Struktura a vilastnosti latek

Cast 3, krystalova vazba




Maji-li dva objekty (atomy) vytvofit chemickou vazbu, musi zavislost potencialni
energie na jejich vzajemné vzdalenosti tvorit potencialovou jamu.
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Vzdalenost odpovidajici dnu jamy pak pfedstavuje rovnovaznou vzdalenost
mezi atomy, tedy délku chemické vazby.




Vazebny potencial vznika jako superpozice pfitazlivych a odpudivych sil. Pfitom plati, ze:
pritazlivé musi byt vice dalekodosahové — prevladaji ve vétSich vzdalenostech

odpudivé vice kratkodosahové — prevladaji v mensich vzdalenostech.

Pokud aproximujeme pfitazlivé 1
sily potencialem Vr)= -
r
1
a odpudivé sily potencialem V(I”) T
V

musi pro vytvoreni vazebného potencialu byt
splnéna podminka




Je to zrejmé z nasledujiciho obrazku:
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vzdalenost atomu

VySSi mocnina ve jmenovateli rychleji klesa k nule pro velka r, ale také
rychleji roste pro mala r (srov. modrou a ¢ernou)

Vazebny potencial dostaneme tehdy, pokud strmé&jSi odpudivou silu (modra)
superponujeme s méné strmou pfitazlivou silou (Cervena).




Modeloveé potencialy chemicke vazby
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Morseuv potencial
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Pr.. Odvodte vztah pro harmonickou aproximaci Morseova potencialu.




Odpudiveé sily

Pfi prvnim pohledu Ize pfitomnost odpudivych sil vysvétlit jako prosty disledek
elektrostatické interakce:

-'—Hl- l'H—"" + = H- -H —-

Repulsive Forces
electron A — electron B
nucleus & — nucleus B

To je vSak velmi zjednoduSené. Stejné jako Cisté klasicky nelze vysvétlit samotnou
existenci atomu, nelze takto vysvétlit ani existenci odpudivych sil. Stabilni konfigurace
klasické mnoziny nabojl, jako celek elektricky neutralni, je mala koule.

Odpudiva interakce je zejména dusledkem Pauliho vylu€ovaciho principu. Pfi
pfiblizovani dvou atomu elektrony musi zménit svuj stav na jiny s vyssi energii.




Pritazlivé sily

1) Van der Waalsovy sily — interakce mezi elektrickymi dipoly
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Existuji tri druhy Van der Waalsovych sil

a) Interakce mezi polarnimi molekulami

(Keesomova interakce)

Priklad: interakce mezi
molekulami vody

pfitahovani

> <
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b) Indukéni sily (Debyeova interakce)

Polarni molekula polarizuje blizkou molekulu,
pak na sebe pusobi pfitazlivymi silami




c) Disperzni sily (Londonova interakce)

Nahodné fluktuace elektronové hustoty
generuji casteCné synchronizované fluktuace
blizkého atomu

Vzdy existujici interakce, a to i v pfipadech,
Ze zadna jina neni k dispozici (krystal hélia).
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2) lontova vazba (heteropolarni)

Vznika pri velkém rozdilu elektronegativit zaCastnénych
prvkd. Dochazi k pferozdéleni naboje mezi prvky a vzniklé
ionty na sebe pusobi pfitazlivou elektrostatickou silou.
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Vypocet elektrostatického potencialu v daném misté v poli okolnich atomu

Soucet elektrostatickych V= € Zj
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Problém konvergence

Pokud pocitame fadu tak, ze jednotlivé ¢leny odpovidaji sousednim iontim ve stejné
vzdalenosti od centralniho iontu (nalezi do téze koordinacni sféry), rada nekonverguje.

Je tfeba pfi sCitani postupovat po krocich, kdy do sumy pridavame elektricky
neutralni oblasti, tedy napfriklad krychlova okoli centralniho iontu (pro strukturu
krystalizujici v krychlové soustave.

Madelung Constant for Expanding Spheres vs Expanding Cubes
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3) Kovalentni vazba

H:H
H H - H
V kovalentni vazbé atomy spolecné 0
sdileji valencni elektrony. Ke kovalentni
vazbé dochazi mezi atomy s malym 0 0
rozdilem elektronegativit.

@ Electron from hydrogen
@ Electron from carbon

obrazky prevzaty z
http://en.wikipedia.org/wiki/Covalent_bond




Cistou kovalentni vazbou najdeme jen u identickych atomu se stejnou elektronegativitou.
Pokud maji atomy rozdilné elektronegativity, dochazi k pferozdéleni naboju a chemicka
vazba ma i CasteCne iontovy charakter. Hranice mezi kovalentni a iontovou vazbou neni
ostra. Kovalentni vazba s iontovym podilem se nazyva ,polarni kovalentni vazba“.

podil iontoveé vazby v krystalech

NaCl 94%
GaAs 31%
CdS 69%
Si 0%




3) Kovova vazba

Kladné nabité kationty kovl jsou v krystalové mfizce obklopeny ,plynem® volné
pohyblivych elektronu. Na rozdil od iontové €i kovalentni vazby tak elektrony
nejsou vazany k danému atomu Ci dvojici atomu s chemickou vazbou, ale jsou
tzv. delokalizovany.

Kovova vazba tak neni v pravém slova smyslu chemickou vazbou mezi dvéma
casticemi — atomy a jeji existence je vazana na kolektivni chovani vétSiho poctu
atomu — typicky v krystalické mrizce pevné latky.

Neexistuje dvouatomova molekula, kde by atomy byly vazany kovovou vazbou.
Napriklad molekula sodiku Na, v plynném skupenstvi je vazana kovalentni
vazbou.

K delokalizaci elektronu —
podobné jako v kovech -
dochazi i v nékterych

viceatomovych
molekulach, typicky
priklad je benzen.
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Srovnani jednotlivych krystalovych vazeb

typ vazby vazebna vlastnosti latek priklady
energie
Van der 0,01-0,1eV | za béznych teplot plyny He, C (vazba
Waalsova mezi rovinami v
grafitu)
iontova 3- 5eV za béznych teplot pevné latky, vysoky NaCl, KCI, KBr

bod tani, jako pevna latka izolanty,
kfehke, rozpustné v polarnich
rozpoustédlech (vodeé).

kovalentni az 5eV za béznych teplot pevné latky, vysoky Si, Ge, C
bod tani, jako pevna latka izolanty, tvrdé, | (diamant)
kfehké, nerozpustné v polarnich
rozpoustédlech

kovova 1eV kujné, vysoka elektrické a tepelna kovy
vodivost







