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Osnova

* Uvodni informace

* Matematicky zaklad

 Struktura hmoty

* Interakce hmoty se zarenim

* Soubory atomu — plyny, kapaliny, pevné latky

* Termodynamika

* Chemické rovnovahy

* Chemicka kinetika

 (Fazové rovnovahy, Elektrochemie, Koloidni chemie) => FC2



Pozadavky ke splnéni predmetu

e Zapocet
* max. 1 (neomluvena) absence
* aktivni pristup k seminari
* 75 % zapoctovy test

e Zkouska

 kratky (online) test na rozrazeni

e 3 otazky vychazejici z testu hodnocené A-F, z nichz se spocita
median
(z libovolné otazky F = opakovani terminu)
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) Kontakt ... Dnes je Sudy tyden

YouTube playlist Katedry fyzikalni chemie KFC/FC1 — Fyzikalni chemie 1:

https://www.youtube.com/watch?v=DHQot6GzZjM&Iist=PLRGiGr8c-

LILONFanYj3UwnTtzFhFpfqgz



https://www.youtube.com/watch?v=DHQot6GzZjM&list=PLRGiGr8c-LlLONFanYj3UwnTtzFhFpfqz
https://www.youtube.com/watch?v=DHQot6GzZjM&list=PLRGiGr8c-LlLONFanYj3UwnTtzFhFpfqz
https://www.youtube.com/watch?v=DHQot6GzZjM&list=PLRGiGr8c-LlLONFanYj3UwnTtzFhFpfqz

Materialy:

https://fch.upol.cz/vyuka/fyzikalni-chemie-1/

web Katedry FyzikaIni chemie: https://www.kfc.upol.cz/

Vyuka -> Studijni materialy
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Studijni materialy

e Anglictina

Aplikace pocitacl v méficich systémech (APMS)
¢ Bioinformatika a vypocetni biologie (BIN)

» Bezpecnostni predpisy v chemii (BZP)

e Cviceni z fyzikalni chemie (FCC)

¢ Drug design — Racionalni navrh léCiv (DD)

¢ Elektrochemie (ELC)

¢ Fyzikalni chemie 1(FC1) ——

e Fyzikalni chemie 2 (FC2)

¢ Heterogenni systémy (HS)



KATEDRA FYZIKALNI CHEMIE
UNIVERZITY PALACKEHO V OLOMOUCI

Univerzita Palackého
v Olomouci

-

O ¢em je fyzikalni chemie



Physical chemistry

the branch of chemistry concerned with the application of the techniques and theories of
physics to the study of chemical systems.

Oxford Languages dictionary, Oxford University Press
Physical chemistry deals with the principles of physics involved in chemical interactions. It
examines:
 How matter behaves on a molecular and atomic level
* How chemical reactions occur
Physical chemists are focused on understanding the physical properties of atoms and
molecules, the way chemical reactions work, and what these properties reveal. Their

discoveries are based on understanding chemical properties and describing their behavior using
theories of physics and mathematical computations.

Physical chemistry is a good area for chemists who have a strong curiosity about how things
work at the atomic level and enjoy working with lab instrumentation and machines.

https://www.acs.org/content/acs/en/careers/chemical-sciences/areas/physical-chemistry.html



https://www.acs.org/content/acs/en/careers/chemical-sciences/areas/physical-chemistry.html

Oblasti zajmu fyzikalni chemie

Stavba hmoty

Interakce hmoty a
zareni

Fyzlkalnl

-chemle Termodynamika

Kinetika

Elektrochemie
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Predmety o fyzikalni chemii na KFC PrF UPOL



Bc. KFC/*

Zakladni kurzy
e FC1 - stavba hmoty, termodynamika, kinetika
* FC2 —fazové rovnovahy, elektrochemie

* FCC-cviceni z FyzChem

Obecné kurzy

* FCH3 — pokrocilé kapitoly z FyzChem
IPCH — (EN) intro to Phys Chem
KFCHA - vybrané kapitoly z FyzChem
UOFCH — prehled Obecné a FyzChem
ZPCM - zaklady FyzChem metod

Struktura hmoty

SAM — struktura atomud a molekul
UFMC — uvod do pevnych latek
CHST — chemicka struktura

JC —jaderna chemie

Interakce hmoty

* FZP — fotochemie v Zivotnim prostredi
Fazové rovnovahy

* KOCH - koloidni chemie

Modelovani

* MOMO — molekulové modelovani
Kinetika

 MSRM - reakéni mechanismy



NMgr. KFC/*

Popis hmoty

* NNM1/2 — nanomateridly

* MVM — mechanické vlastnosti material(
* KM — chemie krystalickych materialQ

Interakce hmoty

 NEK — nekovalentni interakce

ELC — elektrochemie

SPM1/2 — spektroskopické metody
FF — fotochemie a fotoelektrochemie
BFCH — biofyzikalni chemie

Fazové rovnovahy

* VVL - metody studia povrch. napéeti
e SP —studium povrch

* HS — heterogenni systémy

Termodynamika
e STD — statisticka TMD

Modelovani
* MOM — molekulové modelovani

* MOMAT — rnoplelovém’ materiall a
nanomaterialu

e QCH - kvantova chemie

Kinetika
e RKPF —reakcni kinetika v pevné fazi

Obecné kurzy

* PFCH — pokrocila FyzChem

* POK1/2 — pokrocilé cviceni z FyzChem
* VKFC - opakovani pred statnicemi
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Fyzikalné chemicky popis svéta
Alias jednotky a vztahy



Popis vlastnosti latek — jednotky Sl

 Kvalitativni vs. kvantitativni vlastnosti (popis pomoci standardu - jednotek)

* SI - Mezinarodni system jednotek

délka
elektricky proud
hmotnost

latkové mnozstvi

svitivost
teplota

sekunda
metr
ampeér
kilogram
mol
kandela
kelvin

>

mo
cd

o

https://cs.wikipedia.org/wiki/Soustava_SI



Prirozene jednotky

Voleny tak, aby vvybrané zakladni konstanty mély ¢iselnou hodnotu 1

Konstanta Symbol | Rozmér Hodnota v Sil1]
Rychlost svétia ve vakuu c LT 299 792 458 m-s™! (pfesné)
h
Redukovana Planckova konstanta, nebo: | h = o ML2T 1,054 571 800(13)x10734 J-5
m
- Planckova konstanta h ML2T 6,626 070 040(81)x10734 J-s
Gravitaéni konstanta, nebo: G MIL3T2 | 6,674 08(31)x10~11 N-m2-kg2
- racionalizovana gravitaéni konstanta | 47 G M1L3T2 | 8,386 90(39)x10~ 10 N-m2-kg2
- 8m-nésobek gravitaéni konstanty 887G MIL3T2 | 1,677 379(79)x1079 N-m2-kg2
Boltzmannova konstanta, nebo: k MLZT2e71 | 1,380 648 52(79)x10722 J-K 1
- dvojnasobek Boltzmannovy konstanty | 2k ML2T2g1 | 2,761 2970(16)x10723 J-KT
Permitivita vakua, nebo €0 M1L3T2Q2 | 8,854 187 817...x10712 F-m™! (pfesn&)lPozn. 1]
1
- konstanta Coulombovy sily Trer MLIT2Q2 | 8,987 551 787...%x10% N-m2-C2 (pfesng)lPozn. 2]
0
Elementarni naboj e Q 1,602 176 6208(98)x10~19 C
Hmatnost elektronu Me M 9,109 383 56(11)x10731 kg
Hmatnost protonu my, M 1,672 621 898(21)x10727 kg

https://cs.wikipedia.org/wiki/Pfirozena_soustava_jednotek



Bezrozmerneé veliCiny

Ciselné hodnoty bez jednotek
* relativni tlak P, = P/P,

mol

* relativni koncentrace latky X [X] =% = dm3 _
coc ol
dm3

* zlomky — hmotnostni, objemovy, molarni
* transmitance T(D/D,)

* absorbance A=-logT



Mikrosvet vs. makrosvet

* makrosvet — poznatelny nasimi smysly

* mikrosvéet — elementarni castice poznatelné pouze neprimo
(mikroskop, ...)

Bruno de la Torre, UP a FyzU AV CR



Skala chemickych latek a déj

6,022-:10%3

1010
10°
108
107
106
10°
104
103
102
101

1

PocCet atomu - N

X

as -t

makrosvét — 1 mol
genom psSenice
lidsky genom
100 nm nanocastice
15 nm nanocastice
ribozom
HIV protedza
inzulin
lipid
benzen O
atom ‘ 9
0 1 as 1 fs 1 ps 1 ns 1 s 1 ms 1 s+
staticky 10%s 101> 10%s 107 10%  103s
pohyb kmit chemickd difuze difuze skladani nase
elektronu  vazby reakce molekul makromol. proteini  vnimani



Paradoxy mikrosveta

* diskrétni hladiny nékterych dynamickych velicin
e dualismus vin a castic

* nekomutativnost aktu meéreni

* relace neurcitosti

* nedeterminismus kvantové teorie
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CALCULUS MADE
EASY

BY

SILVANUS P. THOMPSON

WHAT ONE FOOL CAN DO, ANOTHER CAN.

(Ancient Simian Proverb.)

https://calculusmadeeasy.org/



https://calculusmadeeasy.org/

Logaritmy

»Logaritmus je funkce, matematikari odpusti, ktera z velmi velkych nebo velmi
malych Cisel umi udelat Cislo mnohem hezci a praktictejsi.”
RNDr. Ing. Jiri Vozka, Ph.D, chemie.gjn.cz/druhroc/3 3 Teorie pH.html

Klasicke typy:
* Dekadicky: log,, x = log (x) = In(x) / In(10)
* Pfirozeny: log, x = In (x) = log,,(x) / log,,(e)

e Eulerovo Cislo: e =2.718281828459045 logaritmované &islo
log,, 1 000 000 = log 10° =6 log,,100 = 2 =— yysledny logaritmus
log,, 0,001 = log 10 = -3 AN

zaklad logaritmu
log (10° + 10%) #
log (10°-10%) =log 101°=6+4 =10
log (106)* = log (106-106-10°-10°) = 4 log (10°) =6+ 6+ 6+ 6 =4 - 6 = 24
= log (10*:10%-10*10%10*10%) =6log (10*)=4+4 +4+4+4+4=6-4=24


http://chemie.gjn.cz/druhroc/3_3_Teorie_pH.html

Exponencialni rovnice

logaritmicka rovnice
log,b = x

exponencialni rovnice

a*=Db




Derivace - dy/dx, F’(x)
dy

* Derivace funkce je zména (rust Ci pokles) jeji hodnoty v poméru ke —

ZMeEne jeji promenné, pro velmi malé zmény promenné dz
(1) d which merely means “a little bit of.” ’ dy
Thus dr means a little bit of x: or du means a little bit of u. Or- ‘ dx
dinary mathematicians think it more polite to say “an element of, ! 21
: \ : x e 3 9.2
instead of “a little bit of.” Just as yvou please. But you will find that I 3a
these little bits (or elements) may be considered to be indefinitely small. g 4z*
" ; i “-rli n—1)

1

y y In x —

%30° X

“ - The Project Gutenberg EBook of Calculus Made Easy, by Silvanus Thompson, 1914

dx



Derivace funkce vice proménnych
y=ux v,

y+ dy = (u+ du) x (v + dv)

=u-v+u-dv+v-du+ du-dv.
Hodné malé * hodné malé = zanedbatelné
y+dy=u-v+u-dv+v-du.
Po odecteni plvodni rovnice
dy = u-dv+v-du

Po podéleni dx
dy dv ~ du
— = o —.
dr dr dr

The Project Gutenberg EBook of Calculus Made Easy, by Silvanus Thompson, 1914



Integralni pocet

* Je vlastné scitani (nekonecné) malych kouskl v
(2) | which is merely a long S, and may be called (if you like) “the

sum of.”
Thus | dxr means the sum of all the little bits of z; or [ dt means

the sum of all the little bits of . Ordinary mathematicians call this

symbol “the integral of.” Now any fool can see that if r is considered

as made up of a lot of little bits, each of which is called dx, if you

add them all up together you get the sum of all the dz’s, (which is the
same thing as the whole of ). The word “integral” simply means “the

whole.” If you think of the duration of time for one hour, you may (if

vou like) think of it as cut up into 3600 little bits called seconds. The

whole of the 3600 little bits added up together make one hour.

The Project Gutenberg EBook of Calculus Made Easy, by Silvanus Thompson, 1914



TABLE OF STANDARD FORMS.

The Project Gutenberg EBook of Calculus Made Easy, by Silvanus Thompson, 1914

1
- — Yy — fyu':r
dr
Algebraic.
1 T %IE +C
() a ar + C
1 rta st +tar+C
i1 ar %ur“ + C
2r 2 %Ia +
n—1 ]' +1
nr" " — "+ O
n+1
—r~* ! log, z + C

dr
Exponential and Logarithmic,
£* er e +
r~! log, = zr(log, x = 1)+ C
0.4343 x z~! log,, x 0.4343z(log. x — 1)+ C
xIr F ﬂr
a*log, a a log, +C
du dv  du
utvitw udr+ |vdr £ | wdx
dr dr dr ‘f "r Jr
duv du .
U—+v— uv No general form known
dx dx
du dv
v o= = y
S — — No general form known
Ll 1
du
— 7 ur — | rdu+ C
dr f *




Diferencialni rovnice

* rovnice, kde jako neznama vystupuje funkce a jeji derivace
* rad DR =rad nejvyssi derivace neznamé funkce v DR

* reSenim DR — kazda funkce na intervalu |, ktera na daném intervalu rovnici splnuje
tzv. separovatelné rovnice 1. radu

y'=f(x)gly)

d
= = f()9()

Y _
m = f(x)dx

f g) f fla)dx



Typicka kfivka ubyvani y = e®
(reakéni kinetika, Lambert-Beerlv zakon)

Obécné vsude, kde zména y (dy/dx) zalezi na hodnoté y
vy _

dx —ay

%dy=—a-dx '
Yyl (% _,.

yoydy—fx0 a-dx

[In y]3, = [-ax]Z,

In ylo = —a(x — xq) Yo -]
Y _ —a(x—xp) : : | : _—
—=e l | | | .
Yo . : , ! : ! -
() | 2 3 5 G X
y =Yo-e ™

The Project Gutenberg EBook of Calculus Made Easy, by Silvanus Thompson, 1914
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Hmota

e Latka — vlastni materialni kostra hmoty
castice s nenulovou klidovou hmotnosti — hadrony a leptony (elektrony, protony a neutrony)

* Pole — zprostredkovava interakci mezi hmotnymi ¢asticemi.
castice s nulovou klidovou hmotnosti (fotony)

Standard Model of Elementary Particles

three generations of matter

. e 0 7 silné interakce
ass| f=2.4 Mev/c: ) kr2rsceve 172,44 GeVfc? 0 :125.096ev/c’/
tvori hadron o] - @ |- @ || .~ H .
y u‘ charm to lg///Hi S / graVItace
P p L g g8
protony, neutrony, _ [ - -~
P a | e [E lektromagnetické
mesony, baryony ol © -0 |h® > €le 8
down strange bottom photon T intera kce
LS — —
=0.511 MeV/c? ) ~105.67 MeV/c? =1.7768 GeV/c? %91.19 GeV/c? )
l;; ol @[ | @ -
o ., ) electron muon tau Z boson Slabe |ntera kce
Realisticky zajimavée o 0 G e e 8
pro vétsinu chemie P @ - @ |- @ | @
"_'1 r?leeucttr?r)]g ng?,ll':?igo neﬁ?:’jino | W boson

-~



Atomy ZAX

* Atomové (protonoveé) Cislo - Z - udava pocet protonu v jadre, pocet
elektronu v neutrdlnim stavu a poradi v periodickém systému

* Nukleonové (hmotnostni) cislo - A - udava celkovy pocet nukleonu v
jadre (celkovy pocet protonu a neutronu)

* |zotop (nuklid) — lisi se nukleonovym Cislem
* [zobar — liSi se protonovym cCislem (rtizné prvky)

* |zoton — lisi se protonovym i nukleonovym cCislem pri stejném poctu
neutronu

136 138
54 Xe 56 Ba



Stavba atomu

Atomoveé jadro

Elektronovy obal

structure withi
the Atom
Size < 107 9m

P & Size < 1o~'8
\ Neutron

and

~ Proton

- Atom Size = 1071
Size=10"10m

Quark

If the protons and neutrons in this picture were 10 cm across,
then the quarks and electrons would be less than 0.1 mm in
size and the entire atom would be about 10 km across.

Detaily viz KFC/SAM, ¢i KFC/UOFCH



Proton - p* }p

naboj .
¢ +1.602177.10 2 C

hmotnost .
* m,=1.67262.107%/ kg => baryon,hadron
* m,=1836 m,

spinové kvantové Cislo .

e ,spin“ % =>fermion
tvori jej tri kvarky — up, up, down .

Neutron - n }) n

naboj

e 0OC

hmotnost
m, = 1.67493.10 27 kg => baryon, hadron
m, = 1839 m,

spinové kvantové Cislo

,spin“ % => fermion

tvori jej tri kvarky — up, down, down

volny neutron se rozpada

na proton, elektron a elektronové neutrino

 (polocas 15.2 min)



Atomove jadra a jejich (ne)stabilita

e Radioaktivita — spontanni jaderny rozpad
* Emise zareni

100 .
e o—jadra *He - jt_
*B-e 80 gl
» y— fotony N
(high E) 360
R

20
graf znamych nuklidd,

zelené — stabilni,
bézové radioaktivni ¢ ” . . 0 o A

neutronové ¢islo N




Atomove jadra v chemii

 Jaderna energetika (Stépeni, fuze)
 Jaderna chemie
* Napriklad priprava radiofarmak pro lécbu rakoviny

* |zotopické znaceni
 Sledovani

* Analyza struktur molekul

* Nuklearni magneticka rezonance (NMR)
* Magnetic resonance imaging (MRI)



0
Elektron - e~ 0 C

* naboj
e —1.602177.10 1 C
* povazuje se za elementarni naboj, znaci se e

* hmotnost
* m,=9.10939.1073! kg => lepton

* spinové kvantoveé Cislo
e ,spin“ % =>fermion
* vnitfni moment hybnosti +)2 a -%

* tvori Elektronovy obal
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Vystavba elektronového obalu



Elektronovy obal

- atomové orbitaly popsanych vinovou funkci

Atkins 9

HY = F¥

V mikrosveté dochazi k tzv. kvantovani energie dle Schrodingerovy rovnice
Pripustné energie vytvareji soubor oddélenych (diskrétnich) energetickych hladin.

W, (r9.6)= R, ()Y, (9.0)

Prechod mezi hladinami je spojen s prijetim nebo odevzdanim energie E, ktera
odpovida energetické vzdalenosti hladin.

b Ultraviolet E Visible E Infrared

n=4 3 A A

\ A A 1
Y\

L 1 Paschen
series

Absorption

ﬁ YYY

L Balmer
series

Emission
Ionization

v YYY Y Ground state

Lyman
series

13.6 eV

12.8 eV
12.1 eV

10.2 eV

0eV

E

Absorption can occur

\/\/VW,» I only when
9 o E1

AE =hu =
= hv =

pn«n

— hv

Prechody hladin u vodikového atomu

\V\/\/\NV*

A downward transition
involves emissioin of
a photon of energy:

%I'\"hu:E?- E1



Atomove orbitaly

e Stavy elektronu v atomu

* VInova funkce W nema fyzikalni interpretaci —
ale W2 odpovida hustoté pravdépodobnosti

e Zavisi na jednotlivych tzv. kvantovych cCislech—n, I, m, s

1.8

0.08

+ 0.07
+ 0.06
+ 0.05

n — hlavni kvantové Cislo -> energie

| — vedlejsi kv. €. -> tvar orbitalu

m — magnetické kv. €. -> orientace orbitalu
s — spinove kv. €. -> toCivy moment



n — hlavni kvantové Cislo -> energie

Vl nOVé fu n kce | — vedlejsi kv. €. -> tvar orbitalu

m — magnetické kv. €. -> orientace orbitalu
s — spinoveé kv. €. -> toCivy moment

0 m=1 m=2 m=3

m=

m=-3 m=-2 m=-—1

sinB sing cosH sinB cos
=2 d-orbitals
4 lobes _ .

sin?@ sin2¢ SINBCOSB  3cosZg—1 SINOBCOSE  sin2g cos2¢
sing COSo

6101)68- - . . - .

sIN®G  sin?6 cosB  sinB(5cos? 5cos?*6— sinB(5cos26 sin?6 cosh sin®6
sin3¢ sin2¢ 8-1) sing 3cos6 -1) cos¢ Ccos2¢ cos3¢

http://www.uniovi.es/~quimica.fisica/qcg/harmonics/charmonics.html

=0 s-orbital

[=1 p-orbitals

2 lobes




Energetické hladiny atomu

- Jedno elektronové atomy - vice elektronové atomy
Vodik, He*, Li%* komplexnéjsi kvuli e-e interakcim
£=0}6s yr "%
-Li—_s)-_]_—fﬁ:—,_ ------ AT T T+
= T T
B AT
3s 'DED—
-
2p
s AT
¥
N e “~~ ¥ degenerovdnc
- 1 T E£<0
L= f 2 \\ s ,/”’,,, 15 E =~ f(”’ Z)
n o - £, {1



Elektronovy obal

. elektrony v atomu NESMI mit v8echna 4 kvantova &isla shodna
(Pauliho vylucovaci princip)

« degenerovane stavy
 1s, 2s, 2p (2px, 2py, 2p2) ...
« vystavbovy princip (,Aufbau principle”)
e 15<25<2p<3s<3p<4s~3d<4p<5s~4d..

» elektronova slupka — elektrony se stejnym n
e 2n?, 2 (K), 8 (L), 18 (M) ...
 uzaviena slupka — uplné obsazeni hladiny I, napf. s?, p°

« maximalni multiplicita (Hund)

o Tj. [tV 2 | ane [ty




Elektronova konfigurace

Br: [Ar] 452 3d104p°
vyjimky
Cr: ne [Ar] 4s% 3d* ale [Ar] 4s! 3d°

Ag: ne [Kr]5s? 4d° ale [Kr]5s* 4d1°

Cu: ne [Ar]4s23d° ale [Ar]4s! 3d10

- VnitFni elektrony popisovany

B |5 g - = e z = s
¢ |5, Periodicka tabulka prvku razena dle elektronové konfigurace
® | %3
§ %O s (sharp) p (principal) d (diffuse) f (fundamental)
¢ |z 1 2 1 2 3 4 5 6 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14
<~ @OGOGE | MM 2
M
Q 113 114 115 116 117 118 »@@@ @
. O0HAO6®
7 @%@f 4 1%%1%2105106107108109 110:11;J ggg% @@@@1@2
n=7 A
PROTOT woeozco T B
81 82 83 84 85 86 |-
6 DD / 571 72737475 76 71 78 79 /_’ ®@® @@
= . 80 58 59 8 ‘ 55 66 67 68 69 70
n=6 f 4 - 4
(in) &) 89) (o) (D) (ko) o e
49 50 51 52 53 54 _.®@ @ @@ %
5 @ /39 40 41 42 44 45 %
5| 37 38 f a 43 T R
n= 8 b
CEROE® ® |-
31 32 33 34 35 36 /-@@@ M @@
®€a 21 22 23 24 26 27 28 29
4 - > 20[ 25 30 /
@®©@ @ Jeden elektron chybi v orbitalu s
NS N Dva elekt it
3 ©a g | @ crie 4d reeviety oxdisa 56 (Pa)
n=g| M ‘Zf Jeden orbital prebyva v orbitalu d
©®@® O Dva elektrony zaplinily
L 5 6 7 8 9 10 orbital 6d namisto orbitalu 5f (Th)
2 L 69
5 3 4 XX - Alkalické kovy XX - Pfechodné kovy XX - Halogeny
XX - Kovy alkalickych zemin XX - Kovy XX - Vzacné plyny
1 @ XX - Lanthanoidy XX - Polokovy DY - oo
aes]| XX - Aktinoidy XX - Nekovy © Sodomka - Zenisek, 2013

pomoci posledniho halogenu a
jsou vétSinou netecné (ale
charakteristické pro atom)

- Valencni elektrony vypsany
ucastni se chemickych reakci
a maji mensi energie
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Periodické trendy



Periodicka tabulka

1
H

Vodik
1.008

3 -

Li
Lithium
6.94

11

Na
Sodik
22,990

19
K

Draslik
39.098
a7
Rb

Rubidium
85,468
55

Cs

Cesium
122,91
a7

Fr

Francium
(223)

2

Atomic
Znacka
MNazev
Hmotnost
4

Be

Beryllium
a0lzz2

12
M
Hofgk
24,305
20

Ca
Vapnik

40.078
38
Sr

Stroncium
87.62

56

Ba

Baryum
137,33
a8

Ra

Radium
(228)

Pro prvky s nestabilnimi izotopy, je hmotnostni ¢islo izotopu s nejdeléim polasem rozpadu v zavorce.

3 4 5
C | Pevna
Hg| Kapalina
H | Plyn
Rf| Neznam
21 2% 23
Sc Ti \
Skandium | Titan Vanad
44 956 47 867 50,942
39 40 41
Y Zr Nb
Yttrium Zirkonium | |Niob
88,906 91,224 92,906
72 i3
s7-71 | Hf Ta
Hafnium | Tantal
178.49 180,95
104 105
u Rf Db
89-103 Rutherfordium | | Dubnium
{267 (268)
57 58
6 La Ce
Lanthan Cer
138,91 14012
89 a0
7 Ac Th

Aktinium | Thorium

(227N

232,04

6 7 8 9 10 11 12
[ Kovy ‘ S ‘Nekcvyw
o

Z B % lanthanoidy ¥ 38 8 @ §®

8 3.3 a g4 S 85 &

o o w9 S &

& 3 S 5 S T

= = o (- . % =g

g Z  Aktinoidy =~ §- g =

g 2

24 25 26 27 28‘ 29 30
Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
Chrom Mangan | Zelezo Kobalt Nikl ME Zinek
51,996 54938 55,845 58,933 58693 63.546 6538
42 43 44 45 16 47 48
Mo Tc Ru Rh Pd A% Cd
Mol]ébden Technedum | | Ruthenium  Rhodium | Palladium | Stifbro Kadmium
95,9 (98) 101.07 102,91 106,42 107.87 11241
74 75 76 i7 78 79 80
W Re Os Ir Pt Au Hg
Wolfram | [Rhenium  Osmium | Iridium Platina Zlato Rtu
18384 186.21 190.23 18222 185,08 195,97 200,59
106 107 108 109 110 111 112
S Bh Hs Mt Ds Rg Cn
Seaborgium  Bohrium | |Hassium | Meftnenum  Damstadtium Poaﬂ?a'ium icim
(269) (270) (277) (278) (281) {282 {283]

59
Pr

Praseod
140,91 it

91
Pa

Protakiinium
231.04

60
Nd

Neodym
144.2

92
U

Uran
238.03

61 62

Pm Sm
Promethium  Samarium
(145) 15036
93 24

Np Pu
Meptunium | Plutonium
(237) (244)

63
Eu

Europium
151,96
a5

Am

Americium
(243)

64
Gd

Gadolinium
157.25
96

Cm
Curium
(247)

65
Th

Terbium
158,93
97

Bk

Berkelium
(247

5
B

Bor
1081

13
Al
Hlinik
26,982
31

Ga

Gallium
69,723
49

In

Indium
114,82

81
Tl

Thallium
204,38
113
Nh

Nihonium
286)

66
Dy
e
98

Cf

Kaliformium
251

14

6
C

Uhlik
12,011
14

Si
Kremik
28,085
32

Ge

Germanium
72,630

50
Sn

Cin
11871
82

Pb

Olovo
207.2
114
Fl

Flerovium
(289)

67
Ho

Holmium
164,93

99

Es
Einstainium
(252)

15

16 17

Pniktogeny Chalkogeny Halogeny

7
N

Dusik
14,007
15

P

Fosfor
30974
33
As

Arzen
74822
51
Sb

Antimon
121.76
83.

Bi
Bismut
208,98
115
Mc

Maoscovium
(290)

68
Er

Erbium
167.26
100

Fm
Fermium
[257)

8 9

0] F
Kyslik Fluor
15,999 18,998
16 17

S Cl
Sira Chlor
32.06 35.45
34 35
Se Br
Selen Brom
78.971 79.904
52 53
Te |
Tellur Jod
127.60 126,590
84 a5
Po At
Polonium  Astat
[209) 2100
116 117
lv ' Ts
Livermonum  Tennessin
(293) (294)
69 70
Tm Yb

Thulium | Yiterbium
168.93 173.05

101 102
Md No
Mendeleaun  Nobelium
(258) {259)

18

2

He
Helium
4,0026

10
Ne

Neon
20,180

18

Ar

A
39548
36

Kr
£o5ee"
54
Xe

Xenon
131.29

86
Rn

Radon
(222)

118
Og

Nesson
(254)

71
Lu

Lutecium
174,97

103
Lr

(266)

Stav k 16. 2. 2022

Periodické trendy

https://ptable.com/#Properties
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Velikost atomu

e atomovy polomér neni presne definovan

* jak blizko se dva atomy mohou pfiblizit v ruznych vazebnych
interakcich

e podle vyhasinani pravdépodobnosti nalezeni elektront
* na zakladé vazebnych vzdalenosti

 kovalentni, iontovy, vdW polomér, atomovy polomér (mfizka
krystalu atomu)



Empiricky kovalentni atomovy polomer

zmensuje se v ramci periody smérem zleva doprava a roste shora dol(

Atomic radius (empirical)/pm =
0]

100 200 300

Fr Ra Lr Rf Db Sg Eh Hs Mt Ds Rg Cn Nh Fl Mc Lv Ts 0QOg

Cf Es Fm Md No

www webelements. com J. C. Slater, 1964

Cm Bk



lonizacni energie, elektronova afinita

ioniza€ni energie IE — potfebna na odtrzeni elektronu z atomu
X—=X"+e

druha ioniza€ni energie — potfebna na odtrzeni elektronu z kationtu

X-F — X2+ -+ e-

elektronova afinita EA — energie, ktera se uvolni pri vzniku aniontu

X+e =X

ionizacni energie IE — pro vodik = 13.6 eV
lonizacni energie lithia
1. 5.4eV

2. 75.63 eV
3. 122.30 eV



lonizacni potencial (IE)

Po pohlceni fotonu atomem,

dojde k presunu elektronu z hladiny
v zakladnim stavu

do vyssi energetické hladiny

az k vyrazeni el. z atomu.

Energie
(kJ/mol)

Mg* 738
Mg?2* 1450
Mg3* 7730

e
He:
25 44
Me
20 ]
Ar
15 4 Kr
. + Xa
H
P/ Hg FRn
10 4 Zn cd ¥ !
I
. J r"‘ ¢
5 )i lf-—f"'b
Li h
K Ab Cs Fr
D T T
0 20 40 il 8o
lonization energy: 1st/kJ) mol-1 =
| . b |
W] 1000 2000
" B
Li Be B C N o] F Ne
Na Mg Al Si P S Cl Ar
K Ca Sc Ti v Cr Mn Fi Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc R Rh Pd Cd In Sn Sh Te I Xe
. Ba Lu Hf Ta w Re Os 1 Pt Hg Tl Pb Bi Po At Rn
. Ra Lr Rf Db Sg Bh H Mt Ds Rg Cn Nh Fl Mc Lv Ts Qg
La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Th Dy Ho Er Tm Yb
Ac Th Pa u Np Pu Am Cm Bk Ccf Es Fm Md



Elektronova afinita (EA)

Energie, ktera se uvolni pfi vzniku aniontu ze zakladniho stavu

Electron affinity/k) mol-1
| |

0 100D 200 300 400

Lr Rf Db 5g Bh Hs Mt Ds

inner electons bigger atom

hitp /Awvww.chemguide co.ukinorganic/group7/eadiag gif

Ac Th Pa u Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No

www webelements.com



Elektronegativita

schopnost atomu pritahovat elektrony spolecné chemické vazby
( pO | a rita Va Z by) Electronegativity (Allred-Rochow)/Pauling scale

| Jm
0 2 & 6

BIG
S electronegativity ATOM B .

weak pull difference strong pull

- =
1]

Ti v Cr Mn Fe Co Mi Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr

ZIr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sh  Te 1 Xe

Hf Ta w Re Os Ir Pt  Au Hg I Pb Bi Po At Rn

IONIC BONDING rg D¢ Lr Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Cn Nh F Mc Lv Ts Og

electrons
transferred

La C Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy He Er Tm Yb

http://surfguppy.com/ionic-and-covalent-bonding/electronegativity-bond-scale/

> \— \ . Th Pa u NMp Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No

www. webelements.com



Polarita vazby

* ruzné prvky maji rznou
elektronegativitu - AX
(miru schopnosti poutat
valencni elektrony)

Electronegativity Difference

Nonpolar g Polar 18
Covalent Covalent . lonic
Bond | Bond ‘ Bond
Examples: C-H c-0 NaCl
25-21=04 35-25=1.0 3.0-09=21
(b) (©)
B+
Nonpolar covalentbond  Polar covalent bond lonic bond
Bonding electrons shared Bonding electrons shared Complete transfer of one or more
equally between two atoms.  unequally between two atoms, ~ Velenceelectrons.
No charges on atoms. Partial charges on atoms. Full charges on resulting ions,

53
https://chem.libretexts.org/LibreTexts/Mount_Royal_University/Chem_1201/Unit_3%3A_Chemical_Bonding_|_-_Lewis_Theory/3.4%3A_Bond_Polarity
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Molekuly

Chemicka vazba



Molekula = definice IUPAC

* elektricky neutralni entita sestavajici z vice nezli jednoho atomu.
Presné, molekula, v niZ je pocet atomu vétsi nezli jedna, musi
odpovidat snizeni na plose potencialni energie, které je dostatecné
hluboké, aby udrzelo alespon vibracni stav.

* nejmensi castice latky schopna samostatné existence a zachovavajici
zakladni chemické vlastnosti dané latky




Proc€ existuji molekuly?

* celkova energie atomu v molekule je nizsi nez celkova energie
izolovanych atomu =>

Vznika chemicka vazba

2 4
B
Q
c
@
@
>
e
=
3 vzdalenost 109 m
- 1.0 2.0
1 1 X
452e

vazebna energie

kfivka (plocha) potencialni energie

0.74 =r,
vazebna vzdalenost



Interakce v nasem mikrosvete

Interakce

Vznikd

T (K)

protony at.jadra
+ +
neutrony elektrony

at.jadra atomy

108 103-10*

atomy molekuly
+ +
atomy molekuly

molekuly jiné molekuly

a mol. klastry

10%-10% 10-400

Fyzika

Chemie

Biologie

57



Kovalentni a nekovalentni interakce

e odlisny puvod
Kov | — prekryv castecné obsazenych
orbitall
& Nekov | — elektrické vlastnosti molekul
§ i
e rozdilné vlasnosti (AG=AH-TAS)
AE (kcal/mol) R (A) entropie
R seortear KI-~100 1.2-16 nedulezita
o [ O NI-~1-5  2.0-5.0 Kliova

58



Vazebna/Disociacni energie

* pro oddéleni dvou atomu spojenych vazbou je tfeba dodat energii —
disociacni energii vazby

H,9) ——= 2H(g) D = 435.9 kJ/mol

* disociacni energie je rovna energii, ktera se uvolni pri tvorbé vazby
(ma jen opacné znaménko, dusledek zakona zachovani energie)



Plocha potencialni energie (PES)

* energie tvori plochu nad souradnicemi jader — energeticka
(hyper)plocha - PES

2 E-=f(R)
Q
* lon H,* 3
2 ©
O
=
3 vzdalenost 101 m
1.0 2.0
452e

vazebna energie

kfivka (plocha) potencialni energie

0.74 =r,
vazebna vzdalenost



Kovalentni vazba

slu¢ovani atomu spociva v prechodu el. z jednoho na druhy atom. (J.J. Thomson)

— usporadani vnéjsich elektronu s vétsi stabilitou nez v isolovanych atomech
=> MO-LCAO — molekulové orbitaly jsou linearni kombinaci atomovych orbitalt

A28}

6
AB(2) + AZIBI)

Enhanced
gloctron density

- vnitrni elektrony jsou tvorbou KV nedotceny

61



Energy (E, - E,.. )/Ry

20 (1a0)
Kovalentni vazba ‘

7 Ve s 7 Ve ’ v v s Hls Hls
* Ucinny a neucinny prekryv valencnich AO /
1o (1) A

H, i

osSrrmT : ’ . ’
il | exportrienta vazebny MO antivazebny MO
H Chaicutshed
N Galeulated :
[\ ~ Region of Region of
— { /,/*‘\." T constructive o rted
48\ interference e SRS,
— A N7
AN N\
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62



_ p|’
e A el. hustota nad/pod spo

talu

sigma

Typy MO orb
e N el

G_

’

iC
hustota O

jn

| jader

IC

jni

hustota na spoj

| je el

r, Na spojnici

de
* Nahrazuje p-orbitaly, degenerace

Jd

* Nahrazuje s-orbital

Sl
.ot

TR S
TSR NS
vdr.wlrl.l.rl
R \bﬂ"“ti;‘\ﬂ..nﬁ.f‘".'.u

‘
b

A
1,008,

"vAYa N
72 Vava NW. -
R 71 A ? BN

.

T AT TS WS @
AR Lo P RN
T RSN Uﬁﬂ“\
RIS e DRSS
.»..ﬁ...- .’.?;"'A'A"W\.bw e 4 .b
o NN L AN
2 r..l.lfdﬂ""‘v\.‘\bvb.‘ll ....

S AN AVa T
Al R7AY




e Délka vazby: 0,1-0,2 nm,

Sila vazby * E ~400 kJ/mol
Nasobné vazby o funay oo fams
— jednoducha vazba (obvykle o) 1.10 1.01

. dVOjné (Obvykle o a T[) C-C 1.54 348 N-N 1.48 159

_ trOjné (Obvykle o a 2 T[) C=C 1.34 620 N=N 1.26 419

C#C 1.20 814 P-H 1.40 319

C-F 1.40 473 O-H 0.96 466

J1 C-Cl 1.76 331 S-H 1.30 348

C-Br 1.94 277 Si-H 1.50 318

8] C-Il 2.13 239 Si-F 1.80 942

C-N 1.47 293 Si-Cl  2.10 361

g C=N |1.27 616 Si-Br  2.30 289

C-O 1.43 344 Si-I 2.50 214

C=0 1.21 708 C-Hg 2.10 218




Atkins 10.3.2.4

Typy kovalentnich vazeb
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Dalsi typy vazeb D . . Jo

Hydrogen Nitrogen Oxygen Fluorine
':H;] ‘N:) ‘:O‘\J iFlj

* nepolarni kovalentni (AX =0.0 - 0.4)

e polarni kovalentni (AX=0.4 - 1.8) . . .
e koordinacné kovalentni
oo o o @ o

i iOntOVé Chlorine Bromine lodine
, , {Ch,) (Bry) (1)
* vodikova

* halogenova, chalkogenova,
pniktogenova
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Shrnuti



Shrnuti

* Hmota a zareni jsou sestaveny z elementarnich castic a
interaguji spolu silovymi interakcemi prostrednictvim poli

* Atom je tvoren atomovym jadrem a elektronovym obalem
 Elektronovy obal je tvoren atomovymi orbitaly

* Atomy v ramci periodické tabulky se od sebe vzajemneé lisi
 sloZzenim jadra, poctem elektron(

* Rozdily mezi vlastnostmi prvku vyplyvaji ze stavby
elektronového obalu

 Atomy do molekul spojuji chemickeé vazby



Priste

* Interakce hmoty a zareni






Relativni velikost castic

THE RELATIVE SIZE
OF PARTICLES

From the COVID-19 pandemic to the U.S.
West Coast wildfires, some of the biggest
threats now are also the most microscopic. .

A particle needs to be 10 microns (um) or
less before it can be inhaled into your
respiratory tract. But just how small are
these specks?

Here's a look at the relative sizes of
some familiar particles ¥

HUMAN HAIR 50-180um >

FOR SCALE

GRAIN OF POLLEN 15um »
DUST PARTICLE (PM1o) <10pum »
RED BLOOD CELL 7-8um r

RESPIRATORY DROPLETS 5-10um » OO‘ Pollen can trigger allergic reactions
O()‘-'? and hay fever—which 1in §
0

Americans experience every year,
Mottt Hash

DUST PARTICLE (PMa2.s) 2.5um »

* The visibility limits for what the naked

BACTERIUM 1-3um:> W 7.
- eye can see hovers around 10-40um,

WILDFIRE SMOKE 0.4-0.7pym »
CORONAVIRUS 0.1-0.5um s .
T4 BACTERIOPHAGE 225nm » Respiratory droplets have the potential

\, % to carry smaller particles within them,
ZIKA VIRUS 45nm > p -2 such as dust or COVID-19.

P -
A " 5 : S - Wildfire smoke can persist in the air for

several days, and even months.

SOURCES  Chiaraticam Ditried Loveroy £ Frandad Timin, Newn Mecioal Sconce Duoct, SOMB, esan Sakolkmabl, Petrocksas U Dopt of Erargy
COLLABORATORS, MESARCH « WATION: Covman v, s Gy | DRSKH » ART DRHCTION Wt Sk

O g




Silové interakce

s Strong =eeees s Electromagnetic mem

Gluons (8) m Photon  “/\ .

VoW
e @
Quarks

Atoms o
Light >
Chemistry

Electronics

memm Gravitational s s Weak e

Higgs Boson Q Bosons (W.2) %

e 2
> " ® '

-~ ~
Solar system Neutron decay ¥
Galaxles O Beta radloactivity -
Black holes P Neutrino Interactions ¢

\_ /’ Burning of the sun




Zakladni zakony 1

e Zakon zachovani hmotnosti (M. V. Lomonosov - 1784 a A. L. Lavoisier -
1774)

“V uzavrené soustave se hmotnost latek do reakce vstupujicich rovna
hmotnosti latek z reakce vystupujicich.”

e Zakon zachovani energie (M. V. Lomonosov — 1748)

“Energii nelze vytvorit a ani znicit.”
EinsteinGv vztah E =mc? sjednocuje oba zakony v zakon jediny:

“Celkova hmotnost a energie izolované soustavy se nemeni.”



Zakladni zakony 2

o Z3akon stalych poméru sluovacich (Proust a Dalton - 1799)

“Hmotnostni pomér prvku ¢i soucasti dané slouceniny je vidy stejny a nezavisly na
zpusobu pripravy slouceniny.”

Pomeér kysliku a vodiku je ve vodeé priblizné 8:1

e Zakon nasobnych poméru slucovacich (Richter — 1791 a Dalton -1802)

“Tvori-li dva prvky vice podvojnych sloucenin, pak hmotnosti jednoho prvku
sluCujiciho se vzdy se stejnym mnozstvim prvku druhého jsou pro tyto slouceniny v
pomerech, kterée Ize vyjadrit priblizné podilem malych Cisel.”

Kyslik, ktery se slouci bezezbytku s 1 g vodiku na vodu, ma hmotnost asi 8 g. Kyslik,
ktery se slouci bezezbytku s 1 g vodiku na peroxid vodiku, ma hmotnost asi 16 g.
Pomeér hmotnosti kysliku ve vodeé ku je tedy 1:2.
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