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2,4-diamino-4-oxobutanoic acid
(asparagin)

bicyclo[2.2.1]heptane

(2S,3S,4R,5S)-6-(hydroxymethyl)-tetrahydro-2H-pyran-
2,3,4,5-tetraol
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nasobne vazby?
ucast d-elektronu?
_aromaticka*“?
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NH,

C4H8N203

17 jader
70 elektronu
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The Molecule of the Month

http://www.chm.bris.ac.uk/motm

Molekulové orbitaly homonukleadrnich diatomickych molekul prvkd druhé periody

https://i1s.muni.cz/auth/elportal/?fakulta=1431;0bdobi1=4663;kod=C4660 ;nbloku=SEM 01;nbloku=SUMA; 1d=845813
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AlIM — Atoms In Molecules

2005 Parr J.Phys.Chem. ,,AIM je uzite¢ny koncept, ale nelze ho
experimentalné proverit. ..
2009/X CAS: pres 50 milionu substanci a pres 61 milionu sekvenci

JADRA ... (geo)metricka struktura - Born-Oppenheimer
souradnice jader jsou parametry ve stacionarni

Schrodingeroveé rovnici — PES
soufadnice X,y,z | Z-matice

ELEKTRONY ... W] elektronova hustota - DF
ELEKTROMAGNETICKE POLE + PAULIHO PRINCIP

Izomery, ,,vazby*, topologie,
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popis geometrie molekuly pomoci Z-matice
(vnitfni souradnice)

polohu jadra D Ize urcCit pomoci
tfi predchazejicich jader C, B a A
zadanim vzdalenosti od CD,
vazebneho uhlu BCD a

torzniho uhlu ABCD

ne(0;180) Ad

£e(0;+£360)
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Celkova energie molekuly

E=c¢c,+e&,,+&,+¢

vib trans

e zakladni stav

e energie nuloveho bodu

e Spojita zmena translacni energie
e Boseho kondenzace

e nerigidni molekuly
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Elektronova struktura molekul

poCet elektront ... naboj

spin elektronu ... multiplicita 2S +1
e singlet - drtiva vétSina molekul v zakladnim stavu
e dublet - radikaly

e iriplet - excitované stavy molekul

o kvartet, kvintet...(slouCeniny d-elementu)
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orbitaly (MO LCAO)

vychodisko ke kvantitativnimu popisu (viceelektronove funkce)
kvalitativni teorie (interakce orbitalu, prekryv)

orbitaly:
vazebné - antivazebné (energie)
obsazené - neobsazené (2;1;0)

hrani¢ni (FO) — dominantni tloha (struktura i reaktivita)

¢ HOMO - donorni vlastnosti
o LUMO - akceptorni vlastnosti

pr.: tvar molekuly urcuje maximalni separace HOMO a LUMO
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Hyperplocha potencialni energie — PES

e pocCet vnitrnich souradnic molekuly:

3N -6 nebo 3N -5 pro linearni molekuly

e souradnice jader jsou parametry reseni Schrodingerovy

rovnice E = E(Q1’Q21Q3""Qi""Q3N—6)
e kazdy elektronicky stav ma svou PES

e soucet potencialni energie jader a celkové energie elektronu
(potencialni + kineticka) pfedstavuje efektivni potencial,
vV nemz se pohybuji jadra — proto PES
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STACIONARNI BODY S—E =0 pro véechna i

O°E
oQ’
e [okalni minima ... stabilni seskupeni jader (molekula, izomer)
O°E

<0

- > 0
0Q,
e sedlove body prvniho fadu ... tranzitni stavy reakci
O°E oo O°E
—>0 pro 3N -7 souradnic a —<0
i aQr.k.

= r.k. —reakcni koordinata popisuje mechanismus
— energetické naroky (bariéra) urcCuji rychlost reakce
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enargie
energie

TS TS
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Symetrie molekul

prvky & operace symetrie

symetrie

stredu

prvek operace symbol L . poznamka
operaci
identita neudélat nic E 1 obdoba nasobeni jednickou
lastni foden C 0 n je cetnost osy;
vlastni osa otoceni .y ,
" ota¢ime o Uhel 21t/n
nevlastni otoceni a S e P [ n(;l‘f,’lko Y C”;. y
0sa. | zreadlent - nebo zrcadlime v rovine
kolmé na osu
rovina |zrcadleni v roving] o 1 =S
stred zrcadleni ve :
| 1 ESZ

Pavel Kubacek, Brno, MU, 2015
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bodova symetrie (fixni bod pfi operacich)
vsechny operace symetrie tvori grupu symetrie ...

pf'/ HZO — sz

stejnou symetrii mé:

/ \ Br
@) Cl /1 I, \ \\\\CI
V4 W ) )

H H
N N | N,

‘ N Br
H

geometrie, spektroskopie,
elektronova struktura (klasifikace MO a jejich interakci),
reaktivita (zachovani orbitalové symetrie)
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vlastni osa

¢
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rovina symetrie
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rotacné reflexni osa

stred symetrie
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Mezimolekuloveé interakce

projev elektromagnetickeho pole

,van der Waalsovy sily*

Pavel Kubacek, Brno, MU, 2015

sila F

potencialni energie E

Interagujici molekuly
potencialni energie interakce
a odpovidajici sila

s |
o _dE,
dr
mezimolekulova
Fy vzdalenost ¥
|
|
|
|
|
|
|
[
[
[
[
{. . }{ ......
repulze atrakce
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Zavislost sily a energie mezimolekulovych interakci

na vzdalenosti I a typicke hodnoty interakCni energie Ep

interakce sila  energie E_/kJmol™
ion -ion rs r —700
ion - dipol r r= —70
ion - (indukovany dipdl) r r* —70
dipdl - dipdl r’ r° -15
dipdl - (indukovany dipdl) r™” r° -1
disperze r’ r° -50

repulze r r
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