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PocCatky chemie

Prvni pisemna zminka o chemii
Mezopotamie 1200 pf. n. 1.

Tapputi-Belatekallim - vyrobkyn¢ parfémi




Véda a vyzkum

Technologie — aplikace znalosti k preméné okoli,
vyrobky k prodeji a pouziti

Aplikovany vyzkum — kratkodoby, pouziva poznatky
zakladmho Vyzkumu praktlcke aplikace

Zakladnl Vyzkum dlouhodoby, cilem nejsou aplikace ale
objevovani novych prirodnich zakont a ziskavani novych

= poznatkd a principti — vyzkumné skupiny Ustavu chemie,
biochemie, RECETOX, NCBR a CEITEC




Véda a védecka metoda

Véda — Kvantitativni studium ptirody a pfirodnich zakonu.
Proces, pt1 kterém se ziskavaji nove poznatky a formuluyi
zakony popisujici pfirodni jevy.

Empirické postupy feseni problému - pokusy a pozorovani.

Zabyva se pouze racionalnimi vyroky, ktere 1ze potvrdit
nebo vyvratit pozorovanim nebo experimenty.

Sir Francis Bacon
(1561-1626)

Zakladatel
empirismu




Véda

 Systematizovany soubor znalosti,
védomosti a zobecnéni, které jsou
povazovany za pravdive

» Védecka metoda, jiz jsou tyto znalosti
ziskavany - pozorovani, pokus, dedukce —
vedouci k objektivnim zdkonim

» Védecky jazyk - presné definované pojmy

1605 - Francis Bacon

The Proficiency and Advancement of Learning |

Formulace védecké metody
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Véda a védecka metoda

Pozorovani (kvalitativni)

Meéreni (kvantitativni) Prirodni zakon
—) ..
(co se déje)

Teorie, model
(proc€ se to d¢je)

Hypotéza, vysvétleni, predpovéd’

Modifikace teorie
Experiment, oveéreni

Spravné navrzeny pokus (napt. méfit jednu proménnou,
ostatni konstantni) potvrdi nebo vyvrati pravdivost hypotezy.
Hypotéza, ktera neobstoji musi byt odmitnuta. Pokusy
potvrzujici hypotézu musi byt reprodukovatelné.




Pozorovani a vysvétleni

Prvni vysvétleni prirodniho jevu — hypotéza aspésné
testovana vyplnénou predpovédi:

Thales Miletsky (624 - 543 pt. n. 1.)

Vysvétlil zatméeni Slunce — mésic v novu piejde pres slunecni
kotou¢

Predpovéd’ dalSiho zatméni Slunce 585 pr. n. 1.
(21.8.2017 USA)

Pocatek védeckeho mysSleni, racionalni ptistup bez mystiky a
nabozenskych predstav

Chemie - Zakladni prvek je voda




Pocatek moderni védy a védecké metody .

Teorie, model
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Experiment, ovéieni

1543 Mikolas Kopernik
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Johann Joachim Becher W 2vz
(1635 - 1682) Georg Ernst Stahl

Prvni konzistentni vysvétleni nékolika (1660 - 1734)
prirodnich jev: Flogiston

Pozorovani a vysvétleni

1) Hoteni uhli = uvolnéni flogistonu

2) Hotreni kovli = uvolnéni flogistonu + vznik oxidu

3) Reakce uhli s oxidy kovu (rudy) = redukce na kov
prenos flogistonu z uhli na oxid (kov = oxid + flogiston)

Pocatky kvantitativnich experimenti

PROBLEM: Kov hoii = oxid + flogiston

Pii1 oxidaci kovu je hmotnost produkti vyssi = flogiston mg_
negativni hmotnost ®




Pozorovani a vysvétleni

Vyvracenim flogistonové teorie se vytvarela moderni chemie.
Nespravna teorie je postupné vyvracena na zakladé experimentu,
které odpovidaji nove teortii.

hofeni = sluCovani s O,,
vyS$$i hmotnost produktt - vazeni

Z.akon zachovani hmoty

flogiston = -0, Antoine Laurent Lavoisier

Zah¥ivani HgO (1743 = 1794)

(redukce na kov bez flogistonu z uhliku)




Tri objevitelé kysliku

Carl Wilhelm Schelle Joseph Priestley Antoine Lavoisier
(1742 — 1786) (1733 — 1804) (1743 — 1794)
1771 ptipravil O, pripravu publikoval 1783

publikoval az 1777 1774, plyn nazval Oxygen = prvek
(ochutnaval chemikalie) deflogistonovany

vzduch
Zahrivani HgO, Ag,CO;, Mg(NO,;),, NaNO,




Prirodni zakony a teorie

Prirodni zakon

— tvrzeni, které sumarizuje opakovana pozorovani ptirodnich jevu,
méni se jen ziidka (Coulombiliv zakon, Periodicky zakon, Trestni)
Pravdivy, univerzalni, absolutni, stabilni, reverzibilni, jednoduchy.

Teorie

— tvrzeni, které vysvétluje znama fakta a zakony z nich vyplyvajici,
jsou produktem lidského mysleni a mohou se ménit nebo byt uplné
odmitnuty pod vlivem vyvoje novych experimentalnich metod,
presné€jSich méteni

Objektivita — plati vzdy pi1 splnéni potiebnych podminek
Schopnost predpovédi — predpovi existenci dosud nepozorovanych

jevi ”




Periodicky zakon

IUPAC Periodic Table of the Elements

2 Kay: 13 14 15 16

4 atomic number 5 & T &8

Be Symbol B C N 0]
name boran carbon nitrogan axygen

benyllium
a01z standard atomic weight (1080, 10.83] | [1200.1202) | peoa 1401 | [1599.18.00]
12 13 14 15 16 17
Al Si P S Cl

aluminium silicon suifur chiorina
9 10 12 2533 2208, 28.09] 3097 [3205,3208] | [3544,35.45)

magnasium
[2430,24.3] 3 4 5 6 T 8
27 28 30 31 3z 33 34 35

20 | 22 23 24 25 26
Ca Sc Ti V' Cr Mn Fe Co Ni Zn Ga Ge As Se Br
i galiium garmanium salenium bromine

poassium calcium chromium iron cobalt nickal
3aio 008 5200 5893 58689 6972 7263 78.98(3) 7990, 79.91]
46 48 49 50 51 52 53

v 38 38 40 41 42 43 44 45

Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Cd In Sn Sb Te |

rubidium stronfium yttrium Zirconium molybdenum | technetium ruthenium rhodium palladium indium tin antimony tallurium
8547 a2 s 1.2z 85.96(2) 1011 1023 106.4 114.8 1187 118 127.8
55 56 57-71 72 73 74 75 76 77 78 &0 81 82 83 &4 85
Cs Ba | wtewis | Hf Ta w Re Os Ir Pt Hg Tl Pb Bi Po At

hafnium tantalum tungsten rhanium osmium iridium platinum marcury thallium lad bismuth palonium

1785 180.9 1838 1862 1802 1322 1951 200.6 [204 3, 204 4] 7.2 2180
114 116

104 105 106 107 108 109 10 12

Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds g Cn Fl Lv
flaovium

rutharfordium dubnium bahrium hassium maitnerum | darmstadtium copamicium

caesium barium
1323 137.3

87 88 89-103
F r Ra actinoids

francium radium

&0 61 64 66

Nd | Pm Gd Dy
gadolinium dysprosium

naodymium promathium
173 1 1825

1442

92 96 98
u _ m | Cm cf

califomium

uranium
2380
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Joachim Jungius
(1587 - 1657)

Zakladatel védeckeho jazyka
Potieba presné definice pojmu

Zéakladem védy je experiment
a zavery z n¢ho vyvozené

Védecky jazyk - presna definice pojmu

e Chemickeé nazvoslovi

(Jména prvki, obecné a systematicke
nazvy sloucenin)

* Nazvy laboratorniho nadobi a
pristroju (Bunsenuv kahan,
Erlenmeyerova barka, Soxletuv
extraktor)

* Jmenné reakce (Grignard, Wittig,
Heck, Suzuki)

* Nazvy zakonu, rovnic a principu
(Boyle, Schroedinger, Boltzman,
Avogadro, Arrhenius)




Védecky jazyk - presna definice pojmu

Guyton de Morveau 1782
Pocatky systematického chemickeho nazvoslovi
Lavoisier, Berthollet, de Fourcroy, Berzelius, Werner

Jan Svatopluk Presl - Lucba ¢ili chemie zkusna
(1791-1849)
P = Kostik, Cr = Barvik
English
[UPAC
—nazvoslovi anorganickeé chemie
Blue Book — nazvoslovi organické chemie
—nazvoslovi fyzikalni chemie
White Book — nazvoslovi biochemie
Gold Book — kompendium chemickée terminologie




Model
Realny svét existuje. (Matrix)

Model je pokus popsat realn¢ objekty pomoci mySlenych idealnich
objektu. Vysvétlit prirodni jevy na mikroskopické trovni (napf.
atomy) pomoci pozorovani a zkuSenosti na makroskopické trovni.

Model je zjednoduseny obraz skutecnosti, ktery usnadni vysvétleni
problému. Pouziva idealizace a aproximace.

Model neni totozny s realitou, je to lidsky vytvor zalozeny na
nedokonalém poznani a pochopeni prirody.

Modely se stavaji komplikovanéjSimi a podrobnéjSimi s vyvojem
naseho poznani. 19




Model

Novy presnéjsi model s
piichodem presnéjSich
metod méfeni.

Pokrocilejsi model
obsahuje predesi¢ (spravne)

modely jako zvlastni
piipady
(polomér H atomu).

Electron



Model

Jednoduché modely obsahuji mnoho
zjednodusujicich a omezujicich podminek a
predpokladu, mohou tedy poskytnout jen
kvalitativni informace

Atom H — Bohruv model

Pro efektivni pouziti modelu je nutno znat jeho predpoklady a
omezeni, jeho prednosti a slabiny. Lze klast jen takové otazky,
na které muze dany model odpovédét.

I kdyZ je model uziteCny pro vysvétleni velkého poctu jevu,
nelze predpokladat, Ze bude fungovat v kazdém pripadé.




Model

"Jediné, co mé zajima, je najit soubor pravidel, kterd by
souhlasila s chovanim pvirody, a nezkouset jit prilis

daleko za to. Zjistil jsem, Ze vétsina filozofickych diskuzi
je psychologicky uZitecnd, ale nakonec, kdyz se podivate

zpatky do historie, zjistite, Ze to, co bylo kdysi receno s
takovou pddnosti, je temer vZdy - do jiste miry -
nesmysiné!"

Richard P. Feynman
(1918 — 1988)
NP za fyziku 1965
Manhattan Project
Nanotechnologie
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Teorie a experiment

Ubi materia, 1b1 geometria
Kde je hmota, tam je geometrie

meéreni

Johannes Kepler
(1571 - 1630)

Aby byl experiment piijat za pravdivy,
musi byt nezavisle verifikovany, zopakovany.
Samocistici vlastnost védecké metody




Experiment

Prib¢h o Sesti slepych bratrech

sténa

provaz




Elementarni analyza Experiment

RTG strukturni analyza

Hmotnostni spektrometrie, MS Vibracni spektroskopie, IR, RA




Kvantitativni experiment

Johann Baptista van Helmont

(1579 - 1644)

Robert Boyle
(1627 - 1691)

Objemy plynii
Joseph Black

(1728 - 1799) :
Hmotnost reaktantu a produktu

Henry Cavendish
(1731 - 1810)




Kvantitativni experiment = méreni

Hmotnost, délka, ¢as - od nepaméti

Teplota - 1724 Daniel Fahrenheit (1686—1736)

Messen heist Wissen

"When you can measure what you are

speaking about, and express it in numbers,

you know something about it; but when you

cannot measure it, when you cannot express

it in numbers, your knowledge is of a

meagre and unsatisfactory kind. It may be  [ord Kelvin

the beginning of knowledge, but you have (William Thomson)
scarcely, in your thoughts, advanced to the (1824-1907)

stage of science." 27




Kvantitativni experiment = méreni

GRADE INFLATION
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VeliCiny, Rozméry, Jednotky

Priklad: http://www.labo.cz/mftabulky.htm
VeliCina: E, energie

Rozmér: kg m? s

Jednotka: J, eV, kalorie,

Ziakladni rozméry: delka, Cas, hmotnost, elektricky naboj, mol,...
Slozené rozméry: rychlost = délka x (¢as)™!

Frekvence?
Bezrozmérné veliCiny:

Poméry dvou stejnych veli€in (napt. molarni zlomek)
Argumenty In, exp, sin, cos, tan




Z.akladni jednotky SI

Veli€ina Jednotka Zkratka

Hmotnost Kilogram kg

Délka Metr m

Cas Sekunda S

Teplota Kelvin K

Elektricky proud Amper A

Latkové mnozstvi \Y% )|

Svitivost Kandela




Z.akladni jednotky SI

1 m = délka drahy, kterou probéhne svétlo ve vakuu
za 1/299 792 458 sekundy

1 kg = hmotnost mezinarodniho prototypu Kilogramu
ulozeného v Mezinarodnim uradé pro vahy a miry v Sévres u
Parize (jedind jednotka definovana na materialnim objektu)

1 s = doba rovnajici se 9 192 631 770 periodam zareni, které
odpovida prechodu mezi dvéma hladinami velmi jemné
struktury zakladniho stavu atomu cesia-133




Z.akladni jednotky SI

1 A = staly elektricky proud, ktery pri pruchodu dvéma
primymi rovnob€znymi nekone¢né dlouhymi vodici
zanedbatelného kruhového prirezu umisténymi ve vakuu
ve vzajemné vzdalenosti 1 metr vyvola mezi nimi stalou silu

2.10"7 newtonu na 1 metr délky vodice

1 K=1/273.16 termodynamické teploty trojného bodu vody




Z.akladni jednotky SI

1 mol = latkové mnozstvi soustavy, ktera obsahuje pravé tolik
Castic (atomu, molekul, elektroni, nebo jinych entit), kolik je
atomu v 0,012 kilogramu (piesné) nuklidu uhliku >C
e coeennns 6,022 1023

Pocditani atomu vazenim

1 cd = svitivost zdroje, ktery v daném sméru vysila
monochromatické zareni o kmito¢tu 540 1012 hertzi a jehoz
zarivost v tomto sméru je 1/683 wattu na steradian




Nasobky — predpony

Y
Z
E
P
T
G
M
k
1




Nasobky — predpony

% =0,01 = 1v10?
%0 =0,001 =1v10°

ppm=1gv1tnebo 1 atom v 10°atomech
(part per million)

ppb=1mgv 1 t nebo 1 atom v 10° atomech

ppt=1pug v 1 tnebo 1 atom v 10!2 atomech




Hmotnost m / kg
Atomova hmotnostni jednotka

1/12 hmotnosti atomu nuklidu 2C

1 u=(1 amu) = 1.6606 1027 kg

A. Einstein: hmotnost télesa v pohybu je vétSi nez hmotnost v klidu

Rychlost télesa v
Klidova hmotnost télesa m,,

Rychlost svétla ¢ =2.9979 108 m s™!

36




Budouci definice 1 kg ?

Koule z velmi ¢istého 23Si

Objem koule zméren laserovou interferometrii
Objem na jeden atom Si z rtg. difrakce

Pocet atomu v kouli

Avogadrova konstanta




Latkové mnozstvi n / mol

Avogadrova konstanta = pocet atom uhliku
v 0.012 kg (12 g) nuklidu *C

N, =6.022 140 78 (18) 10> mol!

Latkové mnozstvi n, jednotka mol
n = podil poctu Castic N (atomu, molekul, elektronu,....) a N,




Atomova a molarni hmotnost

Atomova A4, a molarni hmotnost M

Hmotnost 1 molu latky, kg mol~!

A (PC)=12xuxN,=

=12 x 1.6606 1027 kg x 6.022 10> mol~! =

=(0.01200 kg mol~'=12.00 g mol~!




Délkal// m
1 Angstrom = 101 m

( )
1A =100 pm=0.1 nm

Bohrtiv polomér Anders Jonas Angstrom
a,=5.310"m=0.53 A (1814 - 1874)

Délky vazeb v molekulach 1 az 4 A
Primér atomu Cu je 2.55 A

Primér vesmiru: 17 miliard svételnych let=1.6 10°°m
Primér atomového jadra=10"""m




<

Atomove poloméry (pm)

!!I E i M O F

152 113

186 160

2y 1%7

247 215
"II!‘III' ‘WII!!II'

265 217




Vazebné vzdalenosti

Vazebné vzdalenosti (v A)

Vazba CC CN CO CH NH OH

Jednoducha 1.53 147 142 1.09 1.00 0.96

Dvojna 1.34  1.27 1.21

Trojna 1.20 1.15

6?
Ko\lk pm )




Objem molekuly fullerenu Cy,
asi 500 A3

Molarni objem 1dedlniho plynu = objem 1 molu plynu

pr1 teploté 0 °C a tlaku 101 325 Pa (STP)
Vv = 22.414 1 mol™!

pi1 teploté 0 °C a tlaku 100 000 Pa (1 bar)
Vv = 22.71 I mol™!




g cm3

Hustota zavisi
na teplot¢ a tlaku

Hustota p

Latka

Hustota pii 20°C /g cm™3

Kyslik

0.00133

Benzen

0.880

Lithium

0.535

Voda

0.9982
(1.00 pro lab. vypocty)

Hlinik

2.70

Zelezo

7.87

Olovo

11.34

Rtut

13.6

Zlato

19.32

Iridium

22.65




g cm3

Hustota zavisi na teploté Pyknometr

P11 20 °C
Nadoba na doliti IN
Nadoba na vyliti EX




Cas

Kinetika déju, chemickych reakci

t/s

Udalost

10-2!

Jaderné srazky

10—15

Excitace elektronu fotonem, femtosekundova sp.

10—12

Radikalové reakce, prenos energie, valen¢ni
vibrace

10~°

Fluorescence, rotace, prenos protonu

10-¢

Fosforescence, difuze, konformac¢ni

1073

Rychlé bimolekularni reakce

10°

Uder srdce, pomalé bimolekularni reakce




Rychlost v

Rychlost svétla ve vakuu

¢ =2.99792458 103 m s !
(pfesnc)

3108 ms—!
300 000 km s —!

chelson

. (1852 - 1931)
E=mc vi=c NP za fyziku 1907




Frekvence, vinova délka, vinocet

Pocet periodickych déju za ¢asovy interval
Frekvence v = 1/¢, Hz=s"!

Kmity

Vibrace /

Rotace
Srazky molekul

Vzdalenost mezi dvéma maximy

Vinova délka A, m vid=c

c=2.998 1085m s~!

Pocet vln na jednotku délky
Vlnocet ¥=1/A4, cm™!




Frekvence, vinova délka, vinocet

Visible spectrum

vA=c
8 &

VInova délka, m

100 ! 102 10+ - 10 10
] [ 1

radic microwave infrared _ Gamma-

Frekvence, Hz h

I I
10::: ‘ 1E| 10
4 M 1 )

RN

Energie fotonu, J




Ctyfi zakladni sily - interakce

Gravitacéni

Elektromagneticka
(e-e repulze, p-e pritazlivost)

Silné interakce
(Jaderné, drzi protony pohromad¢)

Slabé interakce
(drzi p a e pohromad¢ v neutronu)

LIGO - Laser Interferometer
Gravitational-Wave
Observatory 2015




Sila F

1 Newton = gravitacni sila pusobici na jablko

F=mg

g=9.80665 m s72 =

Isaac Newton
(1642 - 1727)




Elektricky naboj ¢
Elementarni naboj, e

e=1.60210°°C 1C=1As

Vsechny naboje jsou celistvym nasobkem e i

q=2Ze
Charles Augustin Coulomb

Coulombuv zakon
(1736 - 1806)

Pritazliva sila /" mezi dvéma naboji
opacn¢ho znamenka je neptimo
umérna druhé mocniné vzdalenosti
mez1 nimi a pifimo umeérna velikosti
naboju g.




Tlak p

1 Pascal = tlak kterym puisobi jablko na 1 m?
1Pa=1Nm>

1 atm = 101 325 Pa =760 mm Hg (Torr) = 1.01325 bar
1 bar = 10° Pa =100 kPa

Standardni tlak = 1 bar =100 000 Pa




, Teplota T
Kelvin, K

Absolutni nula 0 K je nedosazitelna
Entropie dosahuje minima

—273.15 °C

Soucasny rekord: ~100 pK A‘
(-

Kvantov¢ efekty

Celsius, °C Lord Kelvin
0°C=273.15K (William Thomson)
(1824 - 1907)

T[°C] = T[K] — 273.15

54

Standardni teplota (termodynamika) = 25 °C =298 K




1592 Galileo Teplomér

1629 teplomér plnény brandy
Joseph Solomon Delmedigo, I€kar a rabin

1724 Daniel Fahrenheit (1686—1736) Hg

Zmeéna fyzikalni vlastnosti zavisle na teploté:
* Objemova roztaznost rtuti
» Délkova roztaznost kovu Definice Celsiov stumi
. . ’ 5 cImicec LCIS10Vy Stupnice
Elektrwky Odp or kovu Teplota tani ledu pti 1 atm =0 °C
 Stav kapalnych krystali Teplota varu vody pii 1 atm = 100 °C
Rozd¢€l na 100 dilka
I'TS-90 Mezinarodni teplotni stupnice
Trojny bod vody =273.16 K




e-Hydrogen (T) 13,8033

ITS-90 Mezinarodni teplotni stupnice Neon (T) 24,5561
Oxygen (T) 54,3584

. Argon (T} 83,8058
T = Trojny bod Mercury (T) 234,3156

Water (T) 273,16
Gallium 302,9146
Indium 4297485

Interpolace Tin 505,078

Zine 692,677
Aluminium 833,473
Silver 123493

Gold 1337,33
Copper 1357,77

Kalibrace




Teplota tani

Kapalné prvk
Teploty tani prvku P PEVEY

Tai il (|




Energie E

1 Joule = energie uderu lidského srdce
Zakon ekvivalence mechanicke prace a tepla

1 cal=4,1841]

1 eV = kineticka energie elektronu,

ktery je urychlen potencidlem 1 V James Prescott Joule
(1818 - 1889)

E=eU=1,6021010"1C x1 V= zak J. Daltona
=1eV=1,6021010"1°]

1 eV (molekula) ' =1eV x N, =96 485 J mol™!




Energie E

E=mc*=1.66102"kgx (3.00 105 ms~1)>?=1.4910"19]
I amu =931.4 MeV

E ., =" mv*

E.. =32kT

k=1.380662 1023] K1 Boltzmannova konstanta
kT =1 zJ] pro laboratorni teplotu

E=hv
h=6.626176 10 34] s Planckova konstanta




Energie E

E_ . = E(elektronova) + E(vibracni) + E(rotac¢ni) + E
E(elektronova) 100 kJ mol™!
E(vibra¢ni) 1.5 — 50 kJ mol-!

E(rotacni) 0.1 —1.5 kJ mol™!




Vazebné energie, kJ mol-!
(jednoduché vazby)

O S F (@] Br

H
C
W
O

240
216 190
208 175 149
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Eneray Energy
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Vazebna energie N,

E,., =942 kJ mol™!
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1909 Fritz Haber
N,(g) + H,(g) exo

Pouziti

80% hnojiva
10% plasty
5% vybusSniny

500 °C, 250 atm, Fe katalyzator

vytézek 20%

NP za chemii 1918




