace symetrie

Prvek symetrie

Operace symetrie

E  cely objekt

C_ osarotace

G  rovina symetrie
1 stted symetrie

S rotaéné-reflexni osa

1dentita
rotace (o uhel 27/n)
zrcadleni

Inverze

nevlastni rotace (sloZeni rotace kolem
osy rotace o uhel 2m/n a zrcadleni v
rovin€ kolmeé k této ose)

16
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Od molekul k pevné latce
Symetrie molekul

prvky symetrie — osa otaceni (n-Cetnd), rovina zrcadleni, inverze, inverzni osa, identita

prvky symetrie molekul tvori tzv. bodovou grupu (neni posunuti, translace)

znaceni (Schonffliesovo): identita E
inverze i
n-Cetna osa C.
rovina zrcadleni o,
iInverzni osa S
ve 2D: C, =1
ve 3D: C, # 1 3 =S, (zrcadlovéa osa)

prvky symetrie — operace symetrie (bodové ortogonalni transformace)
R

3
Y ® Py C4 C4

C2=C, CA=E
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Od molekul k pevné latce

grupa — matematické nalezitosti:

je definované nasobeni provedu postupné
l)proa,bzG,abzG vyhovuije

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

3) jednotkovy prvek, ea=a Vaz G E

4) inverzni prvek a! Va, a'ta=e provedu zpet

grupy se znaci ... konvence
(Schoenfliesova, mezinarodni symbolika)

n-Cetna osa otaceni .... grupa C_ 4
navic rovina C., A4mm (rovina // s osou otaceni)
horizontalni rovina .... C., 6/m (rovina kolma na osu otaceni)

18
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Od molekul k pevné latce

Symetrie molekul ve 2D

@D = %)L Coy 211\

fad grupy = pocet
operaci symetrie

2 .CS

19
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Od molekul k pevné latce .
Symetrie molekul ve 3D

nn 20
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Od molekul k pevné latce

operace symetrie — skladani

C,
&
Gv
O c, O
N N AL & T N
H, H, H | H, H, H,

21
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Od molekul k pevné latce

operace symetrie — skladani

C3
N N
C ;\ o N
H 1 / \ 43» L 2 \\ Y H / \
H3 H 1 ° H L
H2 H3 H ,
o,
N
H [N
1 / H3
442/
GVC3=G

22
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Od molekul k pevné latce

operace symetrie — maticove vyjadreni
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Od molekul k pevné latce

Symetrie molekul ve 3D

Bodova grupa molekuly

C,

Prvky symetrie nebo tvar molekuly

E

(¢]

C,

C, +no,

Ch t+ G

C, + nC; (kolmych na C,)

C, + nC,(kolmych na C,) + na, + ¢,
C, +nC, (kolmych na C,) + ngy
tetraedr

oktaedr nebo krychle

koule

24
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Od molekul k pevné latce

“rozlehlé” systémy — izotropie vs. anizotropie

symetrie * usporadani *

(vznik molekul,...)

Temperature (°C) Pierre Curie
A

,Je to dissymetrie, ktera vytvari jevy"“.

1500

1000

500

Ac
25
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Od molekul k pevné latce

vnitini stuktura systému — popsana korelacni funkci

neusporadané systémy (kapaliny, plyny, “nekrystaly”): B ( r_’) = B(r) izotropie

usporadané systéemy (“krystaly”): anizotropie

26



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce N—1—j

korelacni funkce C(j) = Z A(i+7)B(1)
0.27 1=0

0.2

. 0.0985
CQ) -



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce N—1—j

korelacni funkce CQ) = Z A(i + 7)B(1)
0.27 1=0

. 0.0985 0.1056
CQ) 28



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce N—1—j
korelacéni funkce C(j) = Z A(i + 7)B(1)
0.27 t=0
0.2
A
B

j 0 1 2

. 0.0985 0.1056 0.1016
CQ) -



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce N—1—j

korelacni funkce CQ) = Z A(i + 7)B(1)

0.27 1=()

0.2

j 0 1 2 3

. 0.0985 0.1056 0.1016 0.0316
CQ) 20



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Od molekul k pevné latce N—1—j
C)= ) A(i+j)B()
0.27 =0

korelac¢ni funkce

0.2

j -5 -4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4 5

C(j) 0.005 0.018 0.05950.0976 0.1276 0.0985 0.1056 0.1016 0.0316 0.0300 0.0216
31
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Od molekul k pevné latce N—1—j

korelac¢ni funkce

j 5 -4 3 2 0 1 2 3 4 5
c( 0005 0.018 0.05950.0976 0.0985 0.1056 0.1016 0.0316 0.0300 0.0216

32
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Od molekul k pevné latce N—1—j
C)= ) A(i+j)B()

=)

korelac¢ni funkce

1.2

signa'I 1
"l |
0.8 |

0.6 |

Intenzita ( |.j.)

04 f

0.2 |

N Y.V AN V. G

0 10 20 30 40 50

33
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Od molekul k pevné latce

korelac¢ni funkce

Intenzita ( .j.)

1.2

1 F

08

0.6 |

04 r

0.2

0

N—1—j

Y A(i+35)B(i)

C(j) =
1=()
signa'I 1
signal 2
o on \nn o
0 10 20 30 40

50

34
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Od molekul k pevné latce N—1—j

korelacni funkce CQ) = Z A(i + 7)B(1)
=0

45

” | | corr(s1 ,52)
40 |

35
30
25
20

korelace ( l.j.)

15 F

10 F

5 J ;

0 1 1 [

0 10 20 30 40 50
At (8)

pozor na falesneé korelace!!!
35
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Od molekul k pevné latce

pocet Castic v kulové vrstve tloustky dr

1 radialni distribucni funkce

o 4mridr
AN

objemova hustota Castic (N/V)
36
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Od molekul k pevné latce

5
gaseous Ar
4+ (90 K)
= 3r liquid Ar gaseous Ar
= A (90 K) (300 K)
1L
Vo 02 0.4 0.6 0.8
distance/nm
n(r) 1
g(r) =

o 4mridr

g(r)

argon (A)

0.5 distance/nm

5
4l
solid argon
3k
2L
1 liquid argc:y
D = i L L L
0 AR 0.4 0.6 0.8
distance/nm

radialni distribu¢ni funkce

1.5
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Od molekul k pevné latce

- &

J (7“) = 47 ?“2?’2,7,1 (?“ ) radialni distribu&ni funkce

38
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