Naboj a hmotnost elektronu

1911 urceni naboje elektronu g
pomoci mlzné komory

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

« Kazdy naboj je celistvym ndasobkem
elementarniho naboje (elektronu)

z hodnoty g a g/m, vypocetl Robert A. Millikan
hmotnost elektronu (1868 - 1953)

NP za tyziku 1923
m,=9.109 39 103! kg



MIlzna komora

M¢ieni rychlosti
padu kapicek pii -
rizném napéti na o
omilzer
deskach 3
BErs e
(+) '.‘:::‘,':.::: . '
.Zdr.OJ 1ici | : Viewing
1onizujiciho \__ : g e
7w 4 ﬁ : ;-. .
zafeni = A
(=) :
Electrically
charged plates

Hmotnost olejovych kapicek
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,.--'/

Cathode

-)

High voltage source

Kationty plynu

|

Jsou rtizne pro ruzné druhy

Proton :

g/m_=9.579 107 C g"! pouzitého plynu, odpuzovany
P kladnym potencidlem,

mp = 1.672648 10—27 kg celistvé Il{lSObky —C,

nejmensi pro H,

q, = — elementarni naboj = 1.602 177 10~ C



Nuklearni model atomu

1911 Rozptyl a Castic na Au

Rutherford’s
Gold Foil
Experiment

Zinc Sulfide Screen

Sulfid zineCnaty | Ernest Rutherford
(1871 - 1937)
NP za chemi1 1908

o particle source

Radium — zdroj alfa Castic .




Experiment - rozptyl o ¢astic

Model 1
Thomson

> Model 2

Rutherford

VétSina projde bez zmény sméru
= Prazdny prostor

Maly pocet je odrazen zpét
Srazka s masivni nabitou castici = jadro



Nuklearni model atomu

V¢étSinu objemu atomu tvori
oblak negativniho naboje s
malou hmotnosti

Jadro atomu

Jadro atomu sestava z

pozitivniho naboje s vysokou ~10—4 A >{ }«—
hustotou (1.6 10 g cm™)

Hmotnost jadra ¢ini 99.9%

hmotnosti atomu | 1-5A ‘



Objevy elementarnich ¢astic

1890 1900 1910 1920
I | I I I I R A A | l | I I I R O O | I | I R A | I
1. I I 1\1
e~ P
1920 1930 1940 1950
| | I S | { | I R . I | I N I
t A, 1.4,
n et [Thee n- K~
1950 1960
I | I I O R | I L 1L 11
ALE ML THE A
0p05* PV 300 p v, @ ...and many
Klas- 0 =0 ©¢é ¢ more!
f

~N 3
*
pl



Elementarni castice

Castice | Symbol | E], naboj | Spin m, kg m, amu

Elektron e —1 %o 9.11 10731 | 0.0005486
Proton p +1 %o 1.67310727 | 1.007276
Neutron n 0 % | 1.67510727 | 1.008665

1 amu = 1.6606 1027 kg
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Rentgenovo zareni

Paprsky X - zareni pronikajici hmotou

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



Vznik Rentgenova zareni

Juul

=30-60kV  High Cathode
voltage rays

’\ source
Targct
\

X-rays

Cathode
-)

Vlnova délka A = 0.1 — 100 A podle druhu anody

Material anody Cu K,  E =8.05keV A=1541 A

10



Dva druhy Rentgenova zareni

Primary Electron
Beam

Continuous
X-rays

Scattered —
Electron L\

Brzdné zareni
(spojite)

Primary Electron
Beam

/

\\ Charakteristické
zareni
(diskrétni Cary)

Scattered Electrons o

Fluorescence

11



Spektrum Rentgenova zareni

I
K o \ oo . veovs 1° e
1 K, nejintenzivngjsi linie

Koy

Charakteristické Cary
“ pro ruzné prvky

Intensity KB | AngStrém — 10_10 m

Minimum | Brzdné zareni

eV =hv \ \/ (spojite)

I
0.4 0.6 0.8

Vinova délka, A 0

T
1.0



Moseleyho zakon

Target Material Dependent Lines of
X—rays.

Inten sity

F

H(K,) = vlnocCet linie K

L

>
Energy Av

Vlnocet linie K je ruzny pro ruzné prvky

J

~

v(K,)

Henry Moseley
(1887 - 1915)
Dobrovolnik

Zabit ostfelovaCem
u Gallipoli, nedostal
proto NP 1915

13



Sqrt(v) X 10°

16 -

14 -

12 4

10 4

Moseleyho zakon

X-Ray Frequencies vs. Atomic Number

\/13:\/3713(2—1)

H(K,) = vlnocet linie K
R = Rydbergova konstanta
Z = celé¢ Cislo = protonové Cislo

34 56 7 8 910111213141516 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32

Protonoveé Cislo 14



1913 Moseleyho zakon

Spravné poradi prvki v periodickém systému

Z =27 Co 58.933
Z =28 N1 58.71
Predpovédel prvky:

Z =43 (Tc), 61 (Pm), 72 (Hf), 75 (Re)
Oprava periodického zakona (Mendélejev 1869):

Vlastnosti prvku zavisi na protonovem cisle
ne na atomove hmotnosti

Atomové (protonové) Cislo prvku
je rovno poctu protont v jadre. 15
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Protium Deuterium Tritium
(ordinary hydrogen (heavy hydrogen) (radioactive hydrogen
yn & y i 8 ) S

'H H=D SH=T

Li1Si se fyzikalni vlastnosti
Teploty varu (K) : H,20.4, D, 23.5, T, 25.0 16



'H
’H

IZC
13C

14N
ISN

Prirodni zastoupeni, %

99.985
0.015

98.89
1.11

99.63
0.37

160
170
180

32Q
33Gg
34g
368

99.759
0.037
0.204

95.00
0.76
4.22
0.014

17



10
1B

160
170
180

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 pomeérného zastoupeni izotopu je
vyuzivano v geochemii — puvod a stari hornin

18



Ne — Net+ e

J. J. Thomson
objevil dva
1zotopy Ne

20Ne 90.48%

2INe  0.27%
22Ne 9.25%

Hmotnostni spektrometrie

Charged +
Plates

20 21 22

Mass numbers
of Neon isotopes

TR L

Nakresli s1 hmotnostni spektrum Neonu!

19




Hmotnostni spektrometrie

1. Ionizace 2. Rozdéleni podle m/z

magnetic field

spark plasma low

energy
ons
""‘"'II S— —= en.er
. II + / ion(“s;y
‘ | Mgy
electrostatic
sample field channeltron
electrodes detectors

3. Detekce

20



Hmotnostni spektrometrie TOF

(Time-of-flight)
Ultraviolet Data
Laser Analysis
] Oscilloscope
Sample '[
Probe C

Tl:i_,.gger Detector

Drift
= a F o o=
» Region & (m/z) ]‘
[ | :
ackmn . ’ | Amplifier
Deflection Vacuum
Plates
Voltage

Potential

21



Hmotnostni spektrum Hg

o Hg | %
196 | 0.146
198 | 10.02
199 | 16.84
200 | 23.13
201 | 13.22
202 | 29.80
204 | 6.850

Relative number of atoms

B

]

o
™’

—
(=]

n

1 1

|

196 197 198 19 200 201 202 203 204

Mass number

22




Hmotnostni spektrum Cl,

35C1+ a 3CTIH (35C1-35Cl)* (35C1-7Cly (37C1-37Cly*

|

relave
abundance

SCl 35 75.8%
37 24.2 %

| I R O A I |
10 20 30 40 5‘0 60 70 m/Z

23



I1zotopomery

H,0 D,0 HDO H,”70 H,"*O

H3C—CEN D3C—CEN DQHC—CEN

Hi'®c—Cc=N HsC—°C=N H;C—C="N

24



Izotopicka substituce

Znacené slouceniny 3C/°N peptidy

IR spektrum, vibrace AlH,/AlD,

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

1\/?
V:
271\ m

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

25



Hmotnost — mol — Avogadrova konstanta

Prvky se slucCuji 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

Zm¢értit kolik Castic je v 1 molu = Loschmidt, Perrin,...
N, =6.022 10?3 mol™!

26



Molarni uroven

Atomarni arovern 1 mol
1 atom S
Pocet Castic, N
, ) N, =6.022 1023 mol-!
Atomova hmotnostni

jednotka, _
u=1.6606 1027 kg \

mM - —

— M Latkové mnozstvi,
M, NA M
U n, mol
Relativni
molekulova ) — m
hmotnost, M., Hmotnost, m, g - M

bezrozmérna Molarni hmotnost, M_, g mol™! m



Atomova hmotnostni jednotka

Avogadrova hypotéza: Pii1 stejné teploté a tlaku obsahuyi
stejné objemy ruznych plynii stejny pocet Castic

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

Kyslik tvofi slou€eniny s vétSinou prvki, standard O = 16
e Chemicka analyza dava prumérnou hmotnost

O = 16 (sm¢s 1sotopil)

« Hmotnostni spektrometrie dava izotopovou hmotnost

160 = 16

28



Atomova hmotnostni jednotka

1961 Atomova hmotnostni jednotka
kompromis mezi stupnicemi zalozenymi na
O/'°0 =16, zvolili nuklid *C

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

1 amu = 1.6606 1027 kg
Hmotnost 1 atomu 2C je 12 amu (definice)

Hmotnost 1 molu >C je 12 g presné (Pocet platnych Cislic?)

29



Relativni atomova hmotnost

Nuklidova hmotnost = hmotnost Cistého 1zotopu

Atomova (stredni) hmotnost prvku = prumér hmotnosti 1zotopu
vazeny prirozenym zastoupenim

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

1 amu = 1.6606 1027 kg y m(atomu)

7

amiu
Hmotnost 1 atomu >C je 12 amu (definice) = 12 x 1.6606 10~%7 kg

Relativni atomova hmotnost 12C =12

Hmotnost 1 molu >C je 12 g pi‘esné

30



Stredni atomova hmotnost

Ptirodni C:

98.892 % 12C 1.108 % 13C
Nuklidova hmotnost 1°C = 12 amu
Nuklidova hmotnost 13C = 13.00335 amu
Stredni atomova hmotnost C (vazeny prumg¢r):

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

1 amu = 1.6606 10727 kg

31



Stredni atomova hmotnost

Mo, molybden

A, =95.94

Hm. ¢islo
92
94
95
96
97
98
100

Nukl. Hmotnost,
amu

91.906808
93.905085
94.905840
95.904678
96.906020
97.905406
99.907477

Zastoupeni, %
14.84
9.25
15.92
16.68
9.55
24.13
9.63

32



Stredni atomova hmotnost

Prvek | Nuklidy Z N A Nuklidova PZ, % Atomova
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
“He 2 2 4 4.00260 99.99987
B 108 5 10 10.01294 19.78 10.81
1B 6 11 11.00931 80.22
F 19F 9 10 19 18.99840 100 18.9984

Platné Cislice

33




Stredni relativni atomova hmotnost

24.305
12Mg

1 atom (prumérny) Mg ma hmotnost 24.305 amu

1 mol Mg ma hmotnost 24.305 g

34



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 (O) + 10 x A (H)
= 249.68

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

35



Vypocet % slozeni ze vzorce
C,H,,0,PN

M,(C;H,,0,PN) =

=3 x A(C)+12 x A (H) + 4 x A (O)
+1xA(P)+1xA,N)= 157.11

M,(C;H,,0,PN) = 157.11 ............. 100%
I N () TR 22.92%
12X A (H)eeoveeeeneeeeeenneeeessinneees 7.70%
AXA(O) eevereeeeerreeeeeeerrreeeennnne 40.74%
TXAP)eeeeeeieeeereeeeerenareeeeenn 19.72%

36



Vypocet empirického vzorce

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

Hledame stechiometricke koeficienty x, y, z

KfoyOz 26.58

Y= ~0.6798........ 1

39.098 m

3535 —
y= —0.6799. . 1.0001 N =

51.990 1

r

23807 5ag9s 3.4998

- 15.999 /

K Cr1.000103.4908 — K,Cr,0,

37



Rentgenovo zareni v mediciné a chemii

38



Difrakce

Spektroskopie — energeticke hladiny, interpretace poskytne
informace o vazebnych parametrech

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

N N N
S N N N

Original W aves, nA out of phase
£ £ £ Ong?n\a-lpﬁaves th of ph'::/
NI AN AN A N
% -

\/
U U U Resultant Wave - completely destroyed

Resultant W ave (D ouble amplitude)

39



Difrakce zareni  vzpikaji kulové viny
interferuji = scitaji se
nebo odcitaji

Difraktujici body

40



Difrakce

1912 Difrak¢ni experiment

Prirozena miizka = krystal, napf. LiF, pravideln¢é usporadani
atomil. Vzdalenosti rovin (fadové jednotky A) jsou
srovnatelné s vinovou delkou rentgenova zareni.

Max von Laue
(1879 - 1960)
NP za fyziku 1914
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Difrakce na krystalovych rovinach

N planes

02 IO AN 0 00 R a0 et 3
P R N L T

p |
7
d |
rd . 4
d S — d1| i sl electron dense
‘- I o8

|
|

..................................................
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s ;
y 4

2 d sin® = n\ W. Henry a W. Lawrence Bragg
NP za fyziku 1915

Bragguv zakon

atomic planes

8 ¥
A/
d
4
)

d
v
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®o» O

Rentgenova praskova difrakce - Po

1 20 30 40 50 60 0 80 90

LIST OF THE 8 HIGHEST PEAKS
0 0 1 26568 100.000 B 0 1 1 37926 90986 c. 1 1 1
0O 1 2 61849 21193 E. 1 1 2 68524 17139 F. 0 0 2 54726 11524
2 2 87202 5825 H 0 1 3 93243 4237 I. 0 2 2 8112 3779

100 110 120
46920 29478

45



Rentgenova strukturni analyza

46



Rentgenova strukturni analyza

Mapa elektronové hustoty

Polohy atomu v elementarni bunce
Vazebné delky a uhly

Vibrace
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NMR — nuklearni magneticka resonance
—~

f | |/“\;”‘._\\

/ </

Jaderny spin, I

I=0: 2C, 10 — sudo-suda (Z/N)
I=%:n,p,3C, TH, 3P, I°F, »°Si

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

-
”
-
-
“
-

Relative
Energy | .-~ 1=1/2 Rozdil v energiich hladin

Intenzita magnetickeho pole B,
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Periodic Table of the Elements

. NMR active nucle:

[.] Frequently measured nucle:

D Not active nucler

A RS
.. Ar

Ga|Ge
Sr | Y |2 Nb Tc|Ru Pd In Te
Ba|lLa|Hf Ta Ox| Ik Au B: | Po | At |Bn
!/ | Nuchde !/ | Nuchde
0 |*C. "0 32 "B, **Na. PCLYCl
12 |'H, BCUPNLU PRSP 53 |00 Al
I [°H. "N 3 |"MB
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NMR — nuklearni magneticka resonance

Rozlisi

Geometricky (tedy 1 chemicky) odliSné atomy v molekule
Intenzita signalu odpovida pocCtu jader

Z 1nterakci lze zjistit propojeni fragmentu v molekule

128.7 11685

BC NMR OH

o a
m 121.4

P
158.1 J
| J |

r T T T T T
190 180 140 130 120 110 100
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NMR — nuklearni magneticka resonance

Ce J€ vysoce symetrickd molekula, vSechny atomy jsou
geometricky (tedy 1 chemicky) stejne.

Jediny signal v 3C NMR spektru

52



MRI - Magnetic Resonance Imaging

photo Universityief Dlinos

Sir Peter Mansfield

Paul C. Lauterbur (1933)

(1929)




