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Dipolovy moment
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Jednotka dipéloveho momentu byla pojmenovana po

nositeli Nobelovy ceny za chemii v roce 1936, holandskem

fyzikalnim chemikovi Peteru Debyeovi, ktery se zabyval polarnimi
molekulami
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Peter Debye (1884-19606)

energie ~ 1/r®




Interakce nahodny .
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energie ~ 1/r°

Fritz London
(1900-1954)




Souhrnné oznaéeni

e Debye + Keeso

e pFitazlivé sily
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se orbitaly prekryvaji




prekryvové repulze

Pauliho repulze (prekryvoveé repulze)

© @ €O

Pozor: podstatou této
repulze neni klasicky elektrostaticky efekt odpuzujicich se elektront!
Elektrony jedné molekuly sice odpuzuji elektrony druhé molekuly, ale take
pritahuji jeji jadro, a vysledny efekt praniku elektronovych obalu je stabilizace,
tzv. «penetration energy», ktera je negativni!

energie~ 1/r"n = 9-12




prekryvové repulze

Interakcni energie dvou atomui He

kcal/ml ' H'E'Fll..lll?-hra A

.RepuIS|on (Pauli) H

Elektrostatickou stabilizaci v
dusledku prolinani
elektronovych obal
(penetration energy, viz
pfedchozi obrazek) zde
zanedbavame.

« Lennard-Joneslv
potencial »

Dispersion (London) /&
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X-H---A vodikovy miistek

akceptor A ma vzdy volny elektronovy par
atom X donoru je vétSinou silné elektronegativni (N, O, F)

® proc je vodikovy mistek zvlastni interakce?

® ddisledek struktury vodikového atomu:

Ma pouze 1 elektron, ten je navic delokoalizovan

smerem k (vetsinou elektronegatinejsimu) atomu, na

kterKje H-atom navazan. Pauliho repulze s atomem
u

vodiku je tedy podstatné slabsi nez s jinym atomem.

® Ma nekolik slozek:

- elektrostatickou, ktera u silnych H-mustkl prevazuje
- indukcni (dipol X-H polarizuje A)

- disperzni (vSudypritomna)

- proti témto slozkam pasobi prekryvova (Pauliho)
repulze

- kovalentni spojenou s prenosem naboje z volného el.
paru akceptoru do antivazebneho orbitalu donoru X-H




CviCeni 1
Replikace DNA: PopiSte ulohy nasledujicich enzymu:

- DNA polymeraza Il
- DNA polymeraza

- Helikaza

- DNA-ligaza

- Primaza

- Topoizomeraza




Cviceni 2. Lennard-Jonestiv potencial se bézné vyjadiruje tremi riznymi zpusoby: 1. pomoci
parametra A, B; 2. pomoci parametru o, €; 3. pomoci parametru g, r, (viz spodni graf).
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CvicCeni 2a: vyjadreteca o
pomoci

parametrt Aa B
Cviceni 2b: odvodte

vzorec pro V(r) pomoci
parametrucsar,;
vyjadrete A a B pomoci

parametrucar, o:r(V=0) r,:r(Vmin)
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