 Органическая кристалло хим.

Приведите примеры кр. соед., относ к гомомолек и гетеромолек

 Молек кр : 1)  гомомолек – сост из хим один мол ( нафт, 2-е мод крист бенз)

                     2) гетеромол – сост из хим разн мол ( гидраты, клатраты,сульфаты)

Что такое моно и полисист молек крист? Примеры.

Гомомол кр : 1) моносист – молек занимает одну орбиту 

                        2)полисист – заним неск орбит

 К=1     P1, Z=1(1)

K=2      P1, Z=2(12)    и еще нафталин тоже…      

K=9 селеномочевина

Каковы особенности молек крист, относящ к типам А, В, С? Примеры.

Тип А – молек моносист кр с молек один хиральности – правой или левой                 P 21, Z=2(1)

                            P 2!2121, Z=4(1) 

Тип В – мол вещ-ва заним общую позиц – и прав и левые крист -  молек рацемат              P21/С, Z=4(1)

                                      P1’, Z=2(1)

Тип С – молек заним токуи в особ точках инверс осей  - нафталин P21/С, Z=2(1’)

Назовите неск стр классов из числа наиболее широко распр среди гомомол орг крист. Прим. структур.

 Тип А - P 2!2121, Z=4(1)  “кит”              P 21, Z=2(1)

Тип В-       P21/С, Z=4(1)    “ слон”         P1’, Z=2(1)

Тип С - P21/С, Z=2(1’) нафталин      P1’ , Z=1(1’) гексометилбензол

Какой элемент сим  чаще всего встреч в орг кр. Как синг наиб широко распр среди этих вещ-в  ,  приведите прим.

 21  - наиб широко распр элем симметрии

Наиб распр сингония , котор у класса P 2!2121, Z=4(1)   ПОСМОТРЕТЬ!!!!!
       Пример -   эритромицин

Что такое “ контактная конфомерия”? Ее типичн проявления. Примеры.
Сверхсимметр   - примет мол нафталина 

Псевдосимметрия – тотальная( для всей крист стр) и локальная( для молек, цепи, слоя )        Фенол 

Гипер симметр – молекулы “заходят” на ось .Ось гип сим – поворот на 180 и сдвиг. Плоскость гип сим – повор на 180 и инверсия        

  Пр :структ толлана
Приведите примеры локальн псевдосим молеклярных подсистем в орг кр

    P1’ , Z=4(12)  {Pc(Z) c, Z=2(1)} локальная( для молек, цепи, слоя )       

{Pc(Z) 312, Z=3(2)} – монокл сингон

Какой элемент собств сим мол чаще всего сохр в кр стр Прив прим сохр этого элем симм в крист.

Правило Китайгородского :

 В крист молек теряют все элем сим кроме центра инверсии.

Тип С - нафталин P21/С, Z=2(1’),

гексометилбензол P1’ , Z=1(1’)
 На самом деле уже известны  примеры сохран других элем собств симм.

Назов стр классы в котор : а) все мол ориент одинакого

б ) имеются две разл ориентации 

а)  : P1’ , Z=1(1’) гексометилбензол 

P1, Z=1(1)  

б):   P1, Z=2(12)

нафталин P21/С, Z=2(1’)

Сколько разл ориент молек чаще всего набл в стр орг кр Указать соотв стр классы

 Для типа А – 4 ориентации         :           P 2!2121, Z=4(1)    -  “кит”

Посмотреть еще
Схемат изобр распол молек в крист нафталина. Сколько разл ориент молек набл в этом вещ-ве?

нафталин P21/С, Z=2(1’)   -    2 ориентации      СТРУКТУРА :
Какие молек агломераты чаще всего встреч в орг кр?

Агломерат – ансамбли прочно связанных между собой молекул

Конечн аглом – острова, отрывки цепей

Бескон – слои цепи                РИСУНКИ!!
                                                             Цепь образует 2 выгод контакта

                                                                 Коньковый ход ( молек заним    \                                                                  ассим ахираль позиции)

                                                               Поскость скольз отр  класс Pcc

                                                               Молек образует димер

                                                              Молек связ центром инверсии  

                                                               Pc1’, Z=1(1’)

                                                                     Слой с паркетным мотивом

                                                                      Дает 4 выгодных контакта

В чем сущн теор плотн упак молекул?

1- ый постулат – существ сист универсальн ван-дер-ваальс радиусов элементов органогенов, таких  что молек, моделируемые внешней пов-тью пересекающихся атомн сфер в крист – касаются, т.е. не проник др. в др. и не висят в пустоте.
2 Молек упаков по принципу выступ-впадина
2- Упаковка молек в крист является неуплотняемой, хотя и не самой плотнейшей
Что такое ван-дер-вааль ат рад
Есть эффект и статистич. Молек предст в виде сферы с опред рад. –для газов

 Для конденсирован фазы – проблематично

Определяются методом подбора. Атомы не жесткие – имеется упругая сфера

Прив примеры спец меж –мол    конт
1) Могут включать в себя 2 ат – Гал-Гал; S-S.

2) 3 атома – водор связи

3) полиатомн контакты – бензол-бензольные взаимод

Межмолек конт могут образ цепи, слои

Укажите важн типы спец межмол конт бенз колец

1) Сендвич со сдвигом

2) Ортоган бензольн котакты

3)Скошенные контакты( паркетный слой,коньковый шаг)

Каковы характ значен основн геом хар-ик водородн связ

Геом характ – длина связи 1  рисунок
                          Длина связи 2 -  

                           Угол – 150

Прив примеры Н ассоциатов с указанием символов в соотв графах

Gnm(k) – символ соотв графа

 G – I( остров),C( цепь),L(слой),F(каркас).

m – кратность вершины – число ребер исход из данной вершины

n – число вершин с котор связ данная вершина

к – размерность цикла

1) С22(0)

2) I12(2)   димер укс к-ты

3) С24(2)
Что такое “сопр( кооперат) водор связи”?

Что предст собой набор стр параметров опис строе молек крист

 Параметры ячейки : а,b,c – длины сторон элемент ячейки,альфа, бета, гамма – значен углов параллелепипеда повторяемости

Как вычисл энергия межмол взаимод в атом-атомном приближении

Т.к. небольшое разнообр элем, то влияет ат-ат-взаимод.

Энергию взаимод двух молек можно считать, как сумму энергий парных взаимодействий.               Формулы
Потенц Ленарда-Джноса и др..

Как выч потенциальн энерг орган крист ?
Энерг крист вещ-ва – это потенц энергия. ( в приближен)

В ион крист это работа, котор нужно совершить, чтобы развести ионы на бескон расстю

В молек крист молек энерг крист вещ-ва соответ работе резвед молек  ( теплота сублимации при абсолютном нуле)

Что представляет собой энерг орган крист, как функ структ параметров? Что можно извлечь из этой функции?

Предыдущие формулы!!
1)С пом этой функции опред структуру

2)Рассчитывают взаимодействие отдельных молекул ( при известной стр.) 

3) Применяется для опред стр подкл и др подобных задач.

Что такое структ подклас орг кр? Примеры

Стр подкласс – это совокупность крист структур относящихся к одному структурному классу и содержащие однотипные молекул агломераты. Агломераты одинакого ориентир по отношению к элем симметрии крист.

Прим. Нафталин    1’ – Pl 21/С - P 21/С

