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Obecna chemie
(teoreticky zaklad chemickych obort)

Organokovova chemie

Anorganicka chemie Organicka chemie
chemie prvku chemie slouCenin C
a sloucenin + ncktere dalsi prvky
mimo ,,C* (O, H, N, S)

Analyticka chemie
Fyzikalni chemie
Biochemie

Hrani¢ni obory:
geochemie, kosmochemie, chem. fyzika, radiochemie, ...




Zdkon zachovdni hmoty (Lomonosov 1748; Lavoisier 1774)
Hmotu nelze znicit ani ji nelze zadnym chemickym nebo fyzikalnim déjem vytvorit.

Zakon zachovadni energie (Lomonosov 1748; Mayer 1842)
Energii nelze vytvorit a také ji nelze znicit.

Ekvivalence hmoty a energie (Einstein 1905):
E=m.c?

Zadkon stalych poméri slucovacich, prvni Daltondv zdkon (Proust 1799; Dalton):
Hmotnostni pomér prvkl obsazenych v konkrétni slouceniné je vidy stejny .

Druhy Daltonuiv zdakon (Dalton 1802):

Pokud se slucCuji dva prvky ve vice vahovych pomérech, maji se k sobé mnozstvi jednoho
prvku pripadajici na totéz mnozstvi druhého prvku jako celistva Cisla (napr. 1:2;1:3;1:
4;,1:6;1:7).

Zdkon objemovych pomért, Gay-Lussactv zakon (Gay-Lussac 1805):

pokud se slucuji dva nebo vice plynlu beze zbytku, jsou jejich objemy za stejné teploty a
tlaku v pomeéru celistvych a malych Cisel (t.j. plyny se slucuji v jednoduchych objemovych
pomérech).




Avogadrtiv zdkon: Stejné objemy vSech plynd obsahuji za stejného tlaku a teploty vidy
stejny pocet molekul. Pomér hustot dvou plynu je tedy za stejné teploty a tlaku stejny jako
pomeér hmotnosti jejich molekul.

V soustave Sl latkové mnozstvi Ciselné vyjadruje pomeér poctu entit k poCtu Casticv 12 g
uhliku *2C (asi 6,022141x102%3, tzv. Avogadrova konstanta). Jednotou je 1 mol.

Podle definice uréeno vztahem N = N/NA

kde n je latkové mnoistvi, N je pocet ¢astic v latce a N, je Avogadrova konstanta.
Cast&jéije vzorec h = m/M

kde m je hmotnost a M molarni hmotnost (g.mol?).

Molarni objem idealniho plynu je 22,414 dm3/mol pfi teploté 273,15 K (bod tani vody) a
tlaku 101325 Pa.




Koncentrace

= mnozstvi rozpustene latky v urCitém mnozstvi nebo objemu roztoku pripadné
rozpoustedla.

Hmotnostni zlomek, w
= poCet gramu rozpusténé latky na 100 gramu roztoku (hm %).
= podil hmotnosti slozky a celkové hmotnosti smeési.

Molarni zlomek, x
= podil latkového mnozstvi slozky a souctu latkového mnozstvi vSech slozek
sSmesi.

Objemovy zlomek, ¢
= podil parcialniho objemu slozky a celkoveho objemu vSech slozek smesi.
NEPLATI ADITIVITA OBJEMU!!!I Objemova kontrakce nebo objemova expanze.

Molarni koncentrace (molarita, latkova koncentrace), c
= pocet molu rozpusténé latky v jednom litru roztoku (mol.dm3).

Molalni koncentrace (molalita) p
= pocet molll rozpusténé latky na hmotnostmi jednotku rozpoustédla (mol.kg™).




Atomova teorie (Dalton 1808):

Latky se skladaji z malych Castic zvanych atomy.

Atomy nelze vytvorit, znicit ani rozdélit.

Atomy jednoho prvku jsou stejné (maji stejnou
hmotnost i vlastnosti).

Atomy rlznych prvkd maji rozdilné vlastnosti a rozdilnou
hmotnost.

Atomy se slucCuji na slouceniny v pomérech malych
celych cisel (napf. H,0 obsahuje 2 atomy Ha 1 atom O,
pomér prvkl je 2:1).

Pojem ,,molekula“ (Avogadro 1811):

Existuje urcita nejmensi ¢astecka vzniklé slouceniny, ktera se
vyznacuje urCitymi chemickymi a fyzikalnimi vlastnostmi =
molekula. Molekula je tvorena nékolika stejnymi nebo rdznymi
atomu. Molekula konkrétni slou¢eniny ma vzdy stejné slozeni
co se tyce poctu atomd i poméru prvka.




Prvek

je latka slozena ze stejného druhu neutralnich atomu, které maji shodné
protonové Cislo, avsak jejich nukleonova Cisla mohou byt rizna. Kazdy
chemicky prvek ma svuj mezinarodni symbol (znaCku).

Chemicka sloucenina

je chemicky Cista latka, ktera je tvorena jednim druhem molekul, které
obsahuji vice nez jeden druh atomd.
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Periodicky zakon

D. I. Mendélejev (1869)

JVlastnosti prvku jsou periodickou funkci jejich
atomovych hmotnosti.”

H. Moseley (1913)

Vlastnosti prvku jsou periodickou funkci jejich
protonovych cisel.
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Big Bang Nucleosynthesis (BBN)

vznik 2H, 3He a 4He, 6Li a ’Li. Kromé téchto stabilnich
jader vznikly i nestabilni, radioaktivni izotopy, zejména
tritum, 'Be a 8Be. Tyto nestabilni izotopy se bud
rozpadly, nebo splynuly s jinymi stabilnimi jadry.

Betheuv-Weizsackeruv cyklus (CNO-cyklus)

= uzavreny proces. Do reakce vstupuje vodik a W
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vystupuje helium, uhlik, dusik a kyslik jsou pouze V\L'O

moderatory reakce. Jedna se o hlavni zdroj

energie hvézd o hmotnostech vyssich nez 1,5 @

hmotnosti Slunce. Jedna se o hlavni zdroj
energie hvézd o hmotnostech vyssSich nez 1,5
hmotnosti Slunce.
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r-proces (rapid neutron capture process)

Rychlym zachycenim neutront v termonuklearnim plazmatu bohatém na
neutrony (napf. v obalu explodujici supernovy) vznikla jadra s nadbytkem
neutrond. Naslednym opakovanym beta-rozpadem (postupnym vysilanim
elektronu z jadra) se pak postupné stabilizuji. Takto mohou vznikla cela rfada
nuklidi mezi protonovym Cislem Z = 26 — 92 (napf. brom, cin, platina, vSechny
vzacné zeminy) i vysoké transurany, v jejichz jadru je vice nez 210 nukleonu
(polonium, thorium, uran atd.).

s — proces (slow neutron capture process)

Proces, pri kterém neutrony prochazeji elektrostatickou bariérou a pripojuji se
k atomovym jadrim. Timto zpusobem vznikaji vys$si a vysSi prvky, od 3Cu
po '99Bi. Probiha v poslednich fazich vyvoje masivnich hvézd (Cervenych obru),
ve zhavém termonuklearnim plazmatu v jejich nitru. S-proces nemuze
syntetizovat jadra s véetsim A nez 209 (vismut), nebot po zachyceni neutronu
timto jadrem nasleduje rychly alfa-rozpad.

p — proces (neutron capture process)
Volné protony maji takovou energii, ze dokazi projit elektrostatickou bariérou

a reagovat s jadrem. Vznikaji vném prvky od Ti po Cu. NejvyznamnéjsSi je
tento proces ve stadiu pre-supernovy.




rp — proces (rapid proton capture process)
Protony jsou postupné zachycovany jadrem, vznikaji prvky po Te, vznik

tézSich nuklidu je limitovan a-rozpadem. NejvyznamnéjSi je tento proces v
neutronovych hvézdach.
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ABUNDANCE OF ELEMENTS

Displayed and listed by percentage, shaded logarithmically by percentage in periodic table
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Stavba atomu

U l . protony a neutrony
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Atomove jadro Ax
/

Protonové Cislo (atomové Cislo, Z) = pocet protonu v atomovém jadfe daného
prvku.

Nukleonové ¢€islo (hmotové Cislo, A) = celkovy pocet protonu + neutronu (tzn.
vSech nukleonu) v atomovém jadre.

Neutronové €islo (N) = pocet neutronu v atomovém jadre.
N=A-Z

V neutralnim atomu se pocet protonu rovna poctu elektronu, tzn. protonové
Cislo oznacCuje také zakladni poCet elektront v atomech daného prvku.




Atomova hmotnost

» Klidova hmotnost atomu: m =107 - 10> kg

* Atomova hmotnostni jednotka (u) - 1/12 nuklidu ?,C
- mirou veli€iny atomové hmotnostni konstanty (m,)
m, = 1.66 x 102" kg = 1u
m, = 1/12 M(?,C) = 1u

e Relativni atomova hmotnost:
Ar(AZX) :Ar(AZX)/ mu
Relativni hmotnost protonu 1 neutronu se blizi — 1

U 1zotopt: strredni relativni at.hmotnost:
A (X)) =Z A(X) Y(2X)




« proton: m = 1.672x10%7 kg

m/m, = 1.0072

* neutron: m = 1.674x107 kg
m/m, = 1.0086

« elektron: m = 9.1091x10-31 kg

m/m, = 5.486 x10-4

Hmotnost atomu je soustfedéna do jadra, kde je silna interakce proton-neutron.
Efektivni primér atomu- cca 100-600 pm
Efektivni primér jadra- cca 0.01 pm =
10% x mensSi = obrovskar ~ 10'? g/cm3
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Nuklid — latka, ktera je slozena z
neutralnich atomu stejného druhu,
pricemz vSechny atomy maji shodné
protonové Cislo i nukleonové dislo.

Izotopy — nuklidy stejného prvku,
které maiji stejné protonové Cislo, ale
odlisné nukleonové dislo, tzn. lisi se
poctem neutronu v jadre.

Izobary — nuklidy rtznych prvkd,
které maji shodné nukleonové Cislo a
(samozrejme) odlisné protonové
Cislo.

Izotony — nuklidy rdznych prvku se
stejnym neutronovym cCislem, tzn.
obsahuji v atomovém jadre stejny
pocet neutrond. Izotony se liSi v
nukleonovém Cisle i protonovém
Cisle.




V pfirodé s vyskytuje asi 329 nuklidi, z toho 273 (83 %) je stabilnich,
ostatni jsou radioaktivni. 20 prvku je mononuklidickych (monoisotopickych)

1. Prvky s lichym Z jsou bud mononuklidické nebo nemaji vice nez 2
prirodni izotopy (Astonovo pravidlo).
Vyjimky: H a 4K = 3 izotopy.

2. Prvky se sudym Z jsou obvykle tvoreny vice nuklidy (= 2).
Vyjimka: ,Be =1 izotop.

3. Neexistuji 2 stabilni izobary lisici se v protonovém Cisle o 1

(Mattauchovo pravidlo).
Vyjimky: 113,.Cd a "3,gIn, 15,5In a 115.,,Sn, 123..Sb a 123.,Te
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TABULKA 3.1.
Prirodni zastoupeni isotopld ndkterych béZnych prvki.

Prvek Isotop Zastoupeni (%) Prvek Isotop Zastoupeni (%)
Vodik 1 99,985 'Bor 10 19,6
Yodik P 0,015 Bor 11 80,4
Uhl{k 12 98,89 Dusik 14 99,63
Uhlik 13 1,11 Dus{k 15 0,37
Kyslik 16 99,759 Fluor 19 100,000
Kyslfk 17 0,037 Sodfk 23 100,000
Kyslfik 18 0,204 Kfemik 28 92,21
Fosfor 31 100,000 Kremik 29 4,70
.Chlor 35 75,53 Kfemik 30 3,09
Chlor 37 24,47 Sira 32 95,0
Brom 79 50,54 Sira 33 0,76
Brom 81 49,46 Sira 34 4,22
Jod 127 100,000 Sira 36 0,014




Stabilita atomovych jader

Stabilita atomovych jader zavisi na poméru 120
jednotlivych nukleont. U lehCich prvku je o

pomér neutront a protonu v jadfe roven

1:1, nuklidy tézSich jader maji tendenci 10d

vykazovat prebytek neutront, pomér tak
stoupa na 3:2.
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Stabilita atomovych jader

Protony Neutrony Stabilni nuklidy Ll erichs
sudy sudy 160
sudy lichy 56 sphbt)e
lichy sudy 52
lichy lichy 4

prolahkld

Kombinace A sudé a Z sudeé: atomova jadra maji
sféricky tvar.

Ostatni kombinace: atomova jadra maji elipsoidalni s headekapaiovo
tvar. SR

VA a4




Stabilita atomovych jader

Simiple example: Mumber of stable nuclei basad enneutron and proton mumber
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Stabilita atomovych jader

=

Fission

Binding energy per nucleon, MeV

4.0 —
3.0 }‘
Fusion
2.0H
lNDIE change
1.0 = of scale

A I S | | | | | I I | | | | I
4 81216 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260

Mass number

U atomd lehkych prvkl (Z < 20) jsou stabilni jadra slozena z a-Castic: 4,He,
12 C 16 O 20 Ne
6% 8- 10




Stabilita atomovych jader

Hmotnostni defekt

Am=2Zm,, +(A-Z)m, - M

Whans;
Am = mass defect (AMLU)
£ = atomic number [number of prolons)
My = mass of H-1 atom {10078 AML)
A = atormic mss mumber (nuerber of nuckeons)
m, = mass of a neutron (1.0087 AMU)
M = mass of the atom
)
£
8 0.05
5 ol *H components “H atom
2
2 -0.05 e
o 1007276 amu @
@ -0.10 1.008665
= ; amu J
0000549 amu @
2016490 amu 2014102 amu
Index stésnani: Mass defect = 0.002388 amu




Average binding energy per nucleon (MeV)

6 hydrogen
Li
B o helium uranium -~
S
t
a
» E —
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E
i3 g ,. i
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—j ? E e\‘-'é\oo
He
H? atomic mass (number of protons and neutrons)
H}
| | | I I [ | | | | |
20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220

Mumber of nucleons in nucleus, A

240




Mass defect per nucleon

Stabilita atomovych jader AE = Amc?

Kfivka zastoupeni jednotlivych prvkl( ve vesmiru také odhaluje zvyseny vyskyt prvkua s
nukleonovym cislem blizkym 60. Je tomu tak proto, ze jejich jadra maji vysokou
vazebnou energii. Zastoupeni prvk( triddy Zeleza (zelezo, kobalt a nikl) je proto vétsi,
protozZe tyto prvky jsou tedy velmi stabilni a nejsnaze prezivaji konecna stadia hvézdného

vyvoje.

_ L D Deuterium
E DEL_Jterium . He Helium-3
Fusiuﬁ'} THE _I?;I_lum ? L FUSIU"’ ) T
D - . Atium Li Lithium
L—' Lithium i ‘He Heliurm-4
oy He Helium 4 iHe Energy Ea Ireih
8 EI"IEI'Q'_'," Fe Iron ) released I Lranium
released LJ Uranium in fusion
in fusion T
+
Li ‘ Fission

'1'HE ______ 2 e S e B o T S T e
Energy released
1 in fission

He@-------7

e R R R ]

Energy released
in fission

Energy equivalent of the mass defect

Fe

Fe

, Atomic mass
Atomic mass




Magicka cisla

Z grafu vazebné energie na nukleon také vyplyva, ze

vysokou stabiliu vykazuji jadra se 2, 8, 20, 28, 50, 82 a
126 nukleonu. Tento jev je zpuUsoben strukturou

atomovych jader:

Further splitting  Multiplicity
Quantum energy from spin-orbit of states
states of potential effect \ l
well including 1
angular momentum — 9;, 8
effects. \
1g _
!
1gB_r2 10
—
"H -
Ep—c “I :..r2
ST 2P,
11— iz
‘If?fz 8
5 1d3d2 4
5 e o
d————=. § 2
o 1d5’2 6
7 (2 2
p——————_ Lz
o, 4

15 --

n(n’ + 3n + 2)

2 Magic Numbers
1 2 2, 8,20, 28, 50, 82, 126
2 e OFEIS sequence AQ018226
% 20
n(m +5)
3
4 28
5 50
6 82
7 126
8 184 (not listed or
9 258 recognized as
10 350 Magic Numbers)
Closed shells
indicated by
"magic numbers"
of nugleons,
al i
0 I S,
I FCCR s
= ey - . .
EE U‘ I ;I .. .]. Ilrll .I I ﬁ
= = - = IT= I I
AL . o
E W =
i) [ 1]
2F | I 5"
28 50 82 126
40 &0 a0 100 120 140

Meutron number N




RBelative Abundance(sSi= 10%

The Solar System abundances

L O —

Magicka ¢&isla e

correspond to

| | stable nuclei with
Neutron Magic
o r-process peaks 1
st s-process peaks Numbors
d 4 N=50,82,126

Viz R-proces
1 The r-process

Log (Abundance relative Lo silicon = 10%)
-
L]

i 7 peaks
'] P correspond
' to unstable
“ nuclei with
E 5.E'Fe r r T 0O 10 20 30 40 50 80 70 80 :ol;o:];‘l:o::;olw:wlwlmlwlwmzlum N:50,82,1 26
10" } .
B i T T T T T T T T T T T T T L]
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10 r 1
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o
£
i =]
=X
10® |
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Oddo-Harkinsovo pravidlo (pro Z > 5):

Prvek se sudym atomovym Cislem (napf. uhlik: prvek €. 6) se vyskytuje ¢astéji nez
predchozi a nasledujici prvek s mensim a vétsim atomovym cislem (bor: prvek €. 5
a dusik: prvek €. 7).

—=
[ %]

L B T e e L R N N L RN L B RN B e [ L R N

I ]
|

v Abundance of Si
 oHe Slunecni soustava is normalized to 10°

—
[ =]

Log, (Abundance)

| e | . TeXep Pb
Sc Ga 4 & J'\,® Mn.ﬁu::d Sn . a Pt
b I

e Nd . 1
V¥ 'SinGdWEr‘r'bq.FwDu oHg ) ]
Be Hb Rh""‘g * b 'Csta?® %[ ., "u;l e Th
Pr Eu Tr:.HDTmu.' Re B -

ORI VU U S U T TN N S N N (N T N T T RTINS W N S T RN T W [ WO N U W N U O T T N [ WA O A

0 5 10 15 20 25 3o 35 40 45 50 85 &0 65 70 75 80 B85 a0 a5
2, Alomic number

GF B = B3 = b L = O h o~ B D
LN L B DL AN (NN R LA LR LN DL DL DL DL

Prvky s lichymi atomovymi Cisly maji neparovy proton a maji tudiz tendenci zachytit dalsi a
tim zvysit atomové Cislo. Je moiné, Ze u prvkl se sudymi atomovymi Cisly jsou protony
parovany, pricemz clenové paru navzajem kompenzuji svoje spiny a suda parita tudiz
zvysuje stabilitu nukleonu.




7 v EC
Jaderné reakce, zmeny +\
atomového a nukleonového p <fPorent
v |
Cisla ;
n
TABLE 22.1 A Summary of Radioactive Decay Processes
Change in Change in Change in
Atomic Mass Neutron
Process Symbol Number Number Number
o emission ‘He or -2 —d -2
A emission g or B- +1 0 —1
y emission Oy or 0 0 0
Positron emission  Jg or p* -1 0 +1
+1

Electron capture E. C. —1 0




Decay Type Radiation Emitted Generic Equation Model
Alpha decay 4a Ax — A-By .y ., e — ‘8,
2 Z Z-2 2
Parent Daughter Alpha
Particle
0 A Ay 4+ 0
Beta decay QP L PV AR L _’ @ -
Parent Daughter Beta
Particle
Positron emission Op Ax — _ Ax + 0p . & =
#1 z Z-1 +1
Parent Daughter Positron
Electron capture X rays é‘x + _?e —bz_{‘ X'+ Xray e — @ b
Parent Electron Daughter X ray
0 Relaxation 0 é 3
Gamma emission oY /Z‘X* — X+ Y - - ne—
Parent Daughter Gamma ray
(excited nuclear state)
Spontaneous Neutrons A+B+C A 4 By 1
= + o X' + C,n
fission 247" Sl 0

z v
" _’ \
: ENERGY

Parent
(unstable)

Neutrons

Daughters




Elektronovy obal atomu

Schrodingerova rovnice (Schrodinger 1926):

Hy =Ey

A = -h2/8p2m (d2/dx? +d2/dy? +d2/dz?) + E,

Lze urCit energii a prostor. usporadani elektronu x jen pro proton + elektron (atom H),
pro ,vySSi atomy“ zména kvantity fyz. vztahd jadro - elektron + repulsni sily mezi
elektrony.

Redenim Schrodingerovy rovnice pro orbitaly ziskame 3 zakladni udaje:

1) vInové funkce atomovych orbitalt (AO) charakterizovanych kvantovymi Cisly n, I,
m,

2) hodnoty energie (vlastni) vSech atomovych orbitalt (AO)

3) prubéh vinové funkce ¢, (2 v zavislosti na prostorovych souradnicich okolo jadra




Atomovy orbital = existenCni oblast elektronu
v atomu

Y(x,y,z) kartézské souradnice
¢ (r,0,0) sférické sourfadnice

-

h2 (-.2 (_".2 il:..':'.‘
ey =S e —— e g N xY,.Z QL‘(X;Y-Z) = E X,Y,Z
8 ﬂ:zm <(.*.K2 (.*.YZ o 22) ( y ) W( y )

—~

2 ™,
or {‘ﬁ V?' v+ Vy = E{pf} or EHlp= Ey
2m

-y

=

1E("2L>+ L rI(Slnﬂ )+— —
2 er\ or/ " p2ging 29 20/ p2sin%0 0 ¢

in spherical polar coordinates

transformace souradnic

Xa y; Z — r’ q,J
X = r [kinq LLtosj
y = r [Binq [5in;
=r [ cosj
Z

X

Wr. f.g) = ) P() Fo)
/ “/ v

my

prmmpal Orbital  Magnetic
guantum guantum  quantum
number  number  number




Kvantova cCisla

« nabyvaji celoCiselnych hodnot

« kazda kombinace definuje jediny AO:

Y(AO) = 1o (1,6.9)

hlavni kvantové cislo n =1, 2, 3, 4 ... VInova funkce ¢, ,,, je vlastni funkci
feSené Schrodingerovy rovnice pouze pro tyto hodnoty n. Je rozhodujici pro
energii AO.

vedlejsi kvantové ¢islo 1= 0,1,2.... n — 1. UrCuje tvar a smérové vlastnosti AO

Vg VIV /S

magneticke kvantove cislo m, = -, -1+ 1... 0, +1....+I - 1, ...+l. UrCuje orientaci
AO k soufadnému systému.




Vinova funkce atomu vodiku

Table 7-2 Some Eiganfunclions for the One-Electron Alom
Quantum Mumbers
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Elektronovy spin

K popisu elektronu nestaci ¢, | ,, nutno charakterizovat vnitrni moment
hybnosti - Sspin (Dirac 1928)

2 diskrétni kvantové stavy - nutno zavést dalSi soufadnici s , ktera formou

spinove funkce charakterizuje stav elektronu v atomu. Funkce nabyva dvou

Ciselnych hodnot:

s, =1/2 h/2p s, =-1/2 h/2p
spinove kvantove cislo m_ (parametr spinové funkce)
mg=+1/2 (1) mg=-1/2 (1)

V AO ¢, | m, ms S€ dva elektrony s rozdilnymi spiny snazi priblizit, dva elektrony
se stejnymi spiny se snazi zUstat oddélené - vyznam pro vystavbu
elektronoveho obalu a vazbu.

2 elektrony v atomu nemohou existovat ve stejném kvantovém stavu (nutny rozdil
v hodnoté nejméné 1 kvantového Cisla) = Pauliho princip vylué¢nosti (Pauli
1925)




Oznacovani AO

neuziva se kombinace n, I, m,
hlavni kvantové Cislo + symbol pro vedl|. kvantové Cislo

[=0 > s
I=1 -5 p
=2 - d
[=3 - f
m, neovlivhuje energii atomoveho orbitalu — orbitaly
. S nedegenerovane
. p 3x degenerovane
. d 5x degenerovane
. f 7x degenerované

2s - AO s n=2,/=0,m=0
3d n=3,1=2,m=-2,-1,0, +1, +2
4p n=4,1=1,m=-1,0, +1




Zeemanuyv jev

= Stépeni degenerovanych energetickych hladin atomu vlivem pfitomnosti
silneho magnetického pole. V pritomnosti magnetického pole maji jednotlive
hladiny (m,= -1, 0, 1) jiz nepatrné odliSnou energii, ktera vede k rozstepeni
jedné spektralni Cary na vice car.

T 2p+1
2 2p0
P A X ENERGY LEVELS
X 2p-1
1s 1s
| ‘ ‘ SPECTRUM

NO MAGNETIC FIELD NONZERO MAGNETIC FIELD




Obsazeni AO elektrony

Max. pocCet elektronu na degenerovanych orbitalech = 2-nasobek poctu
degenerovanych orbitalu

p - 6e, d - 10e, f - 14e
Obsazeni orbitalt elektrony vyjadfuje exponent
3d° 4st 5p3
3d° - ukazka tzv. vakantniho (neobsazeného) orbitalu - nema fyzikalni
vyznam, pomysiné vyjadreni mista pro elektron.

Sdruzovani dle n (kvantové sféry)
n=1:2e, n=2:2e + 6e, n=3: 2e + 6e + 10e,
n=4:2e+6e+ 10e + 14e

Stonerovo pravidlo (max. poCet elektront v dané sfére):

n-1
N =2n2 =23 (2/+1)
I=0




s — orbitaly (/= 0)
m,=0

kulovity tvar
1s - bez nodalnich ploch
2s - 1 nodalni plocha
3s - 2 nodalni plochy
plocha ohraniCuje objem zahrnujici 90% pravdépodobnosti vyskytu elektronu




Nodes '

Node

1s 2s 35
Is 2s 3s
) x| X
4
74 6 8 0\ ¢t t 4
0 \/ 4 6 g8 10
nA r,A r,A 2
FIGURE 1.1

Plots of R versus r for 1s. 25, and 3s orbitals of the hydrogen atom. The radius scale is the same
throughout, but the scale for R is changed for the various orbitals.




p — orbitaly (/= 1)
m,;=-1,0,+1 - funkce ¢ 3x degenerovana

tvar dvojvietena

n - 1 nodalnich ploch (z toho 1 rovina)
orientace ve smeru os X, J, z

zanedbani slozité vnitini struktury pro n > 2
vyznacovani znamenka vinove funkce

|l

\ A
“‘T/y ™ /'y“\
AR A

X | p{] X




d — orbitaly (/ = 2)

m,=-2,-1,0, +1, +2 - funkce ¢ 5x degenerovana

4 orbitaly prostorové shodné
(odlisnost v orientaci)

Oy » Oy, 5 yy SMEFUji
mezi dvojice os y
dy, .y, Orientace podeél
osxay ;
d,, -odlisSnytvara d
orientace podél osy z J
zjednodusene tvary maji 2 :
nodalni plochy *

vyznacovani znaménka vinové
funkce

XE




f — orbitaly (/ = 3)
m,=-3,-2,-1,0, +1, +2, +3 - funkce ¢ 7x degenerovana

vétsSi pocet ,laloku“ a 3 nodalni plochy

=xl Iil =

TP
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Vystavbovy princip (Aufbau princip)

postupné zapliovani AO podle rostouci energie + Pauliho princip

Energetické poradi AO:

pravidlo n + I. se stoupajici hodnotou souctu kvantovych Cisel n a | vzrasta
energie AO; pfi stejném souctu rozhoduje nizSi hodnota n

4s: 4+0=4 < 3d: 3+2=5

e
1s vysledné poradi AO:
Hz S ! i
s ; i ; e 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d, 4p, 5s, 4d, 5p, 65, 4f...
Hd //4p/4d”f ar
*= S // e
HES/// 5p§5d//,5f
6s 6p 6d
H?S i P




Hundovo pravidlo

V' degenerovanych orbitalech vznikaji elektronove pary az pote, co byl zaplnen
kazdy orbital jednim elektronem. Vsechny nesparovane elektrony pritom maji

L& 4

(= snaha po maximalnim poctu nevykompenzovanych splnu)

EEENEN N

1 neparovy elektron
11 elektronovy par (dvojice s vykompenzovanym spinem)

Multiplicita
M=2Xmy)+1
M=1 singlet
M=2  dublet
M=3 triplet
M =4  kvartet




Urcovani elektronove konfigurace

Atomy:

- zjistime atom.Cislo (Z) prvku (celkovy pocet elektronl roven 2)
-sestavime rfadu AO napf. dle vystav. trojuhelniku

-doplnime pocet elektronu (vyznacime jako exponenty)

Br (Z=35): 152 252 2p® 352 3p% [4s?2 3d'0 4p°
[Ar] 4s23d'° 4p°

lonty

princip stejny jako u atomu; respektujeme naboj
Brot . [Ar] 482 3d'04p0
Br: [Ar] 4s23d'04p®




Poruseni vystavboveho principu

Energetického minima dosahuiji elektronové konfigurace atomu, jejichz
energeticky nejvysSi degenerované AO jsou zaplnény z poloviny nebo zcela
(plati jen u nékterych prvku)

ns'(n-1)d® < ns?2(n-1)d*
ns'(n-1)d® < ns?2(n-1)d®

Cr: [Ar] 4s' 3d° Cu: [Ar] 4581300
ale
W: [Xe] 6s?5d*

Tvorba iontl u prechodnych kovu - poruseni vystavbového principu (vliv efektivniho
kladného naboje jadra)

Fe: [Ar] 4s2 3d°
Fe?*: [Ar] 450 3d® presnéji [Ar] 3d° 4s°




Unusual Electron Configurations

Element Predicted Electron Actual Electron
Configuration Configuration

copper, Cu [Ar] 3d? 452 [Ar] 3d 7 45

silver, Ag [Kr] 4d° 552 [Kr] 4d'° 55

gold, Au [Xe] 4f 4 547 652 Xe] 4f 14 547 65
palladium, Pd || [Kr] 4d8 552 Kr] 4d '
chromium, Cr | [Ar] 3d* 4s2 Ar] 3d° 4s'

Lnglybdenum, IKr] 4d4 552 TKr] 4d5 551




Valencni sféra atomu

= orbitaly zcela nebo zCasti zaplnény, nepatrici do elektronové konfigurace nejblize
niz§iho vzacného plynu rozhoduji o kvalité a kvantité meziatomovych sil.

Vystavba el. obalu ma periodicky charakter !!!

Struktura valenéni sféry - periodicka funkce protonovych Cisel

Btornac Flement Electron Murher of
Mowrher Syrabiol Confizuration Walernee Elecloons
1 H 15 1
2 He 1s* 2
3 Li 1a-2g! 1
4 Ee 1a0g" 2
5 B 1g<2s%0pt 3
4 C 1 e<2e40p A
7 N 15<2s%0p” 5
3 O 1s<2s%2pt 6§
3 F 15<2s%0p” 7
11 He 15 2a 42" &




H 1 He 3
ls : ls
Electron Configuration Table |
Li lBe 3 B '[C IN 30 4F 3Ne ©
28
Na i|Mg 3 Il [si P 2§ dlcl SAr §
K Ca 2Sc T 2|V ACr 4Mn 3Fe 6iCo 'INi ®Cu YZn "YGa 1|Ge Iﬁ,ﬁ‘ S{Eﬁ 4Br sKr &
|
Rb ISt 2V 1Zr ZNb Mo #Tc 3Ru 6Rh 7/Pd §Ag JCd 'jin 1Sn sh?t i s¥e ©
& - T ™ 4d = T i ]p
Cs 1|Ba 2z[La* 1/Hf 2|Ta 3W 4Re 350s 6lir 7/Pt BAu YHg i“Tl_ i[Pb 2ZIBi ilPo -t,t_l.;t SIRn
= === |
Fr I|Ra Z+Ac 1Rf 2'Ha 3
?lar (] —
Ce 1Pr 2Nd 3Pm 4Sm 3Eu &Gd i‘?‘b 8Dy Y9 Ho I“EEr ITm 2Yb 13lLu ™
[ i
Th 1{Pa EEU ANp 4Pu  SAm 6/Cm 'J'|EI-:_ BICT Y[Es lUEFrn 1{Md 12[No |3§Lr 14
S - 5f - s
| | i ;




Electron configurations of the elements

Electron Electron
= Element Symbol configuration®™ br.A4 Element Symbol configurationy
i Hvdrosen H Ls 54 HMenon Xe [Kr]dcd 'P5525 p%
d Helivm He 1s= 55 Cesium Cs [Helos
k- Lithiam Li [Hel2s S6 Barium Ba [HKelcs=
4 Bervilium Be [Hel2s= 57 Lanthanwurm La T e]|SdGs T
5 Bormmon B [Hel2s>2p S8 Cerium Ce # Ml FS5d 65"
e Carbon = [HelZz"2p° S5 Praseodymiam Pr [(Mefs Fies
= Mitrogen [ | [HE}:.i“:ij & Meodymiuam Nd [XKels Fi5s=
4 Oxveen o [HeijZs22p’ &1 Promethiam P [Keld F iex
1 Fluorine b [Hel2s 2 p7 6z Samariim Sm [Held rFPas-
'l “Geon e [He|Zs22p® a3 Euraopiumm Eu [(Neld @ Tes=
LK Sodiam Na [Nel3s Gd  Gadobiniam Gl [ Meldr TSd6sl
{2 slaonesiam i [Ne|3e? 65 Terbiam Th [(Keld FYaxsT
13 Acluarmiiasen 2 Mej3s -3 G5 Dwsprosium Toar [eld F "Pas=
P4 Silicon Si [(Nel3s~- 3o &7  Holmium Hao [Xelir as>
15 Phosphorus P [MeiZs=53pT 68  Erbiam Er [Heltr '26s2
16 Sulfur = [Mel3s 3 p* &9 Thulivm Tm (Kepdr Pox
17 Chiorine it [Me]3s 3 p° FO Yiterbium Y¥hb [Xeld F Yo
(% Argon A [Me]3x3p® 71  Lutetiom L [Fejdf HS5d6s"
1%  Potassium | [ar]bs T2 Hafnium Hr [Xeld+F 54265~
20 Caleciam Ca [Ar]ts~ 73 Tantalum Ta [(Meld s 6s2
=7 Scandiurm Se [Ar[F el kx™ T4 Tungsten W [(Mejstr '"'Sadtes>
22 Tizapium Ti [Sr]3ef T35 75 Rlhsnium Re [eidf 4S54 F6x
e “anadium W [Arj3ertasT 76 Osmivm Os [Feldy S "as"
2: Chromidm r A3l T 4s T Iridium Ir [MelLp *S5d Tes
25 Manzanese nin [AT]Sef “1s= 78 Platinum Pt *[Hajdr P5a Pax
s Iron Fe [Arj3avLs> 72 Gold S =[EeldF 5d Wes
el Cobait Ca [Ar}3el T35 S0 Mercury Hg [(Meld Fitsy 052
* Nicikel i [Arf3adas= =21 Thallium T [Meld rHS5ad M6sT5p
= Copper Cu FLAC3S 1Py 252 L=k Pk [K:]—';"*Sd'uﬁszﬁpl
AN =ine Zn P o T s H3 Bismuch Bi [Me|t o155y Masfne®
30 Callive Ga [Ar]3ed "t p Sa Polonium Po et F 1254 95260
22 Germanium e LAr] 3 Mes g p? 25 Acstatine At [MNeld F1?5d s 2ap®
33 Arsaenic A [Arf3ef Pasta s> 20 Radaon Rn [Meid F sy sy :ﬁpﬁ'
34 Selenium Se [Ar]3a 'Pag2gpd a7 Francium Fr [Rni7Ts
35 Bromine Br [ACI3ef YO ls T ps 38 Radium Rn [BRn]7Fs=
36 Krypton o [Ac]3af "MWastt p® L 1=] Actiniam A MR |Gl T2
37 Rubidium Rib [KriSs D0 Thorivm Th R[S ITTe2
3% Strontium Sr (Kriss- = | Protactiniuom Pa “IRAfSFTed T
39 Yorium W [Krlted S5 Qz Uranium wr s[RnisF *ead T2
00 Zirconium =r [Erjtel 2552 o3 Neprmuniurmm MNp *[RnlS FYed 757
£1 Miobiuwm ™Mb *[Rrjlef * Sy == Plutonium Pt [Rn|s " 7Fsl
<2  Molvbdenum Mo RIR it TS o5 Americium A [BRn]S ¢ "7Ts2
43  Technetium T [Brjdta 55" S5 Curium Cm “[Rn|S 764757
4+t Ruthenium BRu =K c]ted TS5 oF Berkelium Bk [Rn|s F47s>
45 Rhodium Eh = Krldad 5 o5 Caiiformium £=F [Rajs /Wy
L4465 Palladium Pd = =[Kir|del o Einsieinium Ex [Rnis ftlys-=
47 Siiver Ao * it "S5 fata] Fermium Fm [Rn]sS f "27s"
45 Codmiuam Cd [(Kr]da "W5s= 1ot Mendelevium M [Rn]s #3752
49 Indium in [(Krldef "5525 0 102 MNobeliom o [Rn|sy ¥7s2
20 Tin Sn [Krfted 1" 5525 " a3 Lawrencium Lr RS F ' ed 7=
51 Antirmony Sb [ fdef 'S5 025 0t 104 Rutherfordiam R [RAiSF "Hed 275
31 Tellurum Te= [Brjtef "S5 LS Huhniwm Ha [RnlS ¢ Yo iTs
=3 Iodine [ [Kritel "MS5x25 07 106

IRNn|S # " e 47"




Perioda/Energie

Gislo

Hlavni kvantové

Periodicka tabulka prvku Frazena dle elektronové konfigurace

s (sharp)

p (principal)

d (diffuse)

f (fundamental)

1 2
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XX - Alkalické kovy

- Lanthanoidy

XX - Aktinoidy

XX - Kovy alkalickych zemin

XX - Pfechodné kovy

XX - Polokovy

XX - Kovy

XX - Nekovy

Dva elektrony zaplnily
orbital 4d namisto orbitalu 5s (Pd)

Jeden orbital pfebyva v orbitalu d

Dva elektrony zaplnily
orbital 6d namisto orbitalu 5f (Th)

Jeden elektron chybi v orbitalu s

XX - Halogeny

XX - Vzacné plyny

92 93 94 95 96 97

BOVOOO® COOOWM®

98 99 100 101 102
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Eu
@@@@& () €y @9 E) T (D

1 H vodik 18’ 41 Nb niob [Kr] 4d* 5s*

2 He helium 1s? 42 Mo molybden  [Kr] 4d° 58

3 Li lithium [He] 28" 43 Te technecium [Kr] 4ds 52

4 Be beryllium [He] 2s* 44 Ru ruthenium [Kr] 4d" 5s'

5 B bor [He] 252 2p 45Rh rhodium  [Kr] 4d® 5"

6 C uhlik [He] 282 2p? 46 Pd palladium  [Kr] 4d'

7 N dusik [He] 252 2p° 47 Ag stifbro [Kr] 4d*5s*

8 O kyslik [He] 282 2p* 48 Cd kadmium  [Kr] 4d5s?

9 F fluor [He] 282 2p® 491In  indium [Kr] 4d°5s? 5p*
10 Ne neon [He] 2s% 2p° 50 Sn cin [Kr] 4d5s? 5p?
11 Na sodik [Ne] 3s" 51 8b antimon  [Kr] 4dw5s? 5p°
12 Mg hoftik [Ne] 3s? 52 Te tellur [Kr] 4do5s2 5p+
13 Al hlinfk [Ne] 3s? 3p” 531  jod [Kr] 4d'°5s? 5ps
14 Si  kfemik [Ne] 3s? 3p? 54 Xe xenon [Kr] 4d°5s2 5pe
15 P fosfor [Ne] 3s? 3p® 55 Cs cesium [Xe] 6s*

16 S sira [Ne] 3s2 3p* 56 Ba baryum [Xe] 62

17 ClI chlor [Ne] 3s? 3p° 57 La lanthan [Xe] 5d" 652

18 Ar argon [Ne] 3s? 3p® 58 Ce cer [Xe] 4f" 5d" 652
19 K draslik [Ar] 48" 59 Pr praseodym [Xe] 4f° 6s?

20 Ca vapnik  [Ar] 4s* 60 Nd neodym  [Xe] 4f+6s?

21 8c skandium  [Ar] 3d" 4s* 61 Pm promethium [Xe] 4f°6s?

22 Ti ftitan [Ar] 3d? 4s? 62 Sm samarium  [Xe] 4f¢6s?
23V vanad [Ar] 3d° 4% 63 Eu europium  [Xe] 4f76s?

24 Cr chrom [Ar] 3d° 4s* 64 Gd gadolinium [Xe] 4f75d" 6s?
25 Mn mangan  [Ar] 3d° 4s? 65 Tb terbium [Xe] 4f26s*

26 Fe Zelezo [Ar] 3d® 4s? 66 Dy dysprosium [Xe] 4f*°6s?

27 Co kobalt [Ar] 3d7 4s* 67 Ho holmium  [Xe] 4f"16s?

28 Ni  nikl [Ar] 3d° 4s? 68 Er erbium [Xe] 4f126s2

29 Cu meéd [Ar] 3d®4s? 69 Tm thulium [Xe] 4f26s?

30 Zn zinek [Ar] 3d*4s? 70 Yb ytterbium  [Xe] 4f146s*

31 Ga gallium [Ar] 3d®4s? 4p’ 71 Lu lutecium [Xe] 4f145d" 652
32 Ge germanium [Ar] 3d"4s? 4p? 72 Hf hafnium  [Xe] 4f1e5d? 6s*
33 As arsen [Ar] 3dv4s? 4p° 73 Ta tantal [Xe] 4f145d° 6s?
34 Se selen [Ar] 3d*4s? 4p* 74 W wolfram  [Xe] 4f145d" 6s?
35Br brom [Ar] 3d®4s? 4p° 75 Re rhenium  [Xe] 4f'*5d° 6s*
36Kr krypton  [Ar] 3d"4s? 4pf 76 Os osmium  [Xe] 4f1+5de6s?
37 Rb rubidium  [Kr] 5s' 77 I iridium [Xe] 4f145d7 652
38 Sr stroncium  [Kr] 587 78 Pt platina [Xe] 4f145d°6s"
39Y yitrium [Kr] 4d" 58 79 Au zlato [Xe] 4f145d196s"
40 Zr  zirkonium  [Kr] 4d? 58* 80 Hg rtut' [Xe] 4f15d*6s?

© Sodomka - Zenigek, 2013

81Tl

thallium

82 Pb olovo

83 Bi
84 Po
85 At

bismut
polonium
astat

86 Rn radon

87 Fr

francium

88 Ra radium
89 Ac aktinium

90 Th
91 Pa
92U

thorium
protaktinium
uran

93 Np neptunium

94 Pu

plutonium

95 Am americium
96 Cm curium

97 Bk
98 Cf
99 Es

100
101
102
103
104
105
106
107
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117
118

berkelium
kalifornium
einsteinium

Fm  fermium

Md mendelevium
No  nobelium

Lr  lawrencium
Rf  rutherfordium
Db dubnium

Sy seaborgium
Bh  bohrium

Hs hassium

Mt meitnerium
Ds darmstadtium
Rg roentgenium
Cn  kopernicium
Uut  ununtrium
FI flerovium
Uup ununpentium
Lv  livermorium
Uus ununseptium
Uuo ununoctium

[Xe] 4f5d 6s2 6p'
[Xe] 4f5d 6s? 6p*
[Xe] 4f5d 6s2 6p°
[Xe] 4f"5d 62 6p*
[Xe] 4f*5d 6s? 6p°
[Xe] 4f*5d 6s? 6p°
[Rn] 7s*
[Rn] 78
[Rn] 6d" 752

[Rn] 67 7s*

[Rn] 5F26d" 752
[Rn] 5f°6d" 7s*
[Rn] 5f*6d" 7s?
[Rn] 5f¢7s?

[Rn] 577

[Rn] 5f"6d" 752
[Rn] 5f°7s?

[Rn] 5f17s2

[Rn] 5" 7s2

[Rn] 5f27s?

[Rn] 5752

[Rn] 5f147s2

[Rn] 5f*“6d" 7s*
[Rn] 5f*6d? 752
[Rn] 5f1*6d° 7s?
[Rn] 5f"“6d* 7s*
[Rn] 5f"“6d® 7s*
[Rn] 5f*“6d® 7s*
[Rn] 564" 7s?
[Rn] 5f*“6d° 7s'
[Rn] 5f*6d"7s!
[Rn] 5f1*6d"7s?
[Rn] 5f*“6d"7s? 7p*
[Rn] 5f*6d"7s? 7p2
[Rn] 5f*6d"7s? 7p°
[Rn] 5f16d"7s? 7p*
[Rn] 5f“6d"7s? 7p®
[Rn] 5f*“6d"7s? 7p®




Energie atomovych orbitalu

- potencialova jama
E =0 kontinuum

E < 0 vlastni hod. E - kvantovany el. zachycen v potencialove jame
(pro prechod na E =0 - nutno dodat energii)

- kazda hladina predstavuje n - kvant. sféru i
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Efektivni naboj jadra
Elektrony jsou pritahovany k jadru ale také se navzajem odpuzuiji.

Repulzni sily zpusobené dalsimi elektrony stini pfitazlivy ucinek atomového jadra.
Jadro nepusobi na dany elektron celym svym nabojem, ale tzv. efektivnim nabojem
jadra. Téz elektron nepusobi na jadro atomu celym nabojem (opét dusledek
odstinéni ostatnimi elektrony)

Efektivni naboj jadra:
Lot = £ - Lgpieid

Z — pocCet protonu (atomové Cislo)
Z.1q — POCet elektront mezi jadrem
a prislusnym elektronem (nevalencni
elektrony)




Eftfective nuclear charge

Atomic number




Loy
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Effective Nuclear Charge (Z.4)
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Efektivni naboj jadra

|

nuclear charge units

Sc

Ti

v | cr [Mn FeHCnINi Cu|zn|Ga|Ge| As| Se| Br |Kr

u|Rh| Pd sn|sb|Te| 1 |xe
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Effective nuclear charge (Clementi)
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More shells
2IVe more

electron shielding

gives larger
radius

Y

Atomovy polomer

Atomic Radius

More protons makes greater attraction ol electrons which makes smaller radius

The greater the atiracting force of unshielded electrons the less the atomic radius is.

-
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Atomovy polomer

Velikosti nerovnomérné klesaji v periodach s rostoucim atomovym
Cislem.
Velikosti rostou ve skupinach s rostoucim atomovym cislem.
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Atomovy polomer
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Chemicka vazba

Castice chemickych latek




Kovalentni vazba

= vznika sdilenim jednoho nebo vice valenCnich elektrond obéma prvky
vazebného paru. Kovalentni vazba je tvofena prekrytim atomovych orbitalt
a dle principu nerozlisitelnosti castic nelze urcCit, ktery elektron patri kteremu
atomu. Pravdépodobnost vyskytu elektronid v prostoru zaujimaném
molekulou Ize popsat vinovou funkci, které urCuje molekulové orbitaly.
Pokud atomy tvorici vazbu nemaji k dispozici dostatek elektrond, muze

vzniknout nasobna vazba (O=0, -N=N)

Poruseni vazby
zvySi celkovou
energii systému,
k tomuto ucelu
u) tedy musi byt

| energie dodana
zvenci.

Internuclear distance, r (pm) —

Potential energy (kJ/mol)

Observed

' ¥ bond distance
- inH,




Oktetové pravidlo

ve vétsiné slouCenin zaujimaji prvky stabilni konfiguraci vzacného plynu.

Tyka se pouze prvku 2. a 3. periody.

LA R Lewis Dot Forsealas for Representative Elewments

Group A IA A IVA VA VIA  VIA  VIIIA
Naneber of #
electros ii (excep
valece sbelf 1 2 3 4 5 i 7 He
Period | H - He:
Pericd 2 Li-  Be: B C- -N- -0 oFr :Ne
Period 3 Na-  Mg: Al S+ B B Qi the
Perice 4 K- Cat  Gar Ger  cAse cSer cBer o cKr
Period 5 Rb- S Ine Sne o8k cTer oD X
Period & Cs-  Bat  TI- Pb-  -Bi-  -Par -Ar Ra:

Period 7 Fr - Ra:




Vyjimky z oktetového pravidla

= centralni atom ma jiny pocCet elektronu nez 8. Je-li centralni atom nekov
ze treti nebo vysSi periody, muze byt kolem shromazdéno az 12 elektronu.
Tyto prvky maji nezaplnénou podslupku “d”, kterou mohou vyuzit k vazbé

(hypervalence). .
H o e H SF2
I ™ ]i—“ ° | I oo
H—Na. + B —_— H—N—B—F:
| SN e N
H Fo o E. H :F:
Table 9.7 Lewis Structures in Which the Central Atom Exceeds an Octet
Group 4A Group 5A Group 6A Group 7A Group 8
SiF, PF, SF, CIF, XeF,
Fr o | ‘F: . 130 F: :F:
o F- i F: F: : :
: o X »T 3 »! > » »
F 9 .\.F.: F ?H‘.F': : 5,__‘.':.: r—Cl \"F-: XEE;
:.F.: i :.F.: o ='F_: " :.F.: . :,F,:
SiF, PF, SF, BrF. XeF,
r . 12— . g ve .
iF: AR | R o = 5F w % 5
:'F“'“Si""ﬁ: :.F.-u. .#.F.:l FM .—-.F.: :.F.N.B' .ﬁ.F.: :.F.xxex.F.:
e | ¥ €7 | NF: E7 ] NE E7 | NF: £V
= :.F,: = :_Ei z 1 ’ :.F.: : d




Splnuje oktetové pravidlo

2z Zp
Mitrogen (gs.)  [+] [

Nitrogen™ (v.5.) 0

/\\'

A |k |k L A k[T (A

Nesplnuje oktetové pravidlo

3z 3p
C1 {ground state) 2d

Cl {excited state) [+] [+ [1[+] [{T [ T[]

F F F




Formalni naboj

= hypoteticky naboj za predpokladu rovhomérného sdileni elektronu v
chemickeé vazbe. Volné elektronové pary patfi k prislusnému atomu.
Formalni naboje by mély byt co nejblizsi nule.
Pripadné zaporné formalni naboje by mély byt u atomu s nejvysSi a

LI A a4

FC = (C. skupiny) - [(poCet vazeb) + (poCet nevazeb. el.)]

i O=N—0: fiil Cl—Ne=0)"
For €1, FC = 7 — (2 + 4) — +1 For €1, FC — 7 — {1 + 6} — 0
For M, FL =5 -3+ =1 For M, FC=5-3+ =1
For O, FLC =6 — (1 + &) | ForQ, b =62 +4)=10
H

diazomethan H\@ @ v\ ® 6
! N
H




Rezonance

V nékterych pripadech Ize nakreslit vice vyhovujicich (ekvivalentnich)
struktur.

NO, 24 valence electrons

E:}=r~|4—€ir= =r;j-r|*~|r—r1:§= ={:?—r*|~1 =0
{0k — 0 i 0:

VSechny struktury jsou stejné pravdépodobné. SkuteCna struktura molekuly
je rezonancnim hybridem téchto ekvivalentnich struktur. Rad vazby N-O
neni celée Cislo.

Experimenty ukazuji ze v karbonatovém iontu jsou ve skuteCnosti vSechny vazby C-O
stejné a maji hybridni charakter, odpovidajici strukture D:

o O D - 250
ﬁl :T: :T: :'illl
— —— |
El:..fﬂa..:E:l Sy Co : G#GE..:EI 250 Y :EEEI
[ | _AL 'R | E (| 'R ':: [ | 'R | D [ |




Teorie molekulovych orbitalu (MO-LCAOQO)

Matematicky obtizné hledat soubor MO urcité molekuly feSenim aplikované
Schrodingerovy rovnice.

Metoda linearnich kombinaci AO (Molecular Orbital- Linear Combination
of Atomic Orbitals, MO-LCAO)

= pracovni metoda teorie MO pouzivana k odvozeni tvaru i energii MO

pomoci tvaru a energii atomu, které molekulu vytvareji
MO-LCAO vyuziva zakladni postulat kvantové mechaniky tzv.
princip superpozice stavu

- jestlize existuji mozné vinoveé stavy systemu danych funkcemiy, , vy, ,
Y3 ..., musi existovat také vinovy stav y vyjadreny jejich linearni
kombinaci

Y= Ciy £C ¥y, £ C3y; ...
Cq, Cy, C5 ... KOeficienty pomer. zastoupeni
C . vyznam pravdepodobnosti, ze elektron najdeme na orbitalu

popsaneho vinovych funkci vy,




Podminky vzniku molekulovych orbitalu

Prekryv v AO ucinny jen tehdy, jestlize puvodni AO se podstatnéji
nelisi ve sveé enerqii.

PoCet MO které se vytvareji je roven pocCtu AO které se prekryvu
ucastni.

K u€innému prekryvu dojde pouze tehdy, maji-li puvodni AO stejnou
symetrii vzhledem k ose vznikajici chemicke vazby.

Energetické diference mezi dvojici MOP a MO’ je tim vétsi, ¢im vétsi
je integral prekryvu S puvodnich AO.

MO nemohou vzniknout libovolnou kombinaci AO, jen nékteré
kombinace AO vedou ke vzniku vazby.




MOP - pokles energie, vznik vazby
MO - vzrust energie, plsobi proti vzniku vazby

Zpusob znazor. vzniku MO z AQO pfi tvorbé chem. vazeb v teorii MO - diagram
MO

s
antibonding

O1z
honding

iy antibonding

a

14 bonding 7, bonding




Vystavbovy system MO

Nejdiive se zapliiuji MO s nejnizsi energii
Pauliho princip
Obsazovani degenerovanych MO se fidi Hundovym pravidlem

Posloupnost MO se vyjadiuje graficky pomoci diagramu
molekulovych orbitalu

Diagram MO umoznuje vysvétlit energii, fad, délku vazby,
magnetické vlastnosti (paramagnetismus, diamagnetismus),
optickée vlastnosti atd.




. Diagram MO pfekryvu AO Is

a 1s. Objasiiuje vazbu v &asticich H3, H,,

energie vazby / eV — 1265 w48 | 247 | -
détka vazby /pm ~ |16 | 7% | 08| -
i'dd vazby 0 72 1 1 /21 0
potet elektrond 0 1 2 3 4
kut . + +
T etlod i | 3] Hy | My | He) | (Hey)
6 obsazené MO
Ak — ==+ |+
s/ ‘\\ 1s
1+, -
\ s/
e — | [ ] s
He;
energie vazby /eV - 1299/6,33[9,81{512| 161} -
*dd vazby t(o| 121312110
pocet elektrond 6|8 |10 121 )16 |18]20
6*
/_D-—‘;\-i.z;-;r* T ~—-H-
H I S 4 I 4_
n (1] ) 2 7= | gk e
‘\\:\ ,,'//I,Hb,nb
O — | st e
I == =g A - -t | H-
PR e T e ol ol B R R
L) :\ ,:5‘?D
, \——D~’———5-1— ----- (- | [
5 S
e M e I a a o B B T
L o TG S O I8 M4 W 4 8 I
AD MO A0

. " Diagram MO piekryvu
AQO 2s2p a 2s 2p. Objasiiuje vazbu
v molekulach :

Li,, By, Cy, Ny, 05, F,
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Asymetrie MO c an
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Singletovy kyslik

= molekulovy kyslik (O2) se sparovanymi spiny, mnohem reaktivnejSi nez bézny
tripletovy kyslik. Vznika pfi nékterych fotochemickych reakcich, malé mnozstvi
vznika pri fysiologickych biochemickych reakcich (napf. v dychacim fetézci. [3-
Karoteny pusobi jako ,zhaseCe” singletového kysliku, nebot ho prevadéji na
stabilngjsi tripletovou formu.

162{3* 1 U2p*
A 1 :
T2px*  12py* T2px* T2py*
1A ) Al
T2px  T2py T2px  T2py

302 102




Elektronegativita

Elektronegativita ¥ = schopnost pritahovat vazebné elektrony.

Electronegativity Defining

Scale Equation
Pauling? . Dy _XDrn:Dsw Pau/l.ng: d_lso-uacjml energie va.zeb (D). ,
HRly— BNy = o Tev Mulliken: ionizacni energie (Ei) a elektronova
Mullikenb: < E +E, B afinita (Eea)
EN=056 K\ =0 ¢ | = U109 Allred a Rochow: efektivni ndboj jadra (Zeff) a
o kovalentni polomér (rcov).
Allred-Rochow® 3590 Zq P ( )
= > + 0.744
(Feov/ 1 pm)
4 p-block
d-block
:'? 3.2 1 Cl
2 Br
EN,,=3.15xEN, o | I

g5 2.4

g

= 1.6

s !
| | | | | | | | | | |
0 1a 20 30 0 a0 &0 Ll al a0 100 110
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Electronegativity

the measure of the tendency of an atom to attract (a bonding pair of) electrons.

More unshiclded protons makes greater attraction of electrons which makes electronegativity larger

EN > EN

Semimetonls
Metallowds

I 1t
Transistion metals £
More shells

.E& Q=ime

10

Ne

18

| Ar

2IVe more 19 4 | 25|26 |27 | ;8 ¥ 30 36
clectron shiclding Cr [Mn | Fe [ Cs Cu|Zn Ga ﬁﬁ As Kr
gives smaller 45 | 46 | 47 | 48 | @ | s0 54 |
clectronegativity Rh| Pd Ag Cd! In!Sn ' Xe
. - M| TP 78| 79| BO | B1 | 82 | 86

Ta| W |Re Os Ir | Pt|Au|Hg| Tl | Pb Rn

| Fr
Alkall  sikaline
metals oo

e b = Yﬂ
.- E .

electronegavi




Group (vertical)
Period (horizontal)

1

Lanthanides

Actinides

1

Elektronegativita

Periodic table of electronegativity using the Pauling scale

15

16

17

18




Kovalentni/iontovy charater vazby, polarita

= z rozdilu elektronegativit

Elektronegativita X = schopnost pfitahovat vaz. elektrony (Pauling)

Fure inonpalard Palar cavalent bonad; lomic Bomd:

covalent band: electrons shared electron transterned
electnons shared uregqually
equally
. o, . e
1
) i
(AE]] ] Fa ] 4.1

Electronegativity difference

Percent ionic character

100

75

50

25

Electronegativity difference

e LiF
KBr KFe
KIS 8y o
LiBr LiCl )(‘ESCI CaFe
Lite % NaCl
.
7 HF
Hel -
HI o)
IBr s # "HBr




Polarita vazby

Pure (nonpolar) Polar covalent bond:

covalent bond:

electrons shared
equally

—

electrons shared
unequally

e

Ionic bond:
electron transferred

|

|

|

} I

T

L]

0.0 0.4

Electronegativity Difference
Between the Bonding Atoms

Zero

J,

Intermediate
l
Large

20

Electronegativity difference

Bond Type

Covalent
l
Polar covalent

l

lonic

Covalent
Character

Increases

4.0

lonic
Character




Polarita molekuly, dipélovy moment

Dipolovy moment molekuly =
vektorovy soucet vsech

vazebnych dipolu. Muze byt nulovy, i
Vv pripade nenulovych vazebnych
dipolu které se navzajem kompenzuji
(napr. SFg, SiF,, CF,, ...)

Net dipole
il = IEFEI

b

No net dipale
menserl

Het dipaie

e el :::r:-u i g ,Iulf: -Il.u.:l-l Iulfi :'I::-:l ".I.u-..|.
¢ 8 A o
iy TRdE CHgl TR, b

2

TABLE 10.3 Comman Cases of Adding Dipole Moments to Determine

Whether a Molecule Is Polar

MNonpolar
4 TS
Two identical polar bonds
pointing in opposite directions
will cancel. The molecule is
nonpolar.

Nonpolar

" u
Three identical polar bonds
at 120° from each other will

cancel. The molecule is
nonpolar,

Polar
P
o
& EY

Three polar bonds in a trigonal
pyramidal arrangement (109.57) will
nol cancel. The molecule is polar.

Polar
-,
g
Two polar bonds with an angle

of less than 180° between them will
not cancel. The molecule is polar.

MNonpolar

!

S \‘ u/{

o

Y

" oo

Four identical polar bonds in a
tetrahedral arrangement (109.5
from each other) will cancel.
The molecule is nonpolar,

1]

Note: I all cases where the polar
bonds cancel, the bonds are
assumed bo be dentical.

{f emie or more of the bonds are
different than the other(s),
the bovads will naf camcel
and the melecule is polar.




Polarizovatelnost vazby

= vlastnost vazby zmeénit pravdépodobnost vyskytu elektronu v dusledku
pusobeni vnéjSich elektrickych naboju, napf. vlivem iontu v tésném okoli
molekuly nebo pusobenim polarnich molekul rozpoustédla. Obecné
polarizovatelnost vazeb roste s polomérem vazebnych partnera ({.
vzdalenosti valenCnich elektronu od jadra).

COO®

o 2 ' '
H ] | |




Disociacni energie vazby

= energie potrebna k rozruseni jednoho molu prislusnych vazeb v
izolovanych molekulach v plynné fazi. Jeji hodnota je vzdy kladna (k
rozruseni vazby je nutné energii dodat).

Z vazebnych energii lze odhadnout energetické zmény neznamych reakci
vhodnou kombinaci dil€ich déju a jim odpovidajicich energetickych zmén
(Hessuv zakon).

Ha(9) + 72 O,(g) -~ H,0(g) AH = ?
Hodnoty vazebnych energii z tabulek:
H-H(g) - 2H(Q) AH, =432 kJ
Y2 0=0 (g) - O(g) AH, =494/2 = 247 kJ
2H(@)+O(g) - H=-0O-H(g) =2 AH; = -2"459 kJ
H,(g) + 72 O,(9) - H,O(g) AH = -239 kJ

experimentalni hodnota AH = -241.8 kJ




Table 9.2 Average Bond Energies (kJ/mol) and Bond Lengths (pm)

Bond Energy Length Bond Energy Length Bond Energy Length Bond Energy Length

Single Bonds
H—H 432 14 N—H 391 101 Si—H 323 148 S—H 347 134
H—F 3635 92 N—N [ &0 146 Si—Si 226 234 5—S5 266 204
H—Cl 427 127 N—P 209 177 Si—0 368 16l S—F 327 158
H—Br 363 141 N—O 201 144 SI—S5 226 210 5—Cl 271 201
H—I 295 161 N—F 212 139 Si—F 363 156 5—Br 218 225
N—CI 200 191 s5i—Cl 381 204 5—I ~| T 234
C—H 413 109 N—Br 243 214 Si—Br 310 216
C—C 347 154 N—I | 59 222 Si—1 234 240 F—F 159 143
C—35i 301 186 F—Cl 193 166
C—N 305 147 (O—H 467 06 P—H 320 142 F—Br 212 178
C—0 358 143 0—P 351 160 P—S5i 213 227 F—I 263 187
C—P 264 187 0—0 204 148 P—P 200 221 Cl—Cl 243 199
C—§ 259 181 0—5 265 151 P—F 490 156 Cl—Br 215 214
C—F 433 133 O—F 194 142 P—Cl 331 204 Cl—I 208 243
C—Cl 339 177 0O—Cl 2013 164 P—Br 272 222 Br—Br 193 228
C—Br 276 194 O—Br 234 172 P—I 184 246 Br—I1 175 248
C—I 216 213 0—I1 234 194 I—1 151 266
Mulitiple Bonds
C=C 614 134 N=N 418 122 C=C 8239 121 N=N 945 110
C=N 615 127 N=0 aly7 120 C=N 891 115 N=0O 631 106
C=0 145 123 8} 408 121 C=0 1070 113

[E%]

(799 in CO,)




charakterizuje pocet
elektronovych paru
sdilenych mezi atomy
(nemusi byt nutné
celoCiselny)

Rad vazby

B = # bonding electrons - # anitbonding electrons

2

Bond |Symbol |Bond Order Example

Single | — 1 F, tF-F3
Double| = g, 0, @:Q
Triple | = 3 N N=N




Délka vazby

souvisi s fadem vazby: €im vice elektronu se vazby ucastni, tim je vazba
kratsi. Je taé neprimo umerna sile vazby a disociaCni energii vazby.

Bond length and bond eneries

Bond Length Bond Energy
Bond Order (pm) (kd mol '}

c—C 1 154 347 rag = Mp + g

C=C 2 134 612

C=C 3 120 B20

N—N 1 145 159 'ag = I'a + g — OOQ(XA - XB)
N=N 2 123 418

N=N 3 110 514

c—0 1 143 351

C=0 2 120 715

Ly Iy

TABLE =4 Bond Lengths, Hectronegatvity Lifbomences,
and Dip-:-le M oments of the H];dr-ngm Halides

|
1
|
| | |
Bond Electronegativity Dipole /"T" | / | \
: :
L

Compound Length (A} Dhatbevenice Monment (L)

HE 0.92 L2 1.82 .: ---]{ ------ | |
HCI 1.27 0.9 1.08 \\ S\ '

HEr 1.41 0.7 0.82 - A /
HI 1.61 0.4 0.44 \




Teorie hybridizace

= zalozena na predstavé hybridizace (smésSovani AO) - opét vychazi z
teorie superpozice stavu = linearni kombinace AO nalezenych feSenim
Schrodingerovy rovnice jsou pro umisténi elektronu pravé tak vhodnymi
orbitaly jako puvodni AO. Umoznuje vysvétlit i pfipady, geometrie AO atomu
jez vytvareji molekulu nedovoluje vysvetlit vznik téchto vazeb jednoduchym
prekryvem AQO

napr. ze 2 energeticky a geometricky rozdilnych AO vznikaji 2 energeticky
degenerované orbitaly, majici stejny tvar, liSi se pouze orientaci v prostoru

Podminky:

« energie hybridizujicich se AO nesmi byt pfilis rozdilna
* vhodna symetrie

« vznika tolik HAO, kolik se AO hybridizace ucCastni

e odvozeni tvaru jednoduché molekuly vychazi z predpokladu, ze tvar
molekuly je urCovan tvarem HAO na stredovém atomu. Vazby
stredového atomu s ostatnimi vazeb. partnery jsou realizovany
prekryvem HAO s AO vazebnych partneru.




Hybridizace s G&asti orbitalt d

Sméry vjvinu HAD,

Tvary molekul odvozené z modelu VSEPR

Hybridizace ~ UZité AD Energetické schéma  ndzev geometric- Pocet
kého tvaru HAD
553 n [dxy'd)'l'dyz)
ns :
DBS ns — }'H\ d’s chRst
i ST  fyfstén
(n 1)(dx_y'd,t’zldyz) -D:]:}/ (tetraedr)
Ndya_2 _D—\\ spl
P’ 1 (py,p,) LTI
o ST
b
npy,p,) T, _ ds?
DSP -
: s / Ctverec
(n-1) dxz—yl — (tetragon)
ndzz ‘—D—\\\ Sp3d (a)
3
SP DZZ n (pxrpylpz) -D___l:}d‘:\/
ns ——" e
W S o
ngsP3 ns —— trojboky dvojjehlan
4 dsp3 (e) (trigondlnf
(n=1)d,, w—={ bipyramida)
spd (v)
. ndy.y2 -‘D—-\;
Paye n (op,p)  TLORITTLT
ns — T M)
3
n (px'py'pz') 'EED‘\\ dsp”(v) ﬁ
D2 2SP® ns Fl Etyfboky jehlan
ks _ Y Gty (tetragondlni
(n-1) dxz—yl =t i pyramida)
- nld2,Ga-y0) —LTH sp3d?
S0 npap,p,) ATTHHITTIT
!
a5 =i LD
2erd n (px.p lpz) 'D:D'\\ d25p3
BSES ps s 6 -
osmisten
(n"1)d2,02-y0) =L} (oktaedr)

Prostorovd orientace Potet elektrono-
elektronovych pard | Ndzev tvar Zndzornén( tvaru vych pértl 6
= molekul -
Eﬁtﬂ tﬁr?: Symbol molekuly d ‘:;E:} :‘l;rb:;r:na
linedrni linedrni 1 | tinedrnf 2
Cr—t B——A—8
lelektro-
ravnostranny linedrni 1 |tlomeny 2 | trojdheinfk 3
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< — B—A B— A\
B B
Jelextro-
tetraedr linedrnf 1 |[lomeny 7
A t) A
X # . s
ABEy 3 |AB,E,
lrugonﬁém’ 8 3 |tetroedr 8
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\pD \*/
nové pdry | AB,E 1| AB, 0
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oR | o | -8
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N X 8 N " 8 \" ~ '
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Model VSEPR (Valence Shell Electron Pair
Repulsion)

model odpuzovani elektronovych paru valenéni sféry. Model VSEPR
|ze aplikovat pouze u molekul se sttedovym atomem neprechodného
prvku. Zalozen na 4 postulatech:

Kazdy z daného poctu el. paru se snazi zaujmout takovou polohu, aby
vzdalenost od ostatnich byla co nejvetsi. Elektronové pary stredoveho
atomu molekuly vazebné (oznaené napf. jako s) i nevazebné
(oznacené jako n) se rozmistuji tak, aby byly co nejdal od sebe a mely
tedy minimalni energii v dusledku slabé repulze.

Vazebny eletronovy par soustredeny u vice elektronegativnino
vazebného partnera zaujima mensi prostor nez u meneé
elektronegativniho.




3) Nevazebny el. par zaujima vétSi prostor nez vazebny, protoze
odpuzuje ostatni el. pary vice nez vazebny par - jde o extrémni
pfipad bodu 2)

4) Elektronové pary v nasobnych vazbach zaujimaji dohromady vetsi
prostor nez elektronovy par v jednoduché vazbé. U dvojné a trojne
vazby jsou elektronove pary typu s doprovazeny elektronovymi pary
typu p. Vzniklé dvojice (s+p) nebo trojice (s+p+p) odpuzuji el. pary
vice nez samotny par s.




Bond Spatial Electron pair Lone pair substitutions
engles  geometry geometry

180° @—9—9 _W_

Linear (sp)
120° 0—{ @ .—{
Trigonal planar (sp?) Bent
109.5° .‘
Tetrahedral (sp®) Trigonal Bent
pyramidal
90°, 120° )

Trigonal bipyramidal (dsp®) “Sawhorse” T-shaped Linear

90°

Octahedral (d?sp?) Square Square  T-shaped Linear
pyramidal planar




Iontova vazba

= zaloZena na elektrostatickém pritahovani opa¢né nabitych iontu.

Ve slouCeniné s iontovou vazbou existuji kladné a zaporné nabité ionty
(kationty a anionty), které si navzajem kompenzuji naboj — sloucCenina musi
byt elektroneutralni. lontovou vazbu lze chapat jako kombinaci neutralnich
atomu, pfi které dojde k transferu jednoho nebo vice elektront od jednoho
atomu k druhému (popfr. k nékolika).

1522522p®3s23p®4s? > 1522s22p®3s23p®  [Ar]
.0 .. .. 0. -
* K + o F > K+ o F o
( N J [ N J

——Repulsive interactions

Total energy

SloucCeniny s iontovou vazbou jsou
typicky soli, tvorici za béznych
podminek krystaly s

vysokou teplotou tani.

Potential energy (kJ/mol)

r=236 Wt

Attractive interactions




lonizacni energie atomu

= energie, kterou je nutno vynalozit, aby byl z atomu v zakl. stavu odtrzen
nejslabéji poutany elektron (1. ionizacni energie)

(analogicky vyssi ionizaCni energie)

= energie nejvyssiho obsazeneho orbitalu ovlivnéna atom. Cislem a
elektron. konfiguraci valencni sféry - periodicky prubéh

zavislosti IE na atomovem Cisle

@ Alkali metal
o Alkaline earth metal
o Transition metal
30 o Post-transition metal

. He o Lanthanide
= o Actinide
2 2770 Ne o Metalloid
> o) o Polyatomic nonmetal
o 20 o Diatomic nonmetal
@ 0 Ar © Noble gas
-E 15 o % i Pér Xe
I © 0 H Rn
N o g
s 10 o - o @ 6 o P — il
2 © 09 Secoclie 0™ o oo’ ce's
5 | o e R0 o oowpo o 0000009000000, o OOOcpooooooooooooO Hs
= ' 5} &)
i L Na R Rb Cs i

0 -

0 10 20 30 40 50 60 70 80 20 100 110

Atomic number (2)




a) vzrust IE v periodach (zvySuje se naboj jadra)

b) pokles IE ve skupinach (zvysSuje se vzdalenost valencnich
elektront od jadra)

¢) podruzna maxima dusledkem uplneho nebo polovicniho
zaplnéni orbitalu)

lonisation CNCrgy the energy necessary to remove an electron from the neutral atom.

More protons makes greater attraction of electrons which makes ionisation energy larger

+

10N

Semimelals 5

fr 7
Metalloids B c N
13 15 | 16 | 17

10

Ne

I . : v 18

Nilaraakalls Transistion metals 1 //ﬂ" Si ' p S | Cl | Ar
. 25 : 27 | L1

Kr

give more 942 2 2 26 21| ANJR|ND] M)
electron shiclding Cr -E:& | Ni |Cu|Zn Ga|Ge| As| Se | Br
gives smaller ETH| | a4 ! '

1onisation energy

75 | 76 [ 77 [ 78| 79 | 8o | 51 | 82 [ s3] 84 | 85|

s Bh
Re|Os| Ir | Pt |Au|Hg| TI | Pb| Bi| Po} At |Rn

_ﬁy 45 | 46 |47 [ a8 | 99 [s0] 51 | 52 53] 54
0| Tc | Ru|Rh|Pd Ag|Cd| In |Sn| Sb | Te} I | Xe

Aldkali

metals

alkaline
earth

> meinls
LIlJ[I




lonizacni energie

, ————— e o

Be B C
520.2 899.5 800.6 1086.5
Na Mg Al Si
495.8 737.7 " " " 5 ? ” " - - - 577.5 786.5

K Ca Sc Ti ' Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge

418.8 589.8 633.1 658.8 650.9 652.9 NZ3 762.5 760.4 737.1 745.5 906.4 578.8 762.2

Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn

403.0 549.5 599.9 640.1 B52.1 684.3 702 710.2 FINT 804.4 731.0 867.8 558.3 708.6 830.6 869.3 1008.4

Cs Ba La Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
3757 502.9 538.1 658.5 7284 758.8 755.8 814.2 865.2 864.4 890.1 1007.1 589.4 715.6 703.0 812.1 1037.1

Fr Ra Ac Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Uub Uut Uuq Uup

393.0 509.3 498.8 580

Lanthanides | Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu

6 5344 528.1 S5 5386 544.5 547.1 5934 565.8 573.0 581.0 589.3 596.7 603.4 523.5

Actinides | * Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

7 608.5 568 597.6 604.5 5814 5764 578.1 598.0 606.1 619 627 635 642 472.8




Elektronova afinita

= energie, ktera se uvolni (nebo kterou musime dodat) pri pfidani jednoho
elektronu k atomu. Je to energeticka bilance degje, pri kterém vznika z prvku
v zakladnim stavu anion.

Elektrony jsou snadngji vazany takovymi atomy, jejichz elektronova valencni
vrstva je zaplnéna podobné jako valencni vrstva vzacneho plynu.
Prvky s velkou elektronovou afinitou (napf. F, Cl, Br, I) snadno tvori anionty.

-400
-350 fpoc
|
-300 ||
-250
-200 ! | 1% $ 3o T=
150
-100 1=

-50

Electron Affinity (kJ/mol)

o 10 20 30 40 50 &0 70 80 S0

Atomic Number (Z)




Elektronova afinita

Elektronové afinity klesaji v kazdé skupiné periodické tabulky s rostoucim
atomovym Cislem a rostou v kazdé periodé s rustem atomového Cisla.

INnCreases

1
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Elektronova afinita

1 18
H He
—728 2 >0 kJ/mol : —348.6 kJ/mol 13 14 15 16 17 20
Li Be B C N Ne
—596 >0 270 [ =0 20
Na Mg Al Si P Cl Ar
—-529 >0 3 4 5 p 7 5 g 10 1 3 -418 | =1341  -720 | Ll VRS >0
K Ca Sc Ti Vv Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge Br
—484 —24 -18 -8 —51 —65.2 >0 -15 -640 PRl RETED >0 -40 -1189 1950 | -3245
Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn
—46.9 50 —-30 —41 —86 —72.1 —60 —-101.0 —1103 —542 | —1259 =0 -39 ElycBEEslOEE 1902 | -295.2
Cs Ba La Hf Ta w Re Os Pt {88 Hg Tl Pb
—455  —140 —45 >0 -31 —-79 -20 | —1040 2050 | —2227 >0 37 -35 -90.9
Fr Ra Ac Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Uub Uut Uuq Uup
Lanthanides | Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Th Dy Ho Er Tm Yb Lu
6
Actinides | = T Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

7




Oktetové pravidlo

Elektronova konfigurace mnoha iontd odpovida konfiguraci vzacného
plynu.

Oktetové pravidlo: Prvky hlavni skupiny (s a p) pfijimaji, ztraceji nebo
sdili elektrony tak, aby dosahly valencniho oktetu (osm elektronu ve zcela
zaplnéné valencni slupce).

Napf. elektronova konfigurace obou ¢astic v KCl je:
— K* ma konfiguraci [Ar]

— CI~ ma konfiguraci [Ar]

Dalsi elektrony v atomu se obvykle chemickeé vazby neucastni.




1. Konfigurace vzacného plynu (ns? np®)
He: Be?* Li*, H-

Ne: AIP*, Mg?*, Na*, F-, O%, N*

Ar: Sc3*, Ca?*, K*, CI,S%

Kr: Y3* Sr2*, Rb*, Br, Se#

Xe: Ce?* La3*, Ba?*, Cs*, I, Te?

Konfigurace pseudovzacného plynu (elektronova 18; ns? np® nd'9)
3: Cu*, Zn?*, Gast
4: Ag*, Cd?*, In3*

2.
n
n
n = 5: Au*, Hg?*, TI®*

3. Konfigurace pseudovzacného plynu (elektronova 20; ns? np® nd'%(n+1)s?)
n=3: Ga*

n =4:In* Sn?*, Sh3*

n =5: TI*, Pb?*, Bi3*

[Hg-Hg]**

4. Nepravidelna konfigurace s neuplné obsazenymi (n-1)d orbitaly
n = 3: Tid3*, Cr3*, Mn?*, Fe3*, Fe?*, Co?*, Ni¢*, Cu?*, a;.

5. Nepravidelna konfigurace s obsazovanymi 4f a 5f orbitaly
Ce3*, Gd3*, Eu?*, Am3*, a;.




Fajansova pravidla pro iontovou vazbu

lontova vazba vznika

1. maji-li vznikle ionty stabilni elektronovou strukturu s plne obsazenou
kulove symetrickou vrstvou.

2. maji-li maly naboj,

3. maji-li atomy, z kterych vznikaji anionty, maly atomovy objem a atomy, z
kterych vznikaji kationty, velky atomovy objem.
Nejsou-li tyto podminky splneény, vznika misto vazby iontové polarizovana

vazba kovalentni. I

(a)

No polarisation

(b)

Polarised anion

Stabilita iontu = schopnost zachovat si svou elektronovou konfiguraci,
nepodlehnout dalSi oxidacné-redukCni zmeéneé. lon je tim indiferentnéjsi,
pseudovzacny plyn > nepravidelna konfigurace)

2. ¢im mensSi ma naboj Na* > Mg?* > Al¥* > Si4*

3. Cim vetsi je atomoveé Cislo atomu, z néhoz vznika kation Cs* > Na*

4. Cim mensSi je atomove Cislo atomu, z nehoz vznika anion F- > I




maly kladny naboj 3.16-0.92=2.19 Hard acid
(+1) Borderline base
velky kation lontova

mensi anion lontova

NacCl

lontova

velky kladny naboj 2.66-1.61=1.05 Hard acid

(+3) Soft base
maly kation Kovalentni

velky anion Kovalentni

Kovalentni




More shells
g1ve more

electron shielding

gives larger
radius

y

lontovy polomeér

lonic radius

As amelal loses electrons to form an ion the radius shrinks

As a non-metal gains electrons
to form an ion the radius grows

- & B< 8
1+ 2+ 3+ 4+ - 1= 0
Semimetals 5 fy
Metallods B C
e Ol u
Transistion metals All Si
24 | 25 | 26 | 22 29 | 30 éED 32
| 0/ Ni | Cu|Zn| Ga|Ge
45 | 46 | 47 | 48
Gy Rh| Pd | Ag| Cd G | Ga
S 77| 78| 79| 80| 81| 82
Ir | Pt Au Hg| Tl Pb

Alksh  gikatine
metals earth

metuls




lonic Radius
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36
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Lanthanoidova kontrakce

= jev, kdy se s postupnym zvySovanim atomoveho cCisla prvku zmensuje
polomér nasledujicich atomu.

Postupné zmensovani atomového polomeru se vysvéetluje tim,
ze elektrony doplnované postupne do orbitalu 4f vykazuji nizké stinéni
kladného naboje atomového jadra a tak s pribyvajicim atomovym Cislem a
tim i poCtem protonu v jadre roste efektivni naboj jadra pusobici pfitazlivou
silou na elektrony.

0131

lonic Radius, nm

66 57 58 59 60 61 62 63 64 65 66 67 68 69 70 71 72
Atomic Number




Kontrakce d-bloku

Kontrakce d-bloku (scandidova kontrakce, efekt nedostateCného odstineni
vnéjSich elektronu) je efekt zaplnénych d-orbitalt na prvky 4. periody (Ga,
Ge, As, Se, Br a Kr). Jejich elektronova konfigurace zahrnuje kompletné
zaplnéné d-orbitaly (d9).

XA pox g 230
Nedostatecné stinéni jadra B
u 4p prvkd nasledujicich 210 St _u

;s v v . Tl
prvni prechodnou radu (i.e. 190

Ca /
Ga, Ge, As, Se, Br a Kr) - | /'/ /:.

Atomic radius (pm)

vedouci ke stabilizaci jejich In

4s elektront je Cini méné 150 1
dostupné pro vazbu. 130 Sn

110 d-block contraction
Napf.: PCl; i SbCly jsou - si
stalé, ale AsCl;, AsBrg, Asl; cT - Group? ——Groun 13— Group 14
neexistuji, pouze AsF; 70 '

50
Per. 2 Per. 3 Per. 4 Per. 5 Per.6
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N3~ 0% F~
® c Q@ O O ~
- @ Metals
® lons 81 © Semimetals 140 L 132
< | ® Nonmetals At | sitt
102 72 53.5 40
3+ Ti3+ |.2+ Mn2+ e2+ c02+ Ni2+ cu2+ ZI'I2+ Ga3+ Ge“"'
138 100 4.5 745
Rb* y3+ r* Nb3+ T4 u3* Rh3* Pd?t Ag Cd?* In3* sn*
152 118 90 72 72 66.5 76 221 220

Hf4  Ta3t TI3* Pb* B3t

e t2+ u H92+

167 135 71 72 137 102 88.5 77.5 103




Zakladni (elementarni) bunka (krystalu
krychlove soustavy)

actual
arrangement of

— —

atams in
a crystal
‘\-I\J
' crystal
lattice
unﬁg;dé |
cell —

Prostorova mrizka — vychazi z ur€itého bodu, jeho poCatku a postupuje ve tfech
smerech po krocich o velikostech a, b, c., - Tim se vytyCi urcCité body zvané uzlové
body, — prostorova mrizka je souborem uzlovych bodu v prostoru ( v ramci krystalu)

Elementarni bunika - nejmensi Cast prostorové mrizky, ktera se periodicky opakuje
(uzly pfi 1 kroku).

Mrizkové parametry a, b, ¢ — délky hran elementarni bunky v smére soufadnych
0s. Podle velikosti uhlt a, B, y mezi nimi a vzajemném poméru délky mrizkovych
parametru rozdélujeme krystalické latky do krystalografickych soustav.




Nejtesnejsi usporadani

Jednoducha krychlova struktura (SC), koordinacni Cislo = 6
PloSné-centrovana krychlova struktura (FCC), koordinacni €islo = 12
Prostorové-centrovana krychlova struktura (BCC), koordinacni Cislo = 8

S

—— —

Simple Body-centered Face-centered Base-centered




Two Dimensional
Representation of a Simple
Cubic Unit Cell

Atomovy polomer v krychlove
soustave

Atomic
radius b

Jednoducha krychlova struktura: r = a/2, atomy se
dotykaji podél hran.

Plogné-centrovana krychlova struktura: r = a/(272),
atomy se dotykaji podél diagonaly na plose krychle.

Prostorové-centrované krychlova struktura: r =(3a)/4,
atomy se dotykaji podeél pricné diagonaly krychle.

a

Unstable Stability Limit Stable
Pokud je kation priliS maly (pome rc/ra =
0.155), struktura bude nestabilni v
dusledku repulze mezi anionty.
Q Anion




,Cation-anion radius ratio”

Radius Ratio | Coordination | Type of void
number

.

<0.155
0.155-0.225

0.225-0.414
0.414 -0.732
0.732 -1.000

=
nS: Tetrahedral Holes

Linear

Triangular B,O;

Plana

Tetrahedral ZnS, CuCl
Octahedral NaCl, MgO
Cubic CsCl, NH,Br

0.00

0.326

Radius Ratio

1.00




Table 12.2 Coordination Numbers and Geometries for Various Cation-Anion Radius Ratios (rg/ra)

CN r./ry Geometry Crystal structure/Namesake
: ans (D
3 0.155-
0.225
4 0.225- “Zinc blend” (ZnS)
0.414 “Diamond cubic” (Diamond)
6 0.414-
0.732 “Rock salt” (NaCl)
For AX: “Cesium chloride” (CsCl)
8 "
{1}'332 For AX,: “Fluorite” (CaF,)
For A,X: “Anti-fluorite”




Energie iontové vazby

Kdyz se pfriblizi draslikovy a chlorovy atom, dojde k vymene elektronu:

K(g)— K*(g) + e E, = +418 kJ
Cl(g)+ e - Cl(q) E.,.= —349 kJ
K(g)+Cl(g) -~ K*(g) + CI(g) AE = + 69 kJ

Pozitivni energie AE = reakce neni energeticky pripustna (neprobéhne
samovolné).

Hybnou silou procesu tudiz musi byt tvorba krystalické tuhé faze:
K*(g) + Cl(g) - KCI(s)




Borntv-Haberuv cyklus a mfizkova energie

Celkova energeticka zména pfi vzniku krystalické faze muze byt urCena z
Bornova-Haberova cyklu, ktery zahrnuje vsSechny postupné kroky pri vzniku
krystalu z prvku. Napf. pro krystalicky KCI najdeme:

1. Sublimace drasliku K(s) - K(g) +89.2 kJ
2. Disociace chloru 1/2 Cl2(g) - Cl(g) +122 kJ
3. lonizace drasliku (E;) K(g) - Kt+e™ +418 kJ
4. Vznik CI- aniontu (E,,) Cl+e > CI —3486 kJ
5. Vznik tuhého KCI K*(g)+Cl~(g) - KCl(s) =715 kJ
Suma reakci a energii K(s) + 1/2Clz(g) - KCl(s) —4344 kJ

Celkova energie —434 kJ/mol potvrzuje ze jde o energeticky vyhodny proces.
Energie 5. kroku je (zaporna) mrizkova energie.

Mrizkova energie:
energie potfebna k rozruseni iontové vazby a sublimaci iontu (je vzdy
kladna).




Bornuv-Haberuv cyklus pro ur¢eni mf¥izkové energie

Li*(g) + F(g)

AHS =520 k.l| ‘AH 8=-328kJ

AH2=-1017kJ

Li(g) + F(g)
AHS$ =155.2 kj‘ ‘AHf =753 k)
AHS, oray = —594.1 kJ
Li(s) + 3Fx(g) LiF(s)
AH_ ...t = AH; + AH, + AH, + AH, + AH,




1100 —

&

Mrizkova energie -

o @

6. Explain the lattice energy and melting point trends:

Lattice energy, U (kJ/mol)

c d Interionic Distance | AMelting Point | Lattice Energy
ompoun {Angstroms) {Centigrade) | (keal/maol)
[ NaF | 251 s [ 01 Gy
| MaCl | 2.79 T S T
| MNaBr | 2.94 790 | -173 600
|  Nal | 318 L0 | -159
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Kovova vazba

= valencni elektrony sdileny vice atomy v krystalické mrizce kovu
(kovové ionty jsou obklopeny ,elektronovym plynem®) . Pritomnost takovych
volnych elektronu velmi dobfe vysveétluje vysokou tepelnou a elektrickou
vodivost, kovovy lesk, pravidelnou krystalickou mrizku, nizkou
elektronegativitu, tvorbu kationtu, neprihlednost a dalSi vlastnosti kovu.

Elektrony jsou rozdéleny do nékolika energetickych pasu a pouze néktere z
nich maji energii, ktera umoznuje volny pohyb elektront po strukture. V
zavislosti na mnozstvi elektronu ve vodivostnich pasech se odviji schopnost
celé struktury prenaset teplo nebo elektricky nabo;j.

—kationty v krystalove mrizce

Q-G Gf- @@ o .—-I"‘ +:F kovu
% G’@O T/:o. ® OT./

@J:m + j—.j{/ i/ volné elektrony
@@ G’) -(_D T ® @ © ../l (elektronovy plyn)
ovooe ¥ ¥ ®




Kovovy charakter
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Tepelna a elektricka vodivost

Je ovlivhena elektronovym plynem ktery se nachazi mezi uzlovymi body
mrfizky. Napfiklad u hof€iku je pocet valenCnich elektrond 3s v tomto
pripade , dochazi k prekryvu vrstev 3s a 3p , takze ze vSech molekulovych
orbitalu z valenéni vrstvy vzniklého z vrstvy 3s a 3p o dané energii je jich
zaplnéna jen ctvrtina. Elektrony mohou v kovech snadno prechazet do
volnych molekulovych orbitali ve valencéni vrstvé a zpusobuji tak dobrou
elektrickou vodivost. Cim jsou uzlové body bliZz u sebe tim elektrony hiife

prochazi. (vodivost je tak slabsi) Electrical Conductivity of Various Metals

Silver 108 Iron 17
Copper 100 Steel 17
Aluminum 56 Nickel 15
Magnesium 38 Tin 15
Zinc 29 Lead O

Kujnost

Pri kovani nebo tvareni se diky delokalizaci vazebnych
elektronu jednotlivé vrstvy krystalové mrizky po sobé volné
posouvaji. Kujnost je ovlivnéna vzdalenosti uzlovych bodu.
Cim jsou uzlové body vice u sebe tim je kov tvrdsi, ale
kfehCi. V opacném pripade je kov mekCi a snadno se
upravuje. Podle Frenkelovy teorie Ize taznost a kujnost kovu
vysvetlit pohybem dislokaci v krystalové mrizce kovu.




Pasova struktura

odpovida pfipustnym energetickym stavum vSech elektronu v
kodenzovanych (pevnych) krystalickych latkach. S pasovou strukturou uzce
souvisi i elektricka vodivost jednotlivych latek.

V pevné krystalické latce jsou atomy ve velké koncentraci slozeny do
pravidelného tvaru. Elektrony jsou zde 'delokalizované’, vzajemné interaguiji
a vytvareji pasy povolenych energii. Tyto pasy se mohou vzajemné prekryvat
nebo mezi nimi muze byt urCita mezera, kde se nevyskytuje zadny mozny
stav (zakazany pas). Elektrony v latce zaplnuji elektronové pasy od
obsazeny elektrony je nazyvan valencni pas podle toho, ze jej tvori valencni
elektrony z jednotlivych atomu krystalu. Prvni neobsazeny elektronovy pas je
nazyvan vodivostni pas, protoze elektrony v zaplneném valencnim pasu
nemohou prispivat k elektrické vodivosti materialu. Az pote, co se elektrony
dostanou do vodivostniho pasu, se latka stava vodivou.
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Electrical conductivity how well a material can conduct electricity

EC
i

Smaller
conductivity
going down
a group

EC

Transistion metals

SEmimaetnls
Metallods

EC =0

non-metals have no conductivity

2 | 27 30

Ni | Cu | Zn

44 4 | 47 | 48

Mo Ru |[Rh | Pd | Ag|Cd
n|n|u|[ns]|w|77|m|m]|s0
Hf | Ta| W |Re|Os Ir | Pt | Au|Hg

Alkah
metals

alkaling
earth
micials

Periods Overall decrease across periods

Na, Mg, Al

Si, P, 5§, Cl

Ar

Groups

metallic bonding with
delocalised electrons

covalently bonded -
no electrons are free
to move

monatomic - electrons
are hald vary tightly

Where there is any electrical conductivity,
it decreases down a group.

0.4 -

0.3

0.2 -

0.9 -
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Vodikové mustky

Vodikova vazba (Casto také vodikovy mustek) je nejsilngéjSi z nevazebnych
interakci. Je podstatnée slabsi nez iontova nebo kovalentni vazba, ale
silnejsSi nez vétsina ostatnich mezimolekularnich sil. Vodikovou vazbu tvofi na
jedné strané skupina vodik + silné elektronegativni prvek (kyslik nebo dusik) a na
druhé strané atom s volnym elektronovym parem (kyslik, fluor nebo dusik).

Protoze ma atom vodiku pouze jeden elektron, dojde pri vytvoreni vazby k
vyrazné elektronegativnimu prvku ke znacnému odhaleni jeho atomoveho
jadra, tedy kladné nabitého protonu. Vznikly parcialni kladny naboj na atomu
vodiku muze poutat nevazebné elektronoveé pary okolnich molekul (v
pripadé intramolekularni vazby jde o elektronové pary stejné molekuly).




Vodikové mustky

Vodikova vazba zpusobuje zvétSeni mezimolekularnich pfitazlivych sil, coz

silné  ovlivni  fyzikalné-chemicke

viastnosti  systému  (teplotu

varu a tani, hustotu, viskozitu, (vSechny se zvysSuji) atd.). Diky vodikove

vazbé ma voda H,O teplotu varu 100 °C, zatimco sulfan H.,S, ktery
vodikové vazby nevytvari, vie pfi —60,75 °C.
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Mezimolekulové interakce

Elektrostaticka interakce (Keesomuv efekt): elektrostatické pfitahovani opacné
nabitych polu polarnich molekul. Aby bylo dosazeno minima energie, budou se dipdly
samovolné orientovat souhlasné. Lze ji vysvétlit skutecnost, ze polarni pevnée latky se
rozpousteji v polarnich rozpoustédlech. Je pritazliva i odpudiva.

Indukéni interakce (polarizaéni interakce, Debyeho efekt): interakce typu dipodl-
indukovany dipol. Permanentni dipdl jedné molekuly je schopen indukovat dipolovy
moment v druhé molekule. Pokud permanentni dipdl pfestane pusobit, zmizi také
indukovany dipol druhé molekuly. Energie interakce zavisi na vzdalenosti, velikosti
permanentniho dipolu a schopnosti druhé molekuly se polarizovat. Je pouze
pritazliva.

Disperzni interakce (Londonuv efekt): rozloZeni elektroni v molekulovych
orbitalech nepolarnich molekul neni neménné, ale neustale se velmi rychle méni,
Cimz nastava polarizace dvou elektronovych hustot, takze vznika proménny nebo
oscilujici dipdl. Vzajemna interakce téchto kratkodobych dipdolt vede k synchronizaci
jejich oscilaci, coz je podstatou pritazlivych disperznich sil. Tato interakce napriklad
umoznuje zkapalfiovani vzacnych plynu nebo pusobi mezi vrstvami v grafitu &i pfi
stabilizaci dvojsroubovice DNA. Je pouze pritazliva.




Repulzni interakce (Pauliho repulze): je zplsobena repulzi vzajemné se prekryvajicich
elektronovych hustot a jeji podstatou je Pauliho princip vylu¢nosti dvou elektrond se
stejnym spinem ve stejném elektronovém obalu. Je vzdy odpudiva a jeji velikost roste s

klesajici vzdalenosti.

:-_ "'I-\_ |'..:E\_ l = |: 3 arel |': I. n =l |'..:|'._ |{|.| :_-I.__.:l: &k l- q._'l{-.- 1
- i-l.' enosti ra I.__-.' chE | .'..:'.l .'..:I.:_-'. I.. q_1|'::| [ erer I::I- / .-
. . - 1
imnferakec sila energe A KImol

oM = ok re -' 00
ioin - dipel o v 70

fort = oy dipod) - ! J0
| 3

30

Graphite structure




Melting/Boiling point
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Tepelné zabarveni reakce

Enthalpie (H) = veliCina vyjadfujici tepelnou energii ulozenou v
jednotkovéem mnozstvi latky.

Reakcni teplo [AH] je mnozstvi tepla, které soustava s okolim vymeéni pfi
reakci. Reakce probiha za konstantniho tlaku v rozsahu 1 molu zakladnich
reakCnich premen.

Pri exotermnich déjich je reakCni teplo zaporné — systém teplo odevzdal,
pri endotermnich degjich je kladné — systém teplo prijal.

Exothermic Endothermic

H.| Reactants H Products ) _

o ™ ? - Surroundings Surroundings
.li'l,H = Hp = Hr T
H =+ Ve \ / \ /
(Hr > H,) Temperati._ire Chemical Chemical = Temperature
il fse| 8 *T= gystem — > — * system = fall
W Reactants =~ S l N, ) T .}
Reaction path Reaction path RTH _ . AT

Surroundings Surroundings

{a) Enthalpy change during an {b) Enthalpy change during

Exothermic reaction Endothermic reaction The chemicals The chemicals
lose energy. gain energy.

AH is negative. AH s positive.




Hessuv zakon

"Celkové reakcni teplo reakce, kterou vznika urcity produkt, nezavisi na zpasobu, jak tento produkt
z vychozich latek vznika. "

2| [ﬂH?F);mr

vich
Frvkr v?chnzii&tky E:|F|(ﬂ}4 )“ﬂ
vieh
AHY

Zlvl(&H )

" o produkty reakce koneéné oxidy
Z‘vl(&H?r]spﬂ
prod

Slucovaci: ﬂH = Z ﬂHﬂ prod. — Z{ﬂHﬂ]rmm.

Spalné: -&Hgngg — Z{&ng:]reakf Z{-&qu prod.




Combustion Reaction Energy from Bond Energies
CHy + O —-—» CO5; + 2 H30 + heat energy

+3000 -
C + 4H + 40
ODreak 2 O=0
bonds Form 2 C=0 bonds
+2000 — +088 k] -1598 kj
C + 4H + 2 05
CO; + 4H + 20
Break
+1000 — 4 C-H
honds Form 4 O-H
+1644 kj bonds
-1836 kj
i CHy + 2 05 | (Reactants)
Met Energy Change
-802 Kj
Exothermic - gives CO; + 2 Hp0 (Products)
1000 off heat energy

C. ODphardt ¢ 1998




Zmeéna Gibbsovy energie

AG = AH - TAS

H = enthalpie
T = termodynamicka teplota
S = entropie

Ubytek Gibbsovy energie AG systému za konstantniho tlaku a teploty, je
roven maximalni praci, kterou muze systém vykonat (odevzdat do okoli).

Zmena Gibbsovy energie je mirou vychyleni se od rovnovazného stavu.

exergonicka reakce —

rovnovaha posunuta na

G,

stranu produktu

endergonicka reakce —
rovhovaha posunuta na
stranu reaktanti

G,

0% P M 100% P
100% R 0% R




Chemicka reakce muze byt pohanéna (tzn. dosahnout negativni AG) bud
vhodnou (tedy negativni) zménou entalpie nebo dostateCnym narustem
entropie Ci obema soucasne.

JH 45 AG pribéh reakce f déje
+ - =+ vidy nesamovolny
- - samovolny
+ + nebo — samovolny pouze za
podminky: 4H = T A5
- - + nebo — samovelny pouze za a)
podminky: |4H| = | T45| b)
AH=T45 A0 = system je v rovnovaze C)
d)
AE AE
kJ.mol=' 4 ;J_"-;;1 ' kJ.mal-? &
CaCO; (5) —= CaQ (5)+CO; (g)
200 200 200
2 H;Oz(l) — 2H,0()+O:(g) 3 Ha(g) +Nz (g) — 2 NHa(g)
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AE

keJ.mol=!

200

1604
120
so{"

407

0

-&0

- B

=120

=160

N2 (g)+2 02z (g) — 2 NO:z (g)

AH

o

T T T T T T
00 500 700 300 mwo
K

Tas




Ellingham Diagram

300 s AG - AH - TAS
E 200 400 G B0 10040 1200 14400
=250
o
""'-\.__ G‘J
300 N
o

g el Pro redukci FeO, je po T < 600
) > &
2 C+0, -5 Co, | e K Iepsvlfn redukovadlem CO, C
o —400 | = e ! je lepsim redukovadlem pro T

/?E/‘:’o/ | > 800 K.
450 *{}ﬁi b ¥

-500 x
-550

V pruseciku pfimek maji pfislusné reakce stejné AG.

Reakce reprezentovana dolni pfimkou (s nizsi hodnotou AG) bude v daném sméru
samovolna, zatimco reakce reprezentovana horni primkou bude samovolna v
opachém smerul.
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Rozpousteéni

Rozpousténi solutu (rozpousténa latka) :
1. Castice solutu se navzajem oddéli.
2. Castice rozpoustédla se navzajem oddéli,

aby umoznily Casticim solutu proniknout mezi ne.
3. Castice solutu a rozpoustédla spolu

navzajem interaguji a vytvareji roztok.

A e e

@ 9
] ] 2 9 - -] ° 3
OOQQ:O += J')J.) @0 Qooggo i
@0 g o 20%0 @ o @ 00 o
Separated particles Separated particles
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4
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0% 0g? 0033‘? 00900 Step 1
JO"'OOOJQ 0e® @04 AH >0
°
v Solution Solvent

(a) Exothermic solution formation (b) Endothermic solution formation




Mrizkova energie (Haber — Born)

K*(g) + Cl (g)

_3Egl Hydration of K’
K"(aq) + Cl (g)

—363 | Hydration of C
K"(aq) + Gl (aq)

Lattice enthalpy

+og | Enthalpy change

' KCI(s) of solution
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