Prvek

Thales Miletsky (640 - 546 pt. n. 1.) zakladni prvek = voda
Anaximenes (~570 pf. n. 1.) zdkladni prvek = vzduch
Herakleitos (540 - 475 pt. n. 1.) zakladni prvek = ohen

Empedokles (490 -4 30 pt. n. 1.)
4 zakladni prvky = ohen, voda, vzduch, zem¢

Aristoteles (384 - 322 pt. n. 1.) 4 zakladni prvky + ether



Pojem atomu

Leukippos (~450 pt. n. L.)

Je hmota spojita nebo nespojita?
Svét je tvoren z nedélitelnych Castic.

Demokritos (470-380 pf. n. 1.)
Pojem atom

Existuje nekonecné mnozstvi nekone¢ného poctu druhu
atomu, kter¢ jsou v neustalém pohybu a kombinuji se.



Vyvoj znalosti o slozeni atomu

1807 Slouceniny jsou drzeny
pohromadé¢ elektrickymi silami.

Ziskal alkalicke kovy z jejich soli
Elektrolyza taveniny K,CO; - K

Elektrolyza taveniny NaCl — Na

Humphry Davy
(1778 - 1829)

-
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Faradayuv zakon

1833 MnozZstvi vylouc€ene¢ latky pii elektrolyze je ptimo
umérné proslému naboji

Faradayova konstanta = F
naboj 1 molu e = 96500 C

1 mol M#* 96500 C x z
n molu M?* Q=1It
m = M It Michael Faraday

S E (1791 - 1867)



Slozeni atomu

1874

Elektfina je tvofena diskrétnimi negativné nabitymi
casticemi

1894 nazev elektron

George J. Stoney
(1826 -1911)




Slozeni atomu

Katodov¢ paprsky, 1898-1903

Vychazeji z negativni elektrody, pohybuji se po pifimce,
zahtivaji kov, otaceji vrtulku

Jsou stejné pro rtizne druhy katodového materialu a
pouzitého plynu

Jsou odpuzovany zapornym potencialem

Experimentalni potvrzeni existence
elektronu

Specificky naboj
g/m,=-1.76 108 C g~  J.J. Thomson
(1856 - 1940)




Katodoveé paprsky

Elektricke pole

Cathode

To Dacuum '
Pump |[]
Magneticke pole
Specificky naboj

g/m,=-1.76 108 C g !



Thomsonuv model atomu

—

Elektrony Kladny naboj rozptyleny




Naboj a hmotnost elektronu

1911 zméfil ndboj elektronu
Pomoci mlzné komory

q=-1.602 177 10-1° C
Elektricky naboj je kvantovan

z hodnoty g a g/m, vypocetl
hmotnost elektronu

m,=9.109 39 103! kg

Robert Millikan
(1868 - 1953)
NP za fyziku 1923



M¢éfteni rychlosti
padu kapicek pi1
ruzném napéti na
deskach

Oil spray

Atomizer

Mizna komora
Zdroj

1onizujiciho \_

Zarem ’ - r

Viewing
microscope

Electrically
charged plates

10



Anodoveé (kanaloveé) paprsky

Cathode

(-)

nnpat
High voliage source

Jsou rtizné pro ruzné druhy

Proton = /

q/m,=9.579 107 C g"! pouzitého plynu? odpuzovany
kladnym potencidlem,

mp = 1.672648 10—27 kg CeliStVé IléSObky —C,

nejmensi pro H,

q, = — elememtarni naboj = 1.602 177 101 C

11



Nuklearni model atomu

1911 Rozptyl o Castic

Rutherford's
Gold Foil aam— .

Experiment |~ o

Zinc Sulfide Screen

Ernest Rutherford
(1871-1937)
NP za chemii 1908

o particle source

12



Experiment - rozptyl o castic

Model 1

Model 2

VétSina projde bezezmény sméru

Prazdny prostor

Maly pocet je odrazen zpét
Srazka s masivni nabitou ¢astici = jadro



Nuklearni model atomu

VEtsSinu objemu atomu tvori
oblak negativniho naboje s
malou hmotnosti

Jadro atomu sestava z
pozitivniho naboje s vysokou
hustotou (1.6 10'4 g cm™3)

Hmotnost jadra ¢ini 99.9%
hmotnosti atomu

Jadro atomu

~107%A

|<— 1—51&—»\

14



Nuklearni model atomu

Pramér atomu ~ 1 A
Primér jadra ~ 10 4 A

Hustota jadra=1.6 104 g cm™>

Hmotnost jadra = 99.9% hmotnosti atomu

Region occupied by negatively
charged electrons
~<—— Approximately 10 "' m ;,-\

Nucleu

A Atom

Proton
(positive charge)

Neutron \
(no charge) - _ 0

—>] |=—
Approximately 10 14 m

B Nucleus

15



Objevy elementarnich castic

1890 100 1910 1920
I T T I O H AN B B I AN N A A I
e P
1920 1930 1940 1950
N B B A R BN B B A AR B
n et u.i nt ]{i
1950 1960
I I A I L L1
FAL 1114 44 4
005t PY%rlA! p v, a ...andmany
Kfas— 0T =0 wé w more!
R
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Elementarni castice

Castice

Symbol | El. naboj | Spin m, kg m , amu
Elektron e —1 Y2 9.11 1031 0.0005486
Proton p +1 2 1.673 10-%7 1.007276
Neutron n 0 Y2 1.675 10-27 1.008665

17




Atom

A, Nukleonove Cislo > 19 F

9

7, Protonove Cislo —

A=7Z+N
Nuklid = soubor atomu se stejnym A a Z

Prvek = soubor atomu se stejnym Z

18



Rentgenovo zareni

X zareni pronikajici hmotou

Wilhelm K. Roentgen (1845-1923)
NP za fyziku 1901

19



Rentgenovo zareni

il

U=30-60kV High Cathode
voltage rays
f’“\ source
Target i
}r/ » A
L 1%~
Anode Cathode
(+) )

X-rays
VInova délka A = 0.1 — 100 A podle druhu anody

L=1541 A

20



Spektrum rentgenova zareni

Kul\K

Koy

a

Intensity Kp

\ 1 Angstrom = 10" m

I T
0.4 0.6 .8 1.0

Vinova délka, A ’1



Moseleyho zakon

Target Material Dependent Lines of

X—rays.
Intensit
-.r:'; / KOL
/—’_/ L\ b
Fnergy 4 Henry Moseley

(1887-1915)
Z.abit ostrelovacem

Atomové Cislo prvku je rovno poctu protonu v jadre.

22



Sqrt(v) x 107

16 S

14

12

10 S

Moseleyho zakon

X-Ray Frequencies vs. Atomic Number

V(K )=V¥%R (Z-1)

(K, = vlnocet linie K
R = Rydbergova konstanta
Z, = cel¢ Cislo = protonove €islo

34 5 6 7 8 91011121314 151617 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32

Protonové Cislo 23



Moseleyho zakon

1913

Spravné poradi prvki v periodickém systému
Co 58.933
Ni 58.71

Predpovédél prvky:
Z=43,61,75

Oprava periodického zakona:
Vlastnosti prvku zavisi na protonovém Cisle
ne na atomoveé hmotnosti

24
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Protium Deuterium Tritium
{radivactive hydrogen)

{ordinary hydrogen) (heavy hydrogen)

'H ’H=D SH=T

LiSi se fyzikalni vlastnosti
Teploty varu (K) : H,20.4, D, 23.5, T, 25.0

25



'H
’H

12C
13C

14N
ISN

Prirodni zastoupeni, %

99.985
0.015

98.89
1.11

99.63
0.37

160
170
180

32Q
33Q
34Q
368

99.759
0.037
0.204

95.00
0.76
4.22
0.014

26



10
11B

160
170
130)

Kolisani prirodniho zastoupeni, %

18.927 - 20.337
81.073 - 79.663

99.7384 - 99.7756
0.0399 - 0.0367
0.2217 - 0.1877

19.9 (7)
80.1 (7)

99.757 (16)
0.038 (1)
0.205 (14)

Sledovani zmény pomeérncho zastoupeni 1zotopu je
vyuzivano v geochemii

27



Hmotnostni spektrometrie

Ne — Net+ e

J. J. Thomson
objevil dva

1zotopy Ne
4 Detector
1= o 2 20 21 22
20Ne 9048 gl | [t el Nl bl e o ;"E‘ES ﬂ]‘.mth;m
0 011 180 PES
2Ne 027 e
22Ne 9.25

Nakresli s1 hmotnostni spektrum Neonu! -



Hmotnostni spektrometrie

1. Ionizace 2. Rozdéleni podle m/z

magnetic field

spark plasma low
enerqgy
10NS ==
ts . — =" high
o | T ener
ﬂ || + — iung:,r
4
electrostatic
sample field channeltron
electrodes detectors
3. Detekce

29



Hmotnostni spektrometrie TOF

Ultraviolet Data
Laser Analysis
Oscilloscope
Sample ‘[
Probe Tl*ngEl* Detector

)RDrift By ? v
egion (m/z)

f

"Tﬂ(‘:{.l um 1 Amplifier
Deflection Vacuum
Plates

Voltage
Potential

30



Hmotnostni spektrum Hg

%

Relative number of atoms

196 0.146
198 10.02
199 16.84
200 23.13
201 13.22
202 29.80
204 6.850

15

10

Mass number

203 24 i

31



Hmotnostni spektrum CI,

35C1+ a 37C1+ (35C1_35C1)+ (35C1_37C1)+ (37C1_37C1)+

|

efatve
anuendance

| R | [ [
10 20 30 40 éﬂ 60 7O m/Z



lzotopomery

CHs CD; CD,H
f i i |
D

H,0 D,0 HDO H,"0

CDs

D

H,'80

H3;C—C=N D3C—C=N Do,HC—C=N

Hol3c—C=N H3C’C=N HC—C=N

33



Izotopicka substituce

Znacené slouceniny C/°N peptidy

AlH,/AID, IR vibrace ¥ = 1/2n (k /m)”

Redukovana hmotnost: m = m;m,/(m, + m,)

H/D kineticky 1zotopovy efekt: ky/kp=4—15

34



Hmotnhost — mol — Avogadrova konstanta

Prvky se sluCuji ve stalych hmotnostnich pomérech:
NaCl: 23.0 g sodiku s 35.5 g chloru

Skala relativnich atomovych hmotnosti:
H=1.0,C=12.0,0=16.0

Definice molu: 12.0 g C =1 mol
Pak 23.0 g Na= 1 mol
1 mol =22 .4 litru

Zmerit kolik ¢astic je v 1 molu (Loschmidt, Perrin,...)
N, = 6.022 10} mol-!

35



Atomova hmotnostni jednotka

Avogadrova hypotéza: Pri1 stejné teploté a tlaku obsahuyi
stejné objemy ruznych plynii stejny pocet Castic

Nejsnadnéjsi bylo urcit relativni atomové hmotnosti plynu
Kyslik vazi 16krat vice nez vodik

Kyslik tvori sloueniny s vétSinou prvku, standard O = 16
*Chemicka analyza dava primérnou hmotnost

O = 16 (sm¢s 1sotopii)

Hmotnostni spektrometrie dava izotopovou hmotnost

160: 16 36



Atomova hmotnostni jednotka

1961 Atomova hmotnostni jednotka
kompromis mezi stupnicemi zalozenymi na
O/1%0 = 16, zvolili nuklid 12C

lamu=1u=1m,=1d=1 (Dalton) = 1/12 hmotnosti
atomu nuklidu 2C

1 amu = 1.6606 10?7 kg
Hmotnost 1 atomu >C je 12 amu (definice)

Hmotnost 1 molu 2C je 12 g presné

37



Relativni atomova hmotnost

Nuklidova hmotnost

Atomova hmotnost prvku = prumé&r hmotnosti 1zotopt
vazeny prirozenym zastoupenim

Relativni atomova hmotnost = m(A) / amu [bezrozmérna]

1 amu = 1.6606 1027 kg m(atomu)

A = amu

Hmotnost 1 atomu >C je 12 amu (definice)
Relativni atomova hmotnost 12C =12

Hmotnost 1 molu 2C je 12 g presné

38



Stredni atomova hmotnost

Ptirodni C:

98.892 % 12C 1.108 % 3C
Nuklidova hmotnost 1*C = 12 amu
Nuklidova hmotnost 3C = 13.00335 amu

Stredni atomova hmotnost C:

A, = (0.98892)(12) + (0.01108)(13.00335) = 12.011 amu

1 amu = 1.6606 10~%7 kg

39



Stredni atomova hmotnost

Hm. Cislo
92
94
95
96
97
98
100

Mo, molybden

Nukl. Hmotnost,
amu

91.906808
93.905085
94.905840
95.904678
96.906020
97.905406
99.907477

Y

14.84
9.25
15.92
16.68
9.55
24.13
9.63

40



Stredni atomova hmotnost

Prvek | Nuklidy Z N A Nuklidovd | PZ, % Atomovéa
hm., amu hmotnost,
amu
H H 1 0 1 1.007825 99.985
D 1 1 2 2.01410 0.015 1.0079
T 1 2 3
He SHe 2 1 3 3.01603 0.00013 | 4.0026
4He 2 2 4 4.00260 99.9998
4
B 10 5 10 10.01294 19.78 10.81
11 6 11 11.00931 80.22
F 19F 9 10 19 18.99840 100 18.9984

Platné Cislice

41



Stredni relativni atomova hmotnost

24.305
Mg

1 atom (prumérny) Mg ma hmotnost 24.305 amu

1 mol Mg ma hmotnost 24.305 g

42



Relativni molekulova hmotnost

Vypocet M. ze vzorce

M(CO,) =A(C)+2xA(0) = 44.01
M. (CuSO,.5H,0) =
= A(Cu) + A(S) + (4 +5) x A (0) + 10 x A (H)
= 249.68

Molarni hmotnost CuSO,.5H,0 = 249.68 g mol!

43



Vypocet % slozeni ze vzorce

C;H,,0,PN

M,(C;H,,0,PN) =
=3xA(C)+12x A (H)+4xA.(0)
+1xAMP)+1xA(N)= 157.11

M (C,H,,0,PN)=157.11 ............. 100%
LR W (©) TP 22.92%
12X A (H)uveeeeeeeeenreeeeeeeeeseeeennes 7.70%
RN N (0) T 40.74%
RSN {2 YO U 19.72%

44



Vypocet empirickeho vzorce

Vypocitejte stechiometricky vzorec slouceniny, ktera se
sklada z 26.58% K, 35.35% Cr a 38.07% O.

Hledame stechiometrické koeficienty x, y, z
Kr,O, 2658

—0.6798......... I
39.008

=235 06799, 1.0001
51.990

;3897 5905 3.4998
15.999

K Cry,000103.4908 —) K ,CY,0-

45



y A4

Rentgenovo zareni v medicine

46



Difrakce

Spektroskopie — energetické hladiny, interpretace poskytne
informace o vazebnych parametrech

Difrakce — Cisté geometricky jev, zavisi na rozlozeni
difraktujicich bodu (atomi1) a vinové délce zareni, poskytne
piime informace o rozlozeni atomu

NN N
R e N N N

Criginal W awes, nh out of phase
£ i ™ Dngﬂﬂﬂ nﬁ\ﬂ-_g.-fj.lt of ph:;_:f
AN N e
=

o ”‘\J ‘\J
ANARA
U U U Resultant Wi ave - completely destroved

Resultant W ave (D ouble amplitude)

a7



Difrakce zareni

Vznikaji kulové viny
interferuji = s¢itaji se
nebo odcitaji

Difraktujici bod

48



Difrakce

1912

Ptirozena miizka = krystal, napft. LiF, pravidelné usporadani
atomd. Vzdalenosti rovin (fadové jednotky A) jsou
srovnatelné s vinovou deélkou rentgenova zareni.

Max von Laue
(1879-1960)
NP za fyziku 1914 4




Difrakce na atomech

G

VT
"

spherical wave front

7

v l ‘ o

T

)

W W

\'

e

N XXX KX

50




Krystal

crystal
yd yd yd 4 ;"
_ yd yd i
molecule unit cell r y
S (Wl 1%
Lol ek cg ¥
oo S o ;. a4y
e &
L/
t %
L/

Z.akladni bunka
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Difrakce na krystalovych rovinach

planes

I
I
| -
dwl i electron dense
I i
I
I
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Bragguv zakon

72 d sin6 = n\ W. Henry a W. Lawrence Bragg
NP za fyziku 1915

Aﬂ planes
;. 5 7

T K o
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0
0
1

10

0
1
2

1
2
2

Praskova difrakce - Po

llxl

20 30 40 50 60 0 80 90

LIST OF THE 9 HIGHEST PEAKS
26.568 100.000 B. 0 1 1 37926 90.986 c. 1 1 1
61849 21193 E. 1 1 2 68524 17139 F. 0 0 2
87.202 5825 H 0 1 3 93243 4237 . 0 2 2

A

100

46.920
54.726
81.112

A A

110 120

29.478
11.524
3.779

54



Rentgenova strukturni analyza

55



Rentgenova strukturni analyza

Mapa elektronové hustoty

Polohy atomt v elementarni bunce
Vazebne délky a thly

Vibrace

56



¢y @

Jaderny spin, I
I=0: 12C, 10
I=%: n,p,C, H, 3P, °F, »Si

I>%:D,2Al, 14N
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Proton (I = ’2) v magnetickém poli

B,
e 1 Q m=-1/2

-
o~
-

-
-
-
- .
®a

-
s B
il 0

Ja— T;?ﬂ m = +1/2

l"l"r
-
-
-
-
-

Relative
Energy

*

Intenzita magnetického pole
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Periodic Table of the Elements

[.] Frequently measured nucle

Mot active nucled

! | Nuchde [ | Nuchde

0 |=C "o 32 [VMB. #Na, PCLYCl
12 I'H, B, PN, PF. 28 p (s [Mo, YAl

I FH. N 3 |8
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NMR

RozIisi

Geometricky (tedy 1 chemicky) odlisSné atomy v molekule
Intenzita signalu odpovida poctu jader

Z 1nterakci lze zjistit propojeni fragmentt v molekule

1287 1158

BC NMR OH

[+ a
m 121.4

P
158.1 ]

100 1050 140 130 1) 119 = 100



Ceo Je vysoce symetrickd molekula, vSechny atomy jsou
geometricky (tedy 1 chemicky) stejné.

Jediny signal v 3C NMR spektru

61



NMR

Dynamika pohybu molekul v zavislosti na teploté

2 536 4 O

._-ﬁh_ i _Ju"'-'u L
A gpw BT
T _-"r-"-'-_ _-'1-|:| DE

b s
e | T
28 g
I | T ¥
2.0 T5 7.0 6.5
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MRI-Magnetic Resonance Imaging

photo Unnversibiial Tinos

Paul C. Lauterbur
(1929)

Sir Peter Mansfield
(1933)

NP za fyziologii a medicinu 2003 63
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