1.9. STRUKTURY ALGEBRA

Struktiry algebra vadinsime matematinj moksla, nagrinéjantj sistemy
struktiiry matematinius modelius ir operacijas su struktiiromis bei jy modeliais.

Siuo metu struktiiry algebra dar nesusiformavo kaip savarankiska pakankamai
formalizuota matematikos ir sistemotyros sritis. Tod¢l ¢ia susipazinsime tik su kai
kuriais tokio mokslo fragmentais bei galimomis jo kiirimo bei vystymosi kryptimis.

Norint sukurti struktiiry algebra kaip svarbia matematinés sistemotyros dalj ir
kaip matemating disciplina, reikéty:

a) i$skirti struktiiry Kklases ir jvesti formalizuotus struktiiry Kklasiy (tipy)
Zyméjimus,

b) ivesti ir aprasyti tipines operacijas su elementariomis tipinémis
struktiiromis, jvesti ty operacijy Zyméjimus,

c) surasti  operacijy su tipinémis elementariomis struktiiromis
désningumus (aksiomas ir teoremas), leidZian¢ius matematiniais metodais rasti
operacijy su struktiiromis rezultatus, t. y. surasti taisykles, leidZianc¢ias funkcionaliai
ekvivalenti§kai pertvarkyti struktiiry algebros formules, gaunant paprastesnes ju
iSraiskas ir iSvadas, iSplaukiancias i3 ju.

Zyméjimy, paminéty punktuose ,,a* ir ,,b*, ir sudétingy Zyméjimy sudarymo
taisykliy ivedimas sudaryty struktiiry algebros matematinés kalbos pagrinda — jos
Zodyng ir jos sintakse, o paciy operacijy bei ju atlikimo taisykliy ivedimas ir strukttiry
algebros formuliy pertvarkymo désningumy nustatymas, apie ka kalbama punktuose

b ir ,,c*, sudaryty struktiiry algebros matematinio aparato pagrinda.

Konstruojant sistemu struktiry algebra, galima naudotis tais paciais metodais, kurie taikomi
viso sistemotyros mokslo formavimesi. Apie tuos metodus ir jy sintez¢ jau buvo rasyta Sios mokymo
priemonés ,,Jvado* 0.4 skyrelyje.

Taikant empirinj indukcini metoda, reikéty panagrinéti jvairias mus supancio pasaulio
sistemas ir i$skirti jose tokias ju (bei ju daliy) struktiiras, kurias biity galima laikyti elementariomis
tipinémis struktiiromis, isivesti tokiy struktiry standartinius Zymenis ir i$siaiskinti, kaip, kokiomis
tipinémis procediiromis naudojantis, biity galima i$ elementariy tipiniy strukttiry sukonstruoti visy kity
ar bent daZniausiai pasitaikanc¢iy sudétingesniy sistemy struktiiras.

Elementarios tipinés struktiiros turéty tenkinti du reikalavimus: 1) pacios tos struktiiros turéty
buti pakankamai paprastos, t. y. tokios, kad biity nesunku sudaryti pakankamai tikslius matematinius
ju modelius, su kuriais biity nesunku operuoti, jvairiais biidais juos komponuojant i sudétingesniy
struktiry modelius 2) tos struktliros turéty buti pakankamai universalios ir jy aibé pakankamai
pilna, kad, i$ jos, naudojantis baigtine paprasty operacijy su struktiiromis aibe, biity galima sukonstruoti
pakankamai placia, praktiskai aprépiancia kokia nors svarbia sriti, sudétingesniy struktiiry aibg.

Kaip tai iSplaukia i§ auksciau pateikto teksto, kartu su elementariy tipiniy struktiiry i§skyrimu
tekty iSskirti ir elementarias tipines operacijas su jomis, taip pat tenkinancias panasius reikalavimus:
1) tos operacijos turéty biiti pakankamai paprastos, kad jas biity nesunku vienareikSmiskai apibrézti ir
atlikti, gaunant vienareikSmiskai apibrézta rezultata, 2) jos turi biti pakankamai universalios, kad,
naudojantis jomis, biity galima sukonstruoti i§ elementariy tipiniy struktiiry visas mums reikalingas
sudétingesnes struktiiras ir iSreiksti visus svarbius struktiiry pokycCius nagrinéjamoje sistemy klaséje.
Kitaip tariant, elementariy tipiniy operacijy su struktiromis aibé turéty buti bent jau praktiSkai
pakankamai pilna, nes akivaizdu, kad teorinio pilnumo pasiekti nebus imanoma.

Iliustruodami empirinio indukcinio metodo taikyma, mes Siame mokymo priemonés skyriuje
pasinaudosime: 1) atominés fizikos pasiekimais, nagrin¢jant atomy elektroniniy apvalkaly
struktiiras, kuriant ju modelius ir aprasant tose struktiirose vykstanéius pokycius; 2) chemijos
pasiekimais, nagrin¢jant cheminiy junginiy struktiiras ir tas chemines reakcijas, kuriy metu is atskiry
atomy konstruojami vis sudétingesni cheminiai junginiai; 3) kristalografijos pasiekimais, nagrinéjant
kristaly struktiiras ir tuos procesus, kuriy metu formuojasi kristaly vidiné ir iSoriné struktiiros,
suteikdamos kristalams vidinio bei iSorinio simetriskumo ir periodiSkumo bruozus; 4) fraktaly teorijos
pasiekimais, nagrinéjant mastelio simetrijga, strukturas, budingas gyvajai gamtai, ir gyvuyju
organizmy augimo formas bei désningumus.
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Taip pat nagrinésime kai kurias kitas struktiiras, biidingas standiesiems judesiams, audiniy
rastams ir dekoracijoms. Empirinio induktyvinio struktiiry analizés metodo iliustravimui skirsime §io
skyriaus 1.9.1.2., 1.9.1.3,, 1.9.1.4., 1.9.1.6. ir 1.9.2.37. skyrelius. Tokios analizés struktiiry algebros
sukiirimui, aiSku, nepakaks, tac¢iau minéty skyreliy studija Zymiai praturtins sistemos struktiiros
savokos sisteminj suvokima, leis susipazZinti su eile svarbiy reiSkiniy ir désningumy ir susidaryti
aiSkesnj vaizda, kaip biity galima ir reikéty taikyti empirinj induktyvinj metoda, kuriant sistemy
struktliry algebra ir, bendrai, vystant sistemotyros moksla. Pats tas svarbus ir sudétingas darbas dar
priesaky ir reikia, kad atsirasty zmoniy, kurie ryztysi §i darba atlikti.

Taikydamas teorinj dedukcinj metoda bei dar labiau formalizuota matemating jo
modifikacija, ,,Ivado® 0.4. skyrelyje pavadintg tre¢iuoju galimu sistemotyros mokslo formavimo(si)
metodu, $iame skyriuje stengiausi supazindinti skaitytoja su tokia virtualia matematine abstrak¢iy
elementariy struktiiry vaizdavimo ir operacijy su jomis atlikimo sistema, kuri leisty i§ elementariy
struktiiry, taikant isivestas ir formaliai aprasytas struktiiry algebros operacijas, konstruoti sudétingesnes
struktiiras, turin€ias jvairiy naujy savybiy ir galincias buti realiy sistemy struktiiry modeliais.

Sio metodo taikymo iliustracijai mokymo priemonéje, mes skirsime $io skyriaus 1.9.1.1.,
1.9.1.5. ir 1.9.2. poskyrio 1.9.2.1-1.9.2.36. skyrelius. Pirmuose dviejuose susipazinsime su
elementariomis sistemy struktiiromis, taikomomis grafy teorijoje ir su algebrinémis struktiiromis,
taikomomis Siuolaikingje algebroje, o 1.9.2. poskyrio skyreliuose nagrinésime ivairias galimas
abstrak¢ias operacijas su grafiniais ir matriciniais struktiiry modeliais bei ty operacijy taikymus,
sprendZiant praktinius ir teorinius uZdavinius jvairiose srityse. Sio poskyrio pradzioje pabandysime
operacijas su struktiiromis klasifikuoti ir sistematizuoti, kad galimy abstrak¢iy operacijy su struktiromis
aibé tapty lengviau apzvelgiama ir ja biity galima Siek tiek sutvarkyti, nors ir nesukuriant algebriniy
operacijy su tipinémis sistemy struktiiromis antrojo tipo sistemos. Tokios sistemos sukiirimas —
labai sudétingas ir, kuriant sistemy struktiiros algebra, — ne pirmaeilis uzdavinys, nes jis vargu ar
i$sprendziamas, kadangi sistemy struktliry ir operaciju su jomis ivairovei riby néra. Todél tenka
apsiriboti tik tokia dar gana pavirSutiniska klasifikacija.

Zinoma, $iame skyriuje atlikta realiy ir virtualiy struktiiry analizé yra tik iliustracija to
didelio darbo, kurj reikéty atlikti, norint sudaryti sistemy bei ju posistemiy tipiniy struktiiry ir tipiniy
operacijy su jomis pakankamai dideles aibes, kurios galéty tenkinti mokslo ir praktikos poreikius. Dar
didesni darba tekty atlikti, norint nustatyti pakankamai daug désningumy, kuriuos galima pastebéti sistemy
struktiiry saveikavime ir tose transformacijose, kurios vyksta su realiy sistemy struktiiromis ir gali bati
interpretuojamos kaip operacijos su struktiiromis. Be ty désningumy issiaiskinimo ir formalizavimo,
nejmanoma sukurti sistemy struktiiry algebros matematinio aparato. Visas $is nelengvas, taciau naudingas
ir jdomus darbas dar prieSaky ir laukia kantriy ir izvalgiy sistemotyrininky, pasiryzusiy ji atlikti.

Tikiuosi, kad tokie pasiSventéliai atsiras ir anksciau ar véliau bus sukurta:

1) ivairiy struktiiry matematinio apraSymo kalba, tinkanti ir grafy teorijai, ir fizikai, ir
chemijai kartu su mikrobiologija ir genetika, ir organizacijy valdymo sistemoms;

2) tipiniy struktiry matematiniai modeliai, sugebantys atvaizduoti sistemy struktiiras
[vairiose stratose ir jvairiose formose;

3) struktiry saveikavimo, to saveikavimo metu vykstanéiy transformacijy ir ju
rezultaty apraSymo ir formalaus jy gavimo, operuojant su struktiiry modeliais, matematinis aparatas;

4) sudétingesniy struktiry konstravimo i§ paprastesniy, ju sintezés bei dekompozicijos i
paprastesnes struktliras matematinis aparatas, leidziantis spresti reikalingy struktiiry projektavimo ir
ty struktiiry optimizavimo uZdavinius.

Taciau, prie§ sukuriant bendraja struktiiry algebra, kadangi tai labai sudétingas darbas, kurj
atlikti iSkart yra labai sunku, galima ¢ia iSvardinty tiksly siekti dalimis, pradZioje kuriant struktiry
algebras atskiroms sritims. Kai kuriose srityse jau pasiekti gana reik§mingi rezultatai.

Pavyzdziui, jau dabar efektyviai taikoma perdavimo funkcijy algebra sistemoms, sudarytoms
i§ tiesiniy bloky (zitr. $ios mokymo priemonés 1.11 ir 1.12 skyrius), diakoptikos [108] aparatas
elektrinéms schemoms, grafy teorija, taikoma sistemoms, kuriy struktiiros vaizduojamos loginéje
stratoje grafais ar matricomis (apie tai bus kalbama Siame skyriuje).

Jau dabar galima bandyti kurti ir taikyti struktiiry algebra atomingje fizikoje, chemijoje,
kristalografijoje, standziyjy judesiy mechanikoje ir pan.

Kuriant tokias algebras, o po to jas apibendrinant ir jungiant | bendraja struktiiry algebra, gali
biiti taikomi abu jau minéti — empirinis indukcinis ir dedukcinis — metodai ir jy sintezé.

1.9.1. Struktiiry klasés ir jy Zyméjimas

Norint ivesti struktiiry klasiy zyméjimus, pradzioje reikéty iSskirti pacias
struktiry klases ir sudaryti struktiry klasifikavimo sistemg. Taciau sukurti pilng
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antrojo tipo sistema, kurios elementais biity visos struktiry klasés, nepaprastai
sunku (jei i§ viso imanoma), nes, did¢jant struktiiros elementy skaiciui, galimuy
struktiiry klasiy jvairové auga tiesiog katastrofiskai (Zitr. [98], 249-268 p.). Tod¢l
Siandien galima kalbéti tik apie bandymus identifikuoti ir klasifikuoti tik kai kurias
dazniausiai sutinkamas ir nagrin¢jamas struktiiras, tik kai kuriy tipy grafus (ziar. [98],
kur pavaizduotos kai kuriy paprasty grafu, orgrafy bei medziy diagramos) ir tik apie
atskirus kai kuriy daZzniau pasitaikan¢iy nesudétingy struktiiry Zyméjimus
(identifikatorius) grafy teorijoje, atomingje fizikoje, chemijoje, kristalografijoje ir t. t.,
dar nesudarancius net atviros struktiiry bei jy matematiniy modeliy Zyméjimo sistemos
(jau nekalbant apie Zyméjimy sistemos pilnuma, t. y. uzdaruma).

Susipazinsime su kai kuriomis struktiiry klasémis ir ju Zyméjimais kai kuriose
srityse: grafy teorijoje, atomingje fizikoje, chemijoje, kristalografijoje, algebriniu
struktiry teorijoje ir eil¢je kity sriciy. Tai leis mums gauti kelias svarbias realiai
egzistuojanciy struktiiry ir tipiniy operacijy su jomis aibes, t.y. leis pradéti kaupti
empiring baze, reikalinga bandant taikyti struktiry algebros kiirimui pirmaji —
empirinj indukcini — metoda.

1.9.1.1. Elementarios tipinés struktiros grafy teorijoje

Sistemy struktiiry apraSymui ir nagrinéjimui loginéje stratoje galima taikyti grafy teorija ir jos
simbolika bei matematinj aparata. Trumpai apzvelgsime tipinius elementarius grafus — elementarias
tipines struktiiras.

1) K, — pilnas grafas, turintis n virSiniy. Tai struktiira, priklausanti paprasty grafy tipui,
kurioje kiekvienas struktiiros elementas susijes su kiekvienu kitu tos struktiiros elementu vienu
abipusiu rysiu.

Pilno grafo K, vir§iiniy skaicius p=n, o jo briauny skaicius q = . Jeigu suskaiciuotume

n(n-—1)
2

K, lanky (ir jo struktiira vaizduojancéios matricos vienetuky) skaiciy /7 , tai gautume, jog ¢ =2q=n(n—1).
Visi K, struktiiros elementai yra vienodi, nes kiekvienas pilno grafo sudéties elementas
uzZima vienoda padétj K, struktiiroje. Patys sudéties elementai gali bati ir nevienodi.
48 pav. vaizduojamos struktiiros K, K,, K3, K4, Ks ir K¢. Kiekvienas K, elementas suristas su
n—1 elementy, todél kiekvienas pilno grafo vir§tinés v; laipsnis lygus degv; yra n—1.

[ [
K1 K2 K3 K4 Ks K6
48 pav.

Sistemy, turin€iy struktiira K,,, pavyzdziai: 1) tiesioginiy ry$iy tarp didziyjy valstybiy vadovuy
sistema; 2) tiesioginiy transporto ry$iy sistema tarp bendras sienas turinéiy Belgijos, Liuksemburgo,
Pranciizijos ir Vokietijos sostiniy, sudaranti tinkla K.

Sudaryti toki ploks¢iaji pilnaji grafa K,, kurio briaunos, priklausydamos grafo plokStumai,
galety kirstis tik grafo vir§inése, galima tik tada, kai n<4. Sia pilnojo plokigiojo grafo savybe
naudojamasi ,,keturiy spalvy teoremos“” irodyme.

Kadangi struktiiroje K, visi struktiiros elementai yra visiS§kai vienodi, tai net tuo atveju, kai
sistemos, turinfios struktiira K,, sudéties elementai néra vienodi, sudéties elementy sukeitimas

* Keturiy spalvy teorema* teigia, jog nuspalvinimui politinio Zemélapio, kuriame valstybés, turingios
bendra sienos atkarpa, turés skirtingas spalvas, pakanka tik keturiu spalvy. Si teorema buvo
suformuluota kaip hipotezé¢ XIX a. viduryje, taciau ji buvo irodyta tik 1976 m., pasitelkus kompiutering
technika. Anks¢iau — 1890 m. — buvo irodytas silpnesnis teiginys: plokscio zemélapio nudazymui
pakanka 5 spalvy.

499



vietomis sistemoje nieko nekei¢ia. Tokia sistema galéty pasikeisti tik tada, kada joje kurj nors sudéties
elementa pakeistume nauju, paimtu i§ sistemos iSorés ir nesutampanciu su kei¢iamuoju sistemos
elementu.

Todél, turédami N>n>1 skirtingy elementy, nesutampanéiy né su vienu kitu tos aibés elementu,

. . . N! . . e y _
galétume sudaryti ne daugiau kaip C}, :'(N—)' skirtingy sistemy, turin¢iy izomorfiskas struktiiras
n!(N—n)!
K.
Jei aibéje, sudarytoje i§ N elementy, kai kurie elementai buty vienodi, tai skirtingy sistemy,
turinCiy struktiirg K, skai¢ius bty dar mazesnis ir jis tapty lygus 1, kai visi elementai tapty vienodi.

I
Nesunku irodyti, jog i$ aibés, turinfios N = Zmi elementy, kurioje m; yra vienody elementy,
i=1
priklausanciy grupei i, skaicius, o r — tokiy skirtingy grupiy skaicius, kai tenkinama salyga Vi(r<n<my),
galima sudaryti CI:H =Cj,,_, skirtingy pilnyjy grafy K,. Pabandykite jrodyti §j teigini, remdamiesi
skirtingy deriniy su pasikartojimais skai¢iaus nustatymo bei sveiky neneigiamy n démeny sumos, lygios
n, sudarymo galimy skirtingy budy skaiCiaus apskaiciavimo metodais. Jei Sio teiginio jrodymo Jums
rasti nepavykty, tai dar karta perskaitykite Sios mokymo priemoneés 1.5.11. skyrelj ir ten nurodytas Siy
eiluéiy autoriaus knygeles.

2) P, — paprasta grandiné, turinti n virSiniy. Tai struktiira, kurioje kiekvienas vidinis
elementas suristas abipusiais rySiais su dviem kaimyniniais elementais, o du krastiniai — kiekvienas tik
su vienu elementu. Kai n<2, tai grandiné P, neturi vidiniy elementu, o kai n=1, tai abu krastiniai
grandinés P, elementai susilieja | viena.

Paprasty grandiniy pavyzdziai — 49 pav. vaizduojamos struktiiros P, P, Pyir Py.

L

Pi=K =T, P=Ky=T, P3=T;s Ps=Ty P;O)
49 pav.

Sistemy, turin¢iy paprasty grandiniy P, struktiira, pavyzdziai: stuburo slanksteliy grandiné
stubure, traukinio vagony grandiné, anglies atomy grandinés acikliniy sofiyjy organiniy junginiy
(angliavandeniliy ir pan.) molekulése ir pan.

Kai n>2, tai grandinés P, sudéties elementy padétis struktiroje P, jau néra vienoda.
Todél grandingje P, sudarytoje net i§ visiSkai vienody sudéties elementy, kai kurie jos elementai taps
nebevienodi kaip struktiiros elementai: biidami vienodi savo individualiomis savybémis, jie jau skirsis
savo struktlirinémis savybémis, nes uzims grandinéje nevienoda padéti kity elementy atzvilgiu, kitaip
tariant, biidami vienodi kaip sistemos sudéties elementai, jie bus skirtingi kaip jos struktiiros
elementai. Todél tie elementai bus skirtingi grandinés sandaros elementai, biidami vienodais jos
sudéties elementais.

Kita vertus, i§ skirtingy elementy galima sudarinéti grandines P, turincias izomorfi§kas
struktiiras, nors ir skirtinga sudétj. Pavyzdziui, i§ N>n>2 skirtingy elementy galima sudaryti

. 1 N!
Cn o hh=
2 2(N —n)!
nesutampancias sudétis. Kai aibéje, sudarytoje i§ N elementy, kai kurie sudéties elementai tampa
vienodi, §is skai¢ius mazéja ir tampa lygus 1, kai visi elementai tampa vienodi.
Paprastoje grandinéje P, virStniy skaiCius p=n, briauny skaiCius q=n-1, lanky skaicius
¢ =2(n—1). Dvi P, vir$tinés turi laipsnj degv;, lygu 1, visos kitos — lygy 2.

skirtingy sistemy, turinCiy ta pacia (izomorfiska) struktira P,, bet

T
I$ aibés, turinCios N:Z:mi elementy, kuria sudaro r poaibiy po m; elementy, kai
i=1

kiekviename poaibyje elementai vienodi, bet skirtinguose poaibiuose — skirtingi, o skaifiai r, n ir mj

7]

tenkina salyga Vi(r<n<my;), galima sudaryti % skirtingy grandiniy P,. Sioje formuléje [HTH}
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vaizduoja sveikaja skaiCiaus HTH dalj. Pabandykite jrodyti $i teigini. Tokiy jrodymy paieskos lavina

»sisteminj mastyma®, labai naudinga ieSkant sisteminiy désningumy.

3) Pr(lo) — orientuota grandiné, turinti n vir$iiniy, — tai grandiné, kurios virS§iinés suristos
vienpusiais vienos Kkrypties rysiais. 49 pav. vaizduojama P§0). Orientuota grandiné PIEO) turi p=n
virsaniy ir ¢ =n-1 lanky. Orientuoty grandiniy pavyzdziai: eilé prie kasos, ménesio dienos ir t. t.

Orientuotos grandinés P,EO) struktiiriniai elementai néra vienodi, nors sistemos, turin¢ios

struktiira Pr(lo), sudéties elementai gali biiti vienodi (o taip pat — ir nevienodi). IS N>n>2 skirtingy
. . . N! .. . . .
objekty ar procesy galima sudaryti CY, - P, = m skirtingy izomorfisky sistemy, turin¢iy struktiira
—n)!
PO

Dviejy skirtingai orientuoty i§ ty paciy vienodai i8déstyty elementy sudaryty grandiniy PIEO) ir

PISO) struktliros sasajos operacijos PIEO)UP,(IO) (zitr. 1.9.2.21.1 skyrelj) rezultatas yra paprastoji grandiné
P,.

4) C, — paprastas ciklas, turintis n virSiiniy. Paprastas ciklas C, gaunamas i§ paprastos
grandinés P, sujungus ir sutapatinus jos galus. 50 pav. vaizduojamos struktiiros C;, Cy4, Cs.

C, =K, Cy Cs Cg‘))
50 pav.

C, turi p=n virs§niy ir q=n briauny. Lanky skaic¢ius ¢ =2q=2n. Visos C, virstinés turi vienodus
laipsnius, lygius 2. Todél cikle C, visy struktiiros elementy padétis yra panasi, nors sistemoje,
turincioje struktiira C,, sudéties elementai gali biiti ne biitinai vienodi ir tuomet kai kuriy
struktiiros elementy padétis cikle C, gali tapti jau nebevienoda. Tod¢l i§ N>n>3 skirtingy esybiy

galima sudaryti Cy -—-P,_, skirtingy sistemuy, turinéiy izomorfiska struktira C,.

N!
2 ~ 2n(N-—n)!
T
IS aibés, turinCios N:Zmi elementy, kuria sudaro r poaibiy po m; elementy i-tajame
i=1
poaibyje, kai kiekviename poaibyje visi elementai vienodi, o skirtinguose poaibiuose — skirtingi,
skaiiams r, n ir m; tenkinant salygas Vi(r<n<my;), galimy sudaryti izomorfisky, bet besiskirianéiy savo
sudétimi cikly C, skaiciai yra tokie:

rn—r+r_ " +(n-Dr _r@"" +n-1)

a) , kai n — pirminis skai€ius;
n n n
k
n
" —r—Z(r I-1)
=1 o L_—
b) E +r+z , kai n=| Ian ir minnj>r, kur n; — pirminiai
n =1 nj j=1 J

skaiciai, i kuriy laipsniy n?j sandauga skaidosi skaiciaus n, o o; — sveiki skaiCiai, esantys pirminiy
k
skaiciy n; laipsniy rodikliais skai€iaus n skaidinyje l_In}Xj ;
j=1
¢) bendruoju atveju, kai dalis pirminiy skaiciy n; gali bliti maZesni uZ r, pirminiy skaiciy n; aibé
{n;} suskaidoma i du poaibius {n,} ir {n,}, priskiriant poaibiui {n,}visus tuos n;, kurie tenkina salyga
n;>r, o poaibiui {ny} — likusius nj, t. y. tuos n;, kurie tenkina nelygyb¢ n<r; tuomet gauname, jog

k k, K
n :I_In?(J :an,‘" -Hn&“’ ir k;+k,=k, o po to galime jrodyti, kad skirtingy cikly C, skaitius gali
j=1 v=1

w=l
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K, k,
Tor-Y ™ —n)-) Clr(nyy —n,,)

.. N o = = rv -
buti apskaiciuotas naudojantis formule vel wl +r+z +
n

k, n
n,' —n
+ycm I Ty
w=l ny

Formulg ,,c* galima laikyti bendraja formule, tinkancia bet kuriam atvejui, tenkinan¢iam salyga

Vi(r<n<my), nes kai minn; > r, tai poaibis {n,} tampa tus¢ias ir i§ formulés ,,c** gauname formulg ,,b",
]

o kai n — pirminis skai¢ius — formulg ,,a*.
Pavyzdziai, kai r=2 ir n=3, tai, taikydami formulg ,,a", gauname jog Siuo atveju galima sudaryti

n _ 3 . A B
rorn=D_2742:2_ ) irtingus ciklus Cs. Tai ciklai: YA \ AR

n 3 , B—B, A—™B, B—A.
Kai r=2 ir n—4 =27 tai tenka naudotis formule ,,b“ Gauname jog Siuo atveju egzistuoja

4 _»_ (2 _
24-2-(2 2)+2+ 2
4 2

=3+2+1=06 skirtingi ciklai C,. Tai ciklai:

T
A—A, B—B, A—B, B—A, A—B ir A—B.
Kai =3 ir n=12=27*3, tenka naudotis jau formule ,c“. Gauname, kad egzistuoja
2_3_(3° _3)+C§(22_2)+3+ szz—z 312-33 3+8+3.1:3” ~11
12 3 2
skirtingi ciklai C,.

Kaip jau buvo ka tik minéta, biity naudinga, jei skaitytojas pabandyty iSsiaiSkinti, kaip
iSvedamos formulés ,,a“, ,b* ir ,,c*, o dar geriau — pats pabandyty jas savarankiskai iSvesti. Biisimiems
sudétingy sistemy analitikams biitina lavinti sistematizavimo igadzius.

Sistemos, turin¢ios struktiira C,, pavyzdys — Sokanciy n vaiky ratelis. Liaudies Sokiuose jvairtis
ciklai C, — viena i$ tipiniy Sokio figliry.

Kitas ciklo pavyzdys — benzolo ziedas, sudarytas i$ $esiy anglies atomy. Benzolo zieda galima
rasti jvairiy cikliniy aromatiniy angliavandeniliy (benzolo, toluolo, ksilolo, naftalino, antraceno,
difenilo, difenilmetano ir t. t.) molekulése. Tiesa, pacia benzolo C¢Hg molekule sudaro ne tik i§ anglies
atomy sudarytas benzolo ziedas Cg, bet ir prie kiekvieno anglies atomo prijungtas vandenilio H atomas.

+14=44284+14=44298

5) C(O) — orientuotas ciklas, turintis n virStniy. Orientuotas ciklas C(no) gaunamas 1§
orientuotos grandinés Pn .1, sujungus ir sutapatinus jos galus. 50 pav. vaizduojamas C(SO). Orientuotas

ciklas C;‘” turi p=n vir§uniy ir ¢ =n lanky.

Sistemy bei procesy, turinciy orientuoto ciklo struktiira, pavyzdziai: medziagy apykaitos ciklas
ekosistemoje, mety laiky ciklas misy planetoje, nuolatinés elektros srovés grandiné, turinti savo
sudétyje koki nors puslaidininki.

Orientuoto ciklo CS)) visy struktiiros elementy padétis yra panasi nors, sistemos turinc¢ios
struktiira Cflo) , sudéties elementai gali biiti ne biitinai vienodi ir tuomet kai kuriy ar net visy

struktiiros Cflo) elementy padétis sistemoje gali tapti jau nebevienoda.

N
I3 N>n>2 skirtingy objekty bei procesy galima sudaryti CY-P,_, = ﬁ skirtingy sistemu,
n !

turin€iy izomorfiskas struktiiras C;O) . Pusés $ios aibés sistemy elementai bus suristi rysiais, orientuotais
1 viena pusg (pavyzdziui, laikrodzio rodyklés kryptimi), pusé — i kita (t. y. prie$ laikrodzio rodyklg).

Dvieju skirtingai orientuoty i§ vienody elementy sudaryty cikly C(no) ir C(no) $3sajos
CE,O)UC(HO) , 0 taip pat paprastos disjunkcijos c<n°> Y% C(no) (zidir. 1.9.2.25 skyreli) rezultatas yra paprastas
ciklas C,.

6) K., — pilnas bigrafas yra struktiira, kurioje kiekvienas i§ m pirmosios grupés elementy
(virStiniy) yra sujungtas su kiekvienu i§ n antrosios grupés elementy (virSiiniy) abipusiais rySiais, o
paciose grupése elementai néra sujungti. Todél Sioje struktliroje p=m+n, qg=m'n, ¢ =2m-n. Grafo K, m
vir§tiniy turi laipsnius, lygius n, o n vir$tiniy — laipsnius, lygius m.
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51 pav. vaizduojamos struktiiros K, o, K; 1, Ki2, Ks, K3, Ko3, Ko, Ks5. Bigrafai K , kartais
vadinami zvaigzdémis (Zvaigzdinémis struktiiromis) ir Zzymimi A,,.

. AP P

K=K, =P K, =K,=P, K,=P; K,,=C, K ;=ZA;

K K KO K© KO
>4 3 12 2,3 3,2
51 pav.

Sistemos, turinCios bigrafing struktiira K,4, pavyzdys — i§ Siaudeliy sukonstruota ,.erdviné
zvaigzduté®, kuri gaunama, sujungus dviejy statmeny romby bukasias (kampai — po 120°) vir§tnes. Ta
pati struktiira K, 4 vaizduoja seniai iSsiskyrusiy ir tarpusavyje nebendraujanciy buvusiy vyro ir Zmonos
santykius su keturiais atskirai gyvenanciais ir tarpusavyje nebendraujanciais suaugusiais ju vaikais.
Bigrafines strukturos gali susiklostyti ir {vairiy istaigy darbuotojams bendraujant su pilieciais, turinciais
reikaly keliose jstaigose. Bigrafines struktiiras turi kai kurios molekulés, kuriy atomai suristi
kovalentiniais ry$iais.

Zvaigzdés A, struktiira turi metano CH, molekulé: jos centre esantis anglies atomas viengubais
rySiais sujungtas su kiekvienu i§ keturiy vandenilio atomy. Tokia pacia struktiira turi ir anglies
tetrachlorido CCl, molekulé.

I3 N2n+m skirtingy objekty, kai n>1, m>1 ir n#m, galima sudaryti C{- =Cy-Clm =

N!

=—————— skirtingy sistemy, turin¢iy izomorfiskas struktiiras K,,,. Kai n=m21, tokiy sistemy
n'm!/(N—-n-m)!
skaiCius dél bigrafo simetriSkumo dvigubai sumazéja ir i§ N>2m skirtingy objekty galima sudaryti tik

N!

2(m!)*(N-2m)!

Pilname bigrafe K.,, jo elementy, priklausanciy tai paciai bigrafo grupei, padétis bigrafo
struktiiroje yra vienoda (nepriklausomai nuo to, i§ kokiy elementy — vienoduy ar nevienody — tas bigrafas
yra sudarytas). Bigrafo elementy, priklausanciy skirtingoms grupéms, padétis bigrafo struktiiroje gali
skirtis ir bus vienoda tik tada, kai m=n ir abi bigrafo elementy grupés turi vienoda sudéti.

skirtingy sistemy, turinéiy izomorfiskas ir simetriskas struktiiras Ky, ;.

7) ng)n — orientuotas bigrafas. Jis gaunamas i§ paprasto bigrafo K,,,, pakeitus abipusius

ve . .. . . . . Ve - . . . . Co. . 0) 0)
rySius vienpusiais vienodai orientuotais rySiais. 51 pav. vaizduojami orientuoti bigrafai K3, K3,

Kgog . Orientuotas bigrafas Kgg}n turi p=m+n vir§tniy ir ¢/ =m-n lanky.

Sistemos, turin¢ios orientuoto bigrafo Kﬁ,ﬂn struktiira, pavyzdziu gali biti koviniy strateginiy

rakety su branduolinémis galvutémis paleidimo sistema, kurioje raketos paleidziamos skrydziui i$
anksto apskaiCiuotomis trajektorijomis tik atéjus specialiems signalams i§ visy i§ anksto nustatyto
skaiCiaus ir lygio atsakingy asmenuy.

I N>n+m skirtingy objekty, kai n>1 ir m>1, galima sudaryti Cy-C}_,=C}-Cn_, =

N! . . e y _
=————— skirtingy sistemy, turinéiy izomorfiskas struktiiras Kﬁn)n R
n!m!(N—-n—m)!

sistemy, turin¢iy izomorfiSkas struktiiras Kffln. Kai n=m, tai sudarytyjy skirtingy sistemy, turinéiy

struktiras K@ =g

n,m m,m >

ir tieck pat skirtingy

1. . o e . o e - 0 0
aibé sutaps su sudarytyjy skirtingy sistemuy, turinéiy strukttiras Kgn)n =K

m,m >

!

aibe. Todél i§ N>2m skirtingy elementy galima sudaryti tik N\ skirtingy sistemy, turiniy
(m!)>(N-2m)!

strukttira Km m -

(0)

m,n

v . .. . . . . 0
Dviejy 18 vienody elementy sudaryty, bet skirtingai orientuoty bigrafy, sasajos Kﬁn)nUK

rezultatas yra bigrafas Ky, ..
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8) Q — m-matis kubas. Tai grafas, kurio sudarymo algoritmas yra toks:

a) priimama, kad Q,=K,,
b) Q., gaunamas, sujungus dviejy Q,, ; atitinkamas virStines.

Struktiira Q,, turi p,=2" elementy (vVir§iniy) ir qm=2qm_1+2™ ' abipusiy rysiy (briauny). Briauny
skaiGiaus q, apskai¢iavimui galima gauti paprastesne (ne rekurenting) formule: u=2""'+2qm =
=24 (2M 242 o) =2 2™ 222 2 5)=3 2™ 42 g =42 2 = =M 2™ 2™ e
Kadangi qo=0, tai q,=m-2™". Pavyzdziui, q,=1, q-=4, q3=12, qs=32. Kadangi ¢ =2q, tai ¢ =m-2".

Formule ¢=m-2" galima gauti ir kitu (paprastesniu) budu: kadangi kubas Q,, turi p,=2"
vir§iiniy ir kadangi i§ kiekvienos vir$iinés iSeina po m lanky, tai bendras lanky skai¢ius ¢ =m-2".

Struktiiroje Q,, visi struktiiros elementai yra vienodi, t. y. visi sudéties elementai strukttiroje
Qn uZima vienoda padéti ir turi vienodus laipsnius, lygius m. Patys sudéties elementai gali buti ir
nevienodi.

52 pav. vaizduojami Qp, Q;, Q,, Qs ir Q.

Trimate kubing struktiira turi kristaly, priklausanciy kubinei sistemai (singonijai), kristalinés
gardelés. Paprasta kubing gardele turi, pavyzdziui, pirito (gelezies sulfido FeS,) kristalai. Centruota
kubine gardele turi valgomosios druskos (NaCl) kristalai, kuriuose kiekviena natrio jona simetriskai
supa 6 chloro jonai, o kiekviena chloro jona — 6 natrio jonai.

Qu=K=P;  Q=K,=P, Q=G Qs Q4
52 pav.

Kubo Q,, kur m=1,2,34, ... ,pavirSiumi“ vadinsime kuby Q,_; aibg, ribojan¢ia kubo Q,
,»vidu“ nuo jo iSorés. Kadangi kiekviena kubo Q,, vir§iiné priklauso m kubams Q,, ;, tai bendra kuby
Qum_1, ribojanciy kuba Q,, ir sudaranciy jo ,,pavirsiy®, skai¢iy F,, vadinama kubo Q,, ,,sieny* skai¢iumi,
m-p, m-: 2"
Pm-1 2m—1

Pavyzdziui, kai m=1, tai F\=2-1=2, i§ kur iSplaukia, kad kubo Q,, (t. y. vienmatés atkarpos)
»pavirsiy* sudaro 2 kubai Qy, t. y. du taskai, esantys tos atkarpos galuose.

Kai m=2, tai gauname, jog F,=2-2=4, i§ kur i$plaukia, jog kubo Q, ,,pavirSiu“ sudaro 4 kubai
Qy, t. y. kvadrata riboja 4 atkarpos.

Kai m=3, tai F;=2-3=6: trimacio kubo Q3 pavir$iy sudaro 6 kubai Q,, t. y. 6 kvadratinés jo
sienos. Pazyméje kubo Qs sieny skai¢iy Zymeniu F, vir§tniy skai¢iy V ir briauny skai¢iy E, nesunkiai
isitikinsime, kad trimaciam kubui Q;, kaip ir bet kuriam uzdaram trimaciam daugiasieniui, galioja
Oilerio formulé V+F=E+2, kur V=p;=2°=8, F=F,=2.3=6, E=q;=3-2’=12. Si formulé¢ galioja ir
plokstumoje bet kuriam uzdaram daugiakampiui, nes toks daugiakampis dalina plok§tuma i dvi dalis,
todél F=2, o virsiiniy ir krastiniy skaiciai uzdarame daugiakampyje yra lygts ir todél V=E.

Analogiskai gauname, kad Q, ,,pavir§iy“ sudaro F,=8 trimaciai kubai Qs ir t. t.

Siek tiek sunkiau apskaiciuoti, kiek skirtingy sistemy, turiniy izomorfiska struktiira Qp,
galima sudaryti i§ N>2™ skirtingu elementy, nes tokiy sistemy skai¢ius k,, didéjant m, labai greitai auga.
—N(I\;_l) ; kai m=2, tai k,=
_N(N —1)(1\;— 2)(N-3) : kai m=3, tai ky= N(N—l)(N—Z)(N—3)(1;1;4)(N—5)(N—6)(N—7) ——

9) W, — ,ratas“, sudarytas i§ ,ratlankio“ C,; ir ,rato centro K;, sujungto su visomis
Hratlankio® vir§iinémis. Struktiiry W, pavyzdziai — 53 pav. vaizduojamos struktiiros W4, Ws ir W,

=2m.

galima rasti i§ formulés F,, =

Pavyzdziui, kai m=0, tai k=N; kai m=1, tai k=

W4EK4 W2 Wé
53 pav.
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Struktira W, turi p=n vir§iniy ir gq=n—1+n—-1=2n-2=2(n-1) briauny. Lanky skai¢ius
¢ =2g=4(n—1). Viena W, vir§iné turi laipsnj n—1, kitos — laipsnius, lygius 3.
,»Rato W, struktiira gali biiti gauta, jungiant paprasta cikla C,; su zvaigzde A, ;. Turint

!
N>n>4 skirtingy elementy, galima sudaryti N-C} 4 P L
2 2(m-D(N-n)!

skirtingy sistemy, turin€iy

izomorfisSkas strukturas W,,.

,»Rato W, struktiiros konstrukcijos dél ju standumo daznai naudojamos statyboje ir, bendrai,
technikoje. Vargu ar imanoma pervertinti ta didziuli vaidmeni, kuri suvaidino ir dar dabar tebevaidina
miisy civilizacijos evoliucijoje nezinomo genialaus iSradéjo gilioje senovéje iSrastas ratas. Juk gamtoje
rato konstrukcija néra paplitusi. I[domu, kokias savybes turéty molekulé, jei jos struktira biity,
pavyzdziui, W5 (ka teoriskai, atrodyty, biity galima padaryti, jungiant keturvalentés anglies atoma su
keturiais trivalencio azoto atomais)? ,,Rato® struktiira biidinga organizacijoms, turin¢ioms centralizuota
vertikaly valdyma ir horizontalius rySius tarp gretimy valdomy elementy.

10) T, — medis, turintis n vir§tniy. Medis T, — tai grafas, kuriame bet kuri jo vir§tiné suri$ta su
bet kuria kita vir§tine vienintele paprasta grandine. Kitaip tariant, T, — tai grafas, turintis n virStniy ir
minimaly briauny skaiciy, lygu n—1.

Teiginys, jog grandiné P, turi n—1 briauna, yra akivaizdus. Teiginys, kad kiekvienas medis T,
nepriklausomai nuo jo struktiiros (o medziy T, struktiiros gali biiti gana ivairios, medziai gali turéti daug
Saky, o pastarosios — daug Sakeliy ir t. t.) visada turi lygiai n—1 briauna, néra toks akivaizdus. Todél
irodysiu §j teigini.

IS sudétingo medzio galima gauti paprastesnj, atjungiant nuo jo kokig nors paprasta Saka
(Sakelg) i, neturincia savo Saky ir todél sudarancia ,,atvira“ granding P, (,,granding—spinduli*), kur ni>1

— Sakos 1 vir§iiniy (Sios medzio dalies elementy) skaiCius. Kadangi ,,grandiné—spindulys® skiriasi nuo
»normalios® grandinés P, tuo, kad turi tokia viena briauna, kurios vienas galas priklauso ,,grandinei—
spinduliui®, o kitas, anksCiau priklausgs likusio medzio vienam i§ elementy, dabar yra laisvas, tai
atplésta Saka i, turinti n; virStiniy, turi n—1+1=n; briauny. I$ Sio fakto iSplaukia, jog, atpléSdami nuo
medzio kokia nors Saka i, mes sumaziname medzio virSiiniy ir medzio briauny skai¢iy lygiai tuo paciu n;
vienety skai¢iumi, t. y. nekeiiame prie§ tai medyje egzistavusio skirtumo tarp jo vir§iiniy ir briauny
skai¢iy. Tas pats atitinka ir prijungiant prie medzio kokia nors nauja Saka.

AtpléSdami nuo sudétingo medzio Sakele po Sakelés, mes anksCiau ar véliau gausime tokia
medzio dalj, kuri bus paprasta grandiné. Joje briauny skaicius bus vienetu mazesnis uz vir§iiniy skaiciy.
Prijungdami atpléstasias Sakeles, mes, kaip jau buvo jrodyta, didinsime medZzio vir§liniy ir briauny
skaiCius, nekeisdami skirtumo tarp ty skai¢iy. Prijungg visas atpléstasias Sakeles ta pacia tvarka, kaip jos
buvo atplésiamos, gausime pradini medi, tuo pacéiu jrodydami, kad bet kuriame medyje T, virStiniy
skaicius n yra vienetu didesnis uz jo briauny skaiciy q, lyguy n—1.

Kai n<3, tai virStniy skaiCius n visiSkai vienareik§miskai apibrézia T, struktira. Gauname
strukttras T,=2K=P;, T,=K,=P, ir T:=P3=A,.

Kai n=4, tai jau galimos dvi neizomorfiskos struktiiros Ty: struktiira P, ir struktiira K, ;=A;.

Kai n=5, tai gaunamos trys neizomorfiskos strukttiros Ts. Jos pavaizduotos 54 pav. Jei n=6, tai
gaunamos 6 neizomorfiskos struktiiros Tg. Jos taip pat pavaizduotos 54 pav.

AT bk A<

T55P5 TS T5—K1 4—A4 6_P6 T6 Té_AS T
54 pav.

Struktiiroje T, turime p=n vir§tniy (elementy) ir g=n—1 briauny (abipusiy rysiy) bei ¢ =2q=
=2(n-1) lanky. Medzio T, vir§iiniy laipsniai d; arba degv; gali biiti ivairGs sveiki skaiciai, tenkinantys
salyga 1<di<n—1. Kadangi kiekvieno paprasto grafo virSiiniy laipsniy suma turi biiti lygi dvigubam

n
briauny skaiciui 2q, tai medzio T, vir§iiniy laipsniai turi tenkinti dar ir antraja salyga: Zdi =2(n-1).
i=1
Kadangi kiekvienas medis T,, kai n>2, turi nemaziau kaip du ,,galus®, tai bent dvi tokio medzio vir§iinés
turi laipsnius, lygius 1. Pazyméjg tas virStines numeriais 1 ir n, gausime, jog likusiy vir§iiniy laipsniai
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n-1
turi tenkinti dar ir treCiaja salyga Zdi =2(n-2). [vedg sveikaskaitinius kintamuosius y;=d—1, gauname,
i=2
n-1
Jjog pastarieji turi tenkinti salygas: 1) y; — sveiki skai€iai; 2) 0<y, <n-2; 3) ZYi =n-2;4)y=0, y,=0.
i=2

Kai n=3, tai gauname vienintelj sprendinj y,=1, d,=2, atitinkantj vienintelj medj T;=P3.

Kai n=4, tai gauname dvi neizomorfiskas struktiiras: 1) y,=1, ys=1; dy=2, d3=2; 2) y,=2, y3=0;
dy=3, ds=1. Pirmoji jy yra grandiné P,, antroji — grafas K; 3= Aj;.

Kai n=5, tai gauname 3 atvejus: 1) y,=1, y3=1, ys=1; dy=2, d3=2, d4=2; 2) y»,=2, y3=1, y4=0;
dy=3, d;=2, ds=1; 3) y»=3, y5=0, y,=0; d,=4, d;=1, d4=1. Tai grafai, pavaizduoti 54 pav.

Kai n=6, tai gauname 6 neizomorfiskas struktiras: 1) y,=1, y3=1, ys=1, ys=1; d,=2, d3=2, ds=2,
d5:2; 2) y2=2, Y3:1, Y4:1, Y5:0; d2:3, d3:2, d4:2, d5:1; 3) YQZZ, Y3:2, Y4:0, Y5:0; d2:3, d3:3, d4:1,
dSII; 4) yZZI, Y3:2, Y4:1, Y5:0; d2:2, d3:3, d4:2, d5:1; 5) YQ:3, Y3:1, Y4:0, Y5:0; d2:4, d3:2, d4:1,
ds=1; 6) y,=4, y3=0, y4=0, y5=0; d,=5, d;=1, ds=1, ds=1. Sie medziai taip pat pavaizduoti 54 pav.

Analogiskai gauname, kad medziai T, sudaro 11 neizomorfisky struktiiry ir t. t.

Struktiiry T, konstravimas, jungiant objektus | medzius, ir gaunamy medziy skaiCiaus
apskaiCiavimas bus nagrinéjami specialiai Siems klausimams skirtame 1.9.2.4.5. skyrelyje, todél cia
apsiribosiu tik pastaba, jog buvo irodyta (A. Cayley, 1889), kad i§ n>2 skirtingy elementy galima
sudaryti n" skirtingy medziu. Kai n<3, tai visi tie medziai yra izomorfiski ir priklauso grandiniy P, ir
P; klasei. Kai n=4, tai, kaip buvo ka tik raSyta, gauti 16 skirtingy medziy priklauso jau dviem
skirtingoms izomorfisky struktiiry klaséms: 4 medziai turi struktiirg A;, kiti 12 — struktiira P,. Kai n=5,
tai gauname 125 skirtingus medzius, i§ kuriy 5 priklauso zvaigzdziy A4 klasei, 60 — yra grandinés Ps ir
likusieji 60 — struktiiros, kurios gaunamos i§ Zvaigzdziy A;, pridedant prie bet kurios nors jos
»spindulio® dar po viena grandi (o kartu ir po viena virsiing, turinCia laipsni degv=1).

Kai turime N>n>2 skirtingy elementy, tai i3 ju galima sukonstruoti Cy n"? skirtingy medziy
T,. Skirtingy medziy skai€ius Zymiai sumazéja, kai visi elementai vienodi. Tuomet galima sukonstruoti
tik du skirtingus medzius, turinéius strukttira T, tris skirtingus medzius, turinCius struktiirg Ts, SeSis
skirtingus medzius, turinius struktiira Ts, vienuolika skirtingy medziy, turinéiy struktira T, 23
skirtingus medzius, turincius struktiirg Tg ir t. t.

Sistemos, turin¢ios medzio T, struktiira, gana placiai paplitusios gamtoje. Tai ne tik medziai su
savo Sakomis ir Saknimis, bet ir didelé grupé¢ molekuliy, priklausan¢iy organinéms medziagoms, kaip,
pavyzdziui, acikliniy angliavandeniliy (metano CH,4, etano C,Hs, propano C;Hg, butano C,Hy,,
izobutano C4H,, izobuteno C4Hg, transbuteno C4Hg, cisbutadieno C,Hg, etileno C,H,, acetileno C,H, ir
t. t.) molekulés.

Pastabus skaitytojas galéjo atkreipti démesi | tai, kad kai kurie ¢ia ka tik paminéti
angliavandeniliai, turintys vienodas chemines formules, vadinami skirtingai: butanas C4H, ir izobutanas
C4H,y, izobutenas C4Hg ir transbutenas C4Hg. Tai skirtingy medzZiagy poros, nes jy molekulés, nors ir
turi vienoda sudétj, skiriasi savo struktiira, o todél ir kai kuriomis savo savybémis.

Tokiy medziagy sutinkama gana daug ir jos vadinamos struktiiriniais izomerais viena kitos
atzvilgiu. Izomery egzistavimas dar karta patvirtina jau anksciau suformuluota teiginj, jog sistemos
savybés priklauso ne tik nuo sistemos sudéties, bet ir nuo jos struktiroes. Vadovaujantis dualumo
principu, nesunku jzvelgti tam tikra sarysj tarp izomerijos ir izomorfizmo reiskiniy.

I8 izomery egzistavimo taip pat iSplaukia, jog mums jprastos cheminés formulés C4H,y, C4Hs,
C,0OHg ir pan. ne visada gali biiti laikomos pakankamai pilnu medziagos molekulés cheminiu modeliu.
Todél neretai Sios formulés (jos kartais vadinamos dar ir empirinémis cheminémis formulémis)
pakeiciamos struktiirinémis cheminémis formulémis, vaizduojanciomis ne tik molekulés sudétj, bet ir
jos struktiira: 55 pav. pateiktos izomery dimetilo eterio C,OHg ir etilo alkoholio C,OHg supaprastintos
struktiirinés formulés, simboliskai vaizduojancios ir molekuliy sudéti, ir tarpatominius rysius.

Dar pilnesni molekulés modelj gauname naudodamiesi erdvinémis struktiirinémis
cheminémis formulémis, kuriose nurodomi ne tik tiesioginiai rySiai tarp molekule sudaranciy
atomy, bet ir santykiné atomy padétis erdvéje: kampai tarp tiesiy, kertanc¢iy pory atomy centrus, o
taip pat ir atstumai tarp atomy centry. Tokios formulés vartojamos toje struktiirinés chemijos dalyje,
kuri vadinama stereochemija. Stereochemija gana artima fizikai ir ja galima laikyti taip pat ir fizikinés
chemijos dalimi. Sie mokslai Zymiai pagilina ir prapletia savokos ,,sistemos struktiira® suvokima.
Apie tai detaliau pakalbésime 1.9.1.3. skyrelyje.
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Dimetilo eteris C,OHg Etilo alkoholis C,OHg
55 pav.
11) Medziai gali biti ir orientuoti. Tokie medziai sudaromi ne i§ briauny, o i§ lanky, turinéiy
vienoda krypti. Orientuotas Sakninis medis Tr(lo) — tai medzio tipo orgrafas, turintis n virSiiniy,

kuriame viena vir§iiné, vadinama ,,Saknimi®, turi tokia savybe, jog i§ Saknies galima pasiekti kiekvieng
kita orientuoto medzio virSing. Orientuoto medzio Sakni kartais vadina iStaka (arba Saltiniu).

Kiekvienas TIEO) su iStaka turi jam dualy (atvirkstini) T§°>, kuriame vir§iing, buvusi Saltiniu, tampa
tokia orientuoto medzio virStne, | kuria galima patekti i§ bet kurios kitos to grafo virsiinés, t. y. tampa
santaka. Struktiiros Tr(lo) pavaizduotos 56 pav.

AN O <SS

0 0 0 0 0
Té ) T3( ) Ti ) T7( ) T1(4)
56 pav.

Sistemos, turincios orientuoto medzio TISO) struktiira, pavyzdys — didelé upé su savo intakais ir
intaky intakais — mazesnémis upémis ir upeliais.

Kitas orientuoto medzio pavyzdys — tai taip vadinamas ,tiksly medis“, kuris gaunamas
dekomponuojant pagrindinij tiksla i potikslius, $ivos — | ju potikslius ir t. t. Su ,,tiksly medziy* taikymais
skaitytojas bus supazindintas antrojoje Sios mokymo priemonés dalyje, kai bus nagringjami sudétingy
organizacijy sisteminés analizés ir sisteminio projektavimo metodai.

Orientuoto medzio TSO) struktiira turi ir sudétingo gaminio, sudaryto i§ mazgy, kurie savo eile

sudaryti i§ detaliy, sudéties schema. Tokios schemos ir jy struktiros bei jy taikymai bus nagrinéjami
1.9.2.11. skyrelyje.

Struktiiroje TIEO) vir§iiniy skaicius p=n, o lanky (vienpusiy orientuoty rysiy) skaicius ¢ =n—1.

IS N>n>2 skirtingy elementy galima sukonstruoti lygiai tiek pat skirtingy orientuoty medziy
Tr(lo) su iStaka (Saknimi), kiek ir skirtingy paprasty medziy T,, o taip pat lygiai tiek pat skirtingy
orientuoty medziy T§°> su santaka. Orientuoti medziai lygiai taip pat skirstomi i izomorfisky orientuoty

medziy klases kaip ir paprastieji medziai: gaunamos analogiskos dualios (orientuoty medziy su istaka ir
orientuoty medziy su santaka) izomorfisky medziy klasés (orientuotos grandinés, orientuotos zvaigzdés

ir t.t) su tokiais pat skaiCiais skirtingy orientuoty medziy TSO) , sudaryty i§ skirtingy elementy,
kiekvienoje klaséje.

IS medziy T, ir orientuoty medziy Tr(lo) galima sudarinéti struktiiras, vadinamas miskais ir
orientuotais miskais. Miskas — tai struktiira, neturinti cikly, kurioje kiekviena jos komponenté

(kiekvieno sistemos posistemio struktiira) yra medis.
Pavyzdziui, visi orientuoti medziai i§ 56 pav., paimti kartu, sudaro orientuota miska. Net ir

vieng orientuota medj Tl(f) galima laikyti orientuotu misku, sudarytu i§ dviejy orientuoty medziy Téo)
ir T7(0) , sujungty savo santakomis | vieng sudétingesni orientuota medj.

12) T,S” — turnyras, turintis n vir§iniy, yra orientuotas pilnas grafas (pilnas orgrafas). 57 pav.
vaizduojami keli skirtingi turnyrai. Turnyry Tr(lr) pavyzdziy galima rasti vykdomosios valdZios
struktiirose bei informaciniuose tinkluose.
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2 x=2 X x=1 x=2 = bS
T(r) Té(tr) T(r) T(r)
57 pav
. RV -1
Struktiira Tgﬂ turi p=n virs$aniy ir fzw lanky.

Kadangi kiekviena turnyro Tr(lr) virSiiniy V; ir Vj pora sujungta vienu ir tik vienu orientuotu

n(n-1)

lanku (Viv; ar vv;), tai i§ n>2 skirtingy elementy galima sudaryti 2 2

skirtingy sistemy, turinciy
struktiirg T(" .

Kai n=2, tai visos tos sistemos bus izomorfiskos ir turés strukttra Tz(r) = PZ(O). Kai n>3, tai
sistemy, turinciy struktira T,Sr), aibé jau nebebus izomorfiska. Tai reiSkia, kad kai n>3, tai net i§
visi§kai vienody elementy galima sukonstruoti jau ne viena, o keleta skirtingy sistemy, turin¢iy struktiira
Tr(lr) . Tokiy sistemy skaiCius gana greitai auga, didéjant n.

Sio skai¢iaus radimui galima pasinaudoti algoritmu, panasiu i ta, kuriuo naudojomés,
apskaic¢iuodami skirtingy medziy T,, sudaryty i§ vienody elementy, skaiciy.

Pazymésime x; orientuoty lanky, jeinanéiy i i—ja turnyro T}l” vir§iing, skai¢iy, o y; — orientuoty

n
lanky, iSeinanCiy i§ tos virSinés, skaiCiy. Kadangi x;+y=const=n—1, Z(xi+yi)=n(n—1) ir
i=1

n n n
Mxi=Dy; tai Y x :“(“2 ). Dydziai x; gali biti tik sveiki skai¢iai, pradedant nuliu ir baigiant n—1,
i=1 i=1 i=1

t. y. 0<x;<n—-1. Be to, kiekviename turnyre Tér) gali biiti ne daugiau kaip vienas x lygus 0 ir ne daugiau
kaip vienas x lygus n—1. Todél, turédami n>3 vienody elementy, galime sudaryti tiek skirtingy turnyry

. N -1 C o . . - . x . .
T{", kiek lygtis in :n(nT) turi skirtingy sveikaskaitiniy sprendiniy (x1 IS S xn) , tenkinanciy
i=l

salygas: 1) 0 < x; <n-1, 2) sprendinyje negali egzistuoti daugiau kaip po viena x; reiksme, lygia 0 ar
n—1, be to, tokiy reik§miy sprendinyje gali ir i§ viso nebiiti.

Kadangi turnyre Tr(lr), sudarytame i§ vienodu elementy, elementy sukeitimas vietomis grafo
vir§iinése nekeiia nei turnyro sudéties, nei struktiiros, tai laikysime, jog sprendinyje (xf,xz ,...,x;)
nezinomyjy x; ir x; reikSmiy x; ir xj sukeitimas vietomis sprendinio nekeicia, t.y. abu perstatiniai
vaizduoja viena ir ta pati sprendini.

Kai n=3, tai maksimali galima x; reik§mé¢ X =2 ir x;+x,+x;=3. Siuo atveju galimi tik du
skirtingi sprendiniai: (0;1;2) ir (1;1;1), kuriuos atitinka du skirtingi turnyrai T3(r) , pavaizduoti 57 pav.

Kai n=4, tai X =3 ir x;+X,+x3+x,=6. Siuo atveju galimi jau 4 skirtingi sprendiniai, kuriuos
vaizduoja 29 lentelé.

29 lentelé Tuos sprendinius atitinkantys keturi neizomorfiski
- - - — turnyrai T}r) pavaizduoti taip pat 57 pav.
Nr. | % %2 X3 X4 Kai n=5, tai X=4 ir x;+x,+x3+x4+xs=10. Gauname 9
1 0 1 2 3 | skirtingus sveikaskaitinius Sios lygties sprendinius, kuriuos
2 1 1 1 3 atitinka 9 neizomorfiski turnyrai Ts(r). Sie sprendiniai ir ju
3 0 2 2 2 . _ . . - .. .
1 1 1 ) 3 gavimo bidas pavaizduoti 30-ojoje lenteléje, kuri buvo

sukonstruota papildant ir pratgsiant 29-ja lentelg.

Kai n=6, tai X=5 ir x;+x;txs+tx4+xs+ +Xx¢=15. Gauname 22 skirtingus sveikaskaitinius
sprendinius, pavaizduotus 31-ojoje lenteléje, kuri sudaroma pratgsiant ir papildant 30-ja lentelg, t.y.
prirasant démenj x¢=5 ir po to perkélinéjant viena ar du jo vienetus ankstesniems démenims.

508



30. lentelé

Nr. | x7 | x5 | x5 | xi | x5 Nr. | x] i | ous | o || e

1 0 1 2 3 4 5 0 1 3 3 3

2 1 1 1 3 4 6 0 2 2 3 3

3 0 2 2 2 4 7 1 1 2 3 3

4 1 1 2 2 4 8 1 2 2 2 3

9 2 2 2 2 2

31. lentelé

Nr. | x; X, xg XZ xz xz Nr. x’f xz x}: xz X5 xz
1 0 1 2 3 4 5 10 0 1 2 4 4 4
2 1 1 1 3 4 5 11 1 1 1 4 4 4
3 0 2 2 2 4 5 12 0 1 3 3 4 4
4 1 1 2 2 4 5 13 0 2 2 3 4 4
5 0 1 3 3 3 5 14 1 1 2 3 4 4
6 0 2 2 3 3 5 15 1 2 2 2 4 4
7 1 1 2 3 3 5 16 0 2 3 3 3 4
8 1 2 2 2 3 5 17 1 1 3 3 3 4
9 2 2 2 2 2 5 18 1 2 2 3 3 4
19 2 2 2 2 3 4
20 0 3 3 3 3 3
21 1 2 3 3 3 3
22 2 2 2 3 3 3

sveikaskaitiniy sprendiniy, tenkinan¢iy anksciau

N -1
Analogiskai tesdami lyggiu zxi - n(nz )
i1

iSvardintas salygas, konstravima, gautume, kad, pavyzdziui, egzistuoja 64 neizomorfiski turnyrai T7(r) ir
t.t, t.y. gautume, jog, didéjant n, neizomorfisky turnyry Tr(lr) skaiius auga net grei¢iau negu

geometrinés progresijos nariai.
Dar grei¢iau auga skirtingy sistemy, turinciy struktiira, priklausancia turnyry TIE” klasei, ir

n(n-1)

sudaryty i§ N>n>2 skirtingy elementy, skai¢ius Cy, -2 2

Sudarius struktiry K, Py, Cy, Kiyn Qu, W, ir T, matricas, nesunku pastebéti, kad jos visos —
kvadratinés loginés matricos, simetrinés teigiamy istrizainiy atzvilgiu. Pacios tos istrizainés sudarytos i$
nuliy. Vienetuky skaicius tose matricose lygus 2q, o nuliy skai¢ius lygus p?-2q.

Struktary P”, C'©, KEI?,)H, T ir T{” matricos — kvadratinés nesimetrinés matricos. Jose

vienetuky skaiius lygus lanky skaiGiui ¢, o nuliy skaiGius lygus p? —¢. PavyzdZiui, turnyro Tf)
o 4.3 . . .
matricoje yra /= EN = 6 vienetukai ir p2 -/ =16—-6=10 nuliy.

Zymenys K, P, P,Eo), C., C;O), Kinns KE,(,)’) , Qn W, apraSo sistemy struktiiras

n
vienareik§miSkai, nes yra izomorfisky sistemy klasiy Zymenys. Tuo tarpu Zymenys T, Tr(lo) ir T,ﬁr)
zymi struktiiras, kurios gali priklausyti skirtingoms izomorfisky sistemy klaséms. Kitaip tariant,
Zymenys T,, T,(lo), T,Er) jau ne pilnai apibréZia sistemos struktiira, nes, kai n>4 struktiros T,, ir
Tr(lo) jau gali buti neizomorfiskos, o struktiiros Tr(lr) jau gali buti neizomorfiskos net tada, kai n>3.

Cia apraSytos struktiros K,, P, P,fo), C,s Cf,o), Ko ns Kf,?) > Qu, Wy, Ty T;EO)’ T.E”

n
priklauso tipiniy struktiiry, nagrinéjamy grafy teorijoje, aibei, bet neiSsemia jos.

Egzistuoja dar labai daug kity tipiniy struktiiry, kurios nagrinéjamos struktiirinéje
chemijoje, kristalografijoje, kvantinéje fizikoje, genetikoje, choreografijoje, dekoratyviniame
mene, fraktaly teorijoje ir t. t.

Kituose Sio poskyrio skyreliuose trumpai apzvelgsiu kai kurias ¢ia paminétas elementariy
struktliry grupes, ju charakteristikas ir Zyméjimy sistemas. Pradésiu nuo atominés fizikos ir Siek tiek
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detaliau panagrinésiu atomo sandara, sickdamas ne tik supazindinti skaitytoja su atomy branduolius
supancéiy elektroniniy apvalkaly tipinémis struktiiromis, bet ir papildomy tiksly.

Pirmasis papildomas tikslas — parodyti, kaip kvantiné fizika leidzia moksliskai pagristi
D.Mendelejevo pastebéta periodiskuma cheminiy elementy savybése ir Zymiai giliau suvokti cheminius
procesus, tuo paciu pademonstruojant moksly integracijos nauda, apie ka jau buvo rasyta ,Ivade®,
iSvardinant pagrindinius sistemotyros tikslus.

Antrasis papildomas tikslas — pagilinti skaitytojo zinias apie materijos sandarg ir mokslo
evoliucija, kas labai svarbu ugdant sisteminj mastyma, Kkuris atsiranda kaip jvairiy moksly
pasiekimy sintezés ir apibendrinimo rezultatas.

Apie kitus papildomus tikslus bus kalbama 1.9.1.2. skyrelio pabaigoje.

1.9.1.2. Elementarios tipinés struktiiros atominéje fizikoje

Minti, kad visa medziaga susideda i§ atskiry daleliy, pirma karta iSkélé Antikos laiky
mastytojas Leukipas Miletietis (apie 500-440 m. pr. m. e.). Sia idéja toliau plétojo jo mokinys
Demokritas, pradéjes vartoti zodi ,,atomas®, reiSkianti graiky kalboje savoka ,nedalomas“. Taciau
Leukipo ir Demokrito idéjos véliau buvo primirstos.

Zodzio ,atomas® vartoseng atgaivino Dz. Daltonas (1766—1844), kuris 1808 m. cheminiais
bandymais jrodé tokiy daleliy egzistavima ir apibrézé atoma kaip maziausia cheminio elemento dalelg,
dalyvaujancia cheminése reakcijose.

Atoming medziagos sandara galutinai jrodé D. Mendelejevas, 1869 m. sukurdamas perioding
cheminiy elementy sistema, leidusia tos sistemos kiir¢jui ne tik jZvelgti tam tikra tvarka cheminiy
elementy savybiy aibéje, bet ir nuspéti egzistavimg ir savybes net tokiy cheminiy elementy, kurie
tuo metu dar nebuvo atrasti. Pavyzdziui, 1871 m. D. Mendelejevas pareiské, jog turéty egzistuoti
elementas, kuris privaléty uzimti periodingje lenteléje vieta, esancia tiesiogiai zemiau silicio (Si),
pavadino ta hipotetini elementa ekasiliciu ir aprasé jo savybes. Pra¢jo 15 m. ir toks elementas i$ tikryjy
buvo atrastas. Jis buvo pavadintas germaniu (Ge). Pasirodé¢, kad germanio savybés tikrai yra panasios i
tas, kurias buvo numates periodinés cheminiy elementy sistemos kiiréjas. Dabar germanio kristalai
placiai naudojami puslaidininkiy gamyboje. O pati pirmaji savo triumfa periodinés elementy sistemos
idéja Sventé 1875 m., kai P. Lekokas spektry analizés metodu atrado ir i§skyré nauja cheminj elementa,
pavadinta galiu (Ga), kurio savybés sutapo su D. Mendelejevo 1870 m. aprasyto hipotetinio elemento —
ekaaliuminio savybémis.

Atradus katodinius spindulius (1858 m., J. Pliukeris), radioaktyvuma (1896 m., A. Bekerelis,
P. ir M. Kiuri) ir elektrona (1897 m., DZ. Tomsonas), paaiskéjo, jog atomas vis délto yra dalomas ir néra
pati maziausioji materijos dalelé, kaip mané Demokritas ir Daltonas.

1903 m. Dz. Tomsonas i§kélé atomo laselinés struktiiros hipotezg, kuria 1911 m. pakeité
E. Rezerfordo pasitlytas artimesnis tikrovei planetinis atomo modelis. Pagal E. Rezerforda atoma
sudaro teigiamas branduolys ir aplink ji besisuka (kaip planetos aplink Saul¢) neigiami elektronai.

Taciau ir Sis modelis negaléjo paaiskinti, kodél atomai spinduliuoja energija ne tolydziai o
kvantais, ka dar 1900 m., nagrinédamas spektrus, buvo irodgs M. Plankas.

Teko atsisakyti jprasto klasikinés mechanikos poziirio | atome vykstancius procesus ir ieSkoti
naujo modelio, nepriestaraujancio eksperimenty rezultatams.

1913 m. N. Boras sukiir¢ jau neklasikinj atomo modelj, kurio esmg¢ sudaré to modelio
autoriaus suformuluoti postulatai, dabar vadinami Boro postulatais. Tie postulatai teigé, kad elektronai
gali judéti aplink atoma ne bet kokiomis, o tik tam tikromis orbitomis, ir, judédami jomis, nei savo, nei
viso atomo energijos nekeicia: nei spinduliuoja ja i iSorg, nei sugeria i§ jos. Tas orbitas N. Boras
pavadino stacionariomis, iSskirdamas ju tarpe taip vadinamas pagrindines, esancias arciausiai atomo
branduolio ir todél atitinkancias maziausius elektrony (ir atomo) energijos lygius. Atomo energijos
poky¢iai, teigé kitas N. Boro postulatas, gali ivykti tik elektronui perSokant i§ vienos stacionarios orbitos
1 kita: kai elektronas perSoka i§ tolimesnés orbitos i artimesng, tai atomas iSspinduliuoja energijos
kvanta, lygy tas orbitas atitinkanciy energijy skirtumui, o kai atomas absorbuoja kvanta energijos i$
iSorés, tai atitinkamas elektronas perSoka i$ atitinkamos artimesnés orbitos | tolimesneg.

N. Boro modelis, kurj véliau dar patobulino A.Zomerfeldas ir V. Paulis, paaiskino, kaip ir
kodél atsiranda linijiniai atomy energijos spinduliavimo | iSor¢ ir absorbcijos (energijos sugérimo)
spektrai, taciau neatskleidé priezasciy, kodél elektronai atome gali judéti tik tam tikro dydzio orbitomis,
o negali judéti kokiomis nors kitomis.

1924 m. L. V. de Broilis iskelé hipotezg, jog atome dél elektrony judéjimo ir saveikavimo su
teigiamu branduoliu atsiranda elektromagnetiniai virpesiai, panasiai, kaip jie atsiranda elektros srovei
tekant kontiiru, sudarytu i§ kondensatoriaus ir ritelés (zidir. 1.4.6. ir 1.11.10. §ios mokymo priemonés
skyrelius), o kartu su tais virpesiais — ir stovincios bangos, panaSiai, kaip jos, pavyzdziui, susidaro,
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virpinant styga ar ilga virve, kurios vienas galas yra pritvirtintas (placiau apie stovincias bangas Zitr.
1.9.1.4. skyreli). Ty virpesiy dazniai ir stovin¢iy bangy ilgiai gali buti ne bet kokie, o priklauso nuo
atomo matmeny ir jo energijos dydzio (kaip stygos virpesiy dazniai ir stovinCiy bangy ilgiai priklauso
nuo stygos ilgio, storio ir jos jtempimo).

Pagal de Broilio hipotezg kiekvienai mikrodalelei, turin¢iai energija E ir impulsa (judesio

E h

kiekj) p, biidinga banga, kurios daZnis Ve ir ilgis A=— (kur h=6,626-10>*J.s — Planko
P

konstanta, jvesta jau minéto M. Planko, dar 1900 m. nustaciusio, jog atomai spinduliuoja energija

kvantais AE=hv). De Broilio bangos ilgis elektronui yra apie 10°* cm, t. y. tos pacios eilés, kaip ir atomo
matmenys (zilir. 32-ja lentelg, kurioje duoti apytikriai vandenilio atomo ir jo branduolio matmenys).

32. lentelé
Objektas Linijiniai matmenys | PavirSiaus plotas Tiris
Vandenilio atomas ~10%cm ~10 Pem? 210 Zem?
Vandenilio atomo branduolys ~10 “cm ~10%cm? 210 Pem’
Santykis tarp vandenilio atomo ir jo branduolio 4 < 0
10 10 10
matmeny

Panasaus dydzio yra ir atstumai tarp atomy branduoliy joniniuose kristaluose, salyginai
vadinami jony radiusais. 33-oje lenteléje pateikiamos kai kuriy jony radiusy verteés, apskaiciuotos pagal
Belovo ir Bokijaus sistema.

Tai, kad stovinciy bangy, pagal de Broilio

33. lentelé hipotezg egzistuojanciy atomuose, ilgiai yra tos pacios

. . ~ | Jono radiuso | €ilés kaip atomuy linijiniai matmenys bei atstumai tarp
Jono pavadinimas | Simbolis verté (cm) jony branduoliy kristaluose, néra atsitiktinis
Fluoro anijonas F 13310° sutapima.s, 0 i§glaukia iS ty bapgq susidarymo
Chloro anijonas T 1 31.10° ,mechanizmo* ’(glur.' 1.9.1.4. skyrelj). o '
~ — 2 - De Broilio hipotezg, kad elektronai turi ne tik
Bromo anyonas Br 1,96:10 materialiy daleliy korpuskulines, bet ir bangines
Jodo anijonas I 2.2:10°° savybes, 1927 m. eksperimentais patvirtino
Deguonies anijonas 0> 1,36:10° K. Deivisonas ir L. Dzermeris, uzfiksave elektrony
Licio katijonas Li" 0,68-10°° difrakcijos (klitities aplenkimo) reiSkini, kuris néra
Kalio katijonas K" 1,33-10° imanomas mechaniniams makrokiinams ir yra
Rubidzio katijonas Rb' 149-10° budingas bet kokioms bangoms (Sviesos, garso bei
Cezio katijonas Cs' 16510 ° mechaninéms bangoms, sklindancioms, pavyzdziui,

vandens pavir§iumi).

Toks elektrono savybiy dualumas daugeliui to laiko fiziky atrodé nenatiiralus, dél ko buvo
gana ilgai ginCijamasi, kas vis délto yra tas elektronas: materiali dalelé ar banga.

Dabar tie gincai atrodo Siek tiek panaSis | situacija, aprasyta viename anekdote, kai vienos
salos, kurioje nebuvo jokiy kity stuburiniy, o tik karvés ir Sunys, aborigenai, pasidarg luotelj, nuplauké |
kita salg ir ten pirma karta savo gyvenime i§vydo arkli. Pastebéje, kad arklys, kaip ir karvé, turi kanopas,
vieni aborigenai nusprendé, jog tas ju sutiktas gyviinas yra karvé. Kiti gi, atkreipe démesi i tai, kad
arklys, kaip ir Suo, neturi ragy, padaré i§vada, jog arklys yra Suo. Aborigenams teke ilgokai pasigin¢yti,
kol jie nusprendg, jog ju sutikta biitybé néra nei karve, nei Suo, o naujas gyviinas — arklys.

Nieko nuostabaus, kad kvantiné mechanika, tirdama, palyginti, dideliy masiy judéjima, nebuvo

pastebéjusi, jog makrokiinai turéty banginiy savybiu: i$ de Broilio formulés A = — , kur p=mv, nesunku

iSvesti, kad, esant didelei stebimo (judancio greiciu v) kiino masei m, de Brolio bangos ilgis A buty toks
mazas, lyginant su makrokiino matmenimis, jog banginés to kiino savybés negaléty buti pastebétos.
Miisy turimomis priemonémis jos gali biiti pastebétos tik tada, kai kiinas yra labai mazas, t. y., kai jis —
mikrodalelé.

1925 m. jau misy minétasis V. Paulis, apibendrindamas atomy elektrony biiseny stebéjimo
rezultatus, suformulavo dar viena (klasikinés mechanikos poziidiriu irgi gana keista) principa: atome
negali biiti dviejy elektrony (kaip véliau paaisSkéjo — ir bet kokiy kity mikrodaleliy, turin¢iy pusinij
sukinio momentg), kuriy kvantinés biisenos, apraSomos kvantiniy skai¢iy n, ¢, m, ir m;
rinkiniais, biity visiSkai vienodos. I3 $io principo (dabar vadinamo Paulio principu) ir i$ energijos
minimumo principo (kuris buvo zinomas ir klasikinéje mechanikoje) iSplaukia atomo elektrony
stacionariy pagrindiniy orbity uZpildymo elektronais désningumai, paaiSkinantys cheminiy
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elementy savybiy periodiSkumga. Tuo mes netrukus isitikinsime nagrinédami kvantiniy skaiciy
reik§miy galimus rinkinius ir galimas elektrony sluoksniy ir posluoksniy uZpildymo elektronais
strukttras.

1925-1927 m. V. Heizenbergas, E. Sredingeris, M. Bornas ir P. Dirakas, apibendrindami ir
matematizuodami tuolaikinés atomy fizikos tyrimy rezultatus, suktiré¢ kvantinés mechanikos pagrindus ir
jos matematinj aparata: Heizenbergo matricas ir Sredingerio bei Dirako lygtis.

Naudojantis tuo aparatu, pavyko apskaiCiuoti atomuose vykstanciy procesy ir mikrodaleliy
charakteristikas, gana tiksliai sutampancias su fizikiniy eksperimenty rezultatais, nuspéti dar neatrasty
mikrodaleliy bei ju biiseny egzistavima (pavyzdziui, pozitrono, miuonio), i$siaiskinti atomy struktiiros
désningumus bei cheminio rySio, jungiancio atomus | molekules, prigimti, suvokti cheminiy elementy
sistemos periodinés sandaros priezastis.

Taip pat paaisSkéjo ir eilé naujy reiSkiniy bei mikrodaleliy savybiy. Pavyzdziui, paaiskéjo, kad
mikrodalelés biisena negali biiti vienu ir tuo pac¢iu metu tiksliai i§matuota ir charakterizuojama jos
koordinatémis x, y z ir impulsais px, py, p,, kaip tai daroma klasikinéje mechanikoje, apraSant
makrodaleles. Nustatant mikrodaleliy koordinates ir impulsus, dél ty daleliy banginiy savybiy atsiranda
paklaidos Ax, Ay, Az, Apy, Apy, Ap,, kuriy atitinkamos sandaugos Ax-Apy, Ay-Apy, Az-Ap,, kaip tai

. e pras oy - S h .
iSplaukia i§ Heizenbergo neapibréztumo sarySio, negali biiti mazesnés negu —, kur h — jau minétoji
27

Planko konstanta. Todél, didinant elektrono koordina¢iy nustatymo tiksluma, nei§vengiamai iSauga
impulso nustatymo paklaida (ir atvirks¢iai).

I8 neapibréztumo sarysio iSplaukia, jog, kalbant apie elektrono judéjima atome, jau nebegalima
operuoti tiksliai apibrézty orbity savokomis, o galima kalbéti tik apie elektrono buvimo tam tikrose
srityse, supanciose atomo branduoli lyg savo rusies ,,debeséliais™ (Ziiir. 58 pav.), tikimybe. Tos sritys
vadinamos orbitalémis ir matematiskai apibréziamos kaip sritys, kuriose elektrono buvimo tikimybeé
néra lygi nuliui.

Orbitaliy (o taip pat ir kity elektrono judéjimo charakteristiky) nustatymui kvantingje fizikoje
naudojamasi banginémis funkcijomis y(x, y, z, t) (arba — sferinése koordinatése — y(r, 3, @, t)),
leidzian¢iomis ivertinti elektrono buvimo toje ar kitoje bilisenoje tikimybes: banginés funkcijos
modulio kvadratas kaip tik ir yra lygus elektrono buvimo duotuoju momentu duotajame erdvés
taske tikimybés tankiui.

Tuo atveju, kai mikrodaleliy greiciai, lyginant juos su §viesos greiciu c, yra mazi ir todél galima
nekreipti démesio i reliatyvistinius efektus (masés, geometriniy matmeny ir laiko intervaly ilgio
pasikeitimus), ty daleliy banginés funkcijos randamos, sprendZiant jau minétaja Sredingerio lygtj

izi%—\rzﬁw , kur izx/—_l, h — Planko konstanta, v — banginé funkcija, H — Hamiltono operatorius
T
(hamiltonianas), charakterizuojantis mikrodalelés ar ju sistemos energija.

Kai mikrodaleliy greiciai pakankamai dideli, tenka naudotis reliatyvistinés kvantinés fizikos
aparatu ir spresti Dirako lygti.

Naudojantis banginémis funkcijomis (ar Heizenbergo matricomis) ir sprendziant tikriniy
verc€iy lygtis bei juy sistemas, galima apskai¢iuoti mikrodaleliy fizikines charakteristikas. Tais atvejais,
kai elektronai, saveikaudami su atomy branduoliais, dél susidaran¢iy rySiy néra laisvi, tikriniy
ver€iy lygciy bei juy sistemy sprendiniais gali buti tik diskrecios funkcijos, charakterizuojamos
tam tikry diskrefiy parametry rinkiniais — kvantiniais skaiciais. IS ¢ia ir iSplaukia atomo
elektrony energijos ir kity charakteristiky galimo kitimo spektry diskretumas. Ir tik tais atvejais,
kai elektronai atitriiksta nuo atomy branduoliy ir tampa laisvi, kaip tai, pavyzdziui, atsitinka metaluose,
tikriniy verciy lyg¢iy sprendiniais tampa klasikinei fizikai jprastos tolydZios funkcijos.

Tai, kad tikriniy veréiy lygtys bei ju sistemos tam tikromis salygomis gali turéti serijas
diskreciy sprendiniy, o tam tikromis — tolydzius sprendiniy spektrus, néra koks tai iSskirtinis, tik
kvantinei mechanikai buidingas, reiSkinys. Su panaSiais atvejais galima susidurti ir sprendziant
diferencialines lygtis su dalinémis iSvestinémis ir krastinémis salygomis, o taip pat ir kitose srityse.
Pavyzdziui, taisyklingy daugiakampiy krastiniy skaiius n gali biiti bet kokiu sveiku skai¢iumi, ne
mazesniu uz 3, o tuo tarpu taisyklingy iSkiliy daugiasieniy, kuriy sienos — taisyklingi daugiakampiai,
egzistuoja, kaip yra irodgs dar Euklidas, tik penkios raSys: 1) taisyklingi tetraedrai, turintys po 4
trikampes sienas, 2) kubai, turintys po 6 kvadratines sienas, 3) oktaedrai, turintys po 8 trikampes sienas,
4) dodekaedrai, turintys po 12 sieny, esanciy taisyklingais penkiakampiais, ir 5) ikosaedrai, turintys po
20 trikampiy sieny. Tai iSplaukia i§ jau minétos formulés V+F=E+2 ir i§ tos aplinkybés, kad
daugiasienio vir§inés erdvinj kampa gali sudaryti ne maziau kaip 3 sienos, o ji sudaranciy ploksciyjy
kampy suma turi biiti maZesné uz 360 .
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Taigi, nieko nuostabaus, kad atomy elektronai, saveikaudami su atomy branduoliais ir
tarpusavyje, saveikos jégy veikiami ir suriSami, gali uZimti erdvéje ne bet kokias, o tik tam tikras
padétis, gali turéti ne bet kokius, o tik tam tikrus diskrecius energijos dydzius. Ir tik laisvi
(nesuristi) elektronai gali keisti savo energija kokiais nori dydziais, taigi — ir tolydZiai.

Elektrony padéciy atome (ir elektrony galimy biiseny) apibiidinimui kvantingje fizikoje
vartojami jau minétieji kvantiniai skaiciai — tikriniy verciy lyg€iy bei jy sistemy sprendiniy parametrai.
Cia aprasysiu tik pa¢iy svarbiausiyjy kvantiniy skai¢iy n, /, m , ir my rinkinj, pakankamai pilnai ir
pakankamai tiksliai apibiidinant vandenilio atomo H (o taip pat ir vienaelektroniniy jony, pavyzdziui,
He', Li*" ir t.t.) basena ir jo elektroninio apvalkalo struktiira. Naudojantis tais skaigiais, galima
susidaryti ir daugiaelektroninio atomo elektroninio apvalkalo struktiiros modeli, taciau §is modelis dél
elektrony, esanc¢iy atome, tarpusavio saveikavimo, kurio {vertinimui reikalinga papildoma informacija,
bus tik gana artutinis, reikalaujantis papildomy patikslinimy, atsizvelgiant i minétaji saveikavima.

Skaifius n=1, 2, 3, 4, 5, ... rei§kia atomo elektrono energijos galimo stacionaraus lygmens
(atomo elektroninio apvalkalo energetinio sluoksnio) numerj. Jis charakterizuoja tokia svarbig atomo
elektrono charakteristika kaip elektrono energija ir todél vadinamas pagrindiniu kvantiniu skai¢iumi.

Elektrono energija E, apskai¢iuojama naudojantis Boro formule: E, =-13,6 Zj eV (elektrono volty),

kur Z — protony skaicius atomo branduolyje, t. y. elektrono energija didéja, didéjant sluoksnio numeriui
n, artédama prie 0, taciau absoliutus tos energijos dydis, did¢jant n, mazéja. Todél kuo didesnis n, tuo
elektronai yra toliau nuo branduolio, tuo silpniau su juo susije, tuo lengviau juos nuo branduolio
atplésti.

Naudojantis Boro formule, galima apskaiciuoti vienaelektronio atomo (ir jono) jonizacijos
energija, t.y. energija, reikalinga tam, kad elektronas buty ,,iSmuStas” i§ pagrindinio energetinio
sluoksnio n=1, kuriam biidinga maziausia elektrono energija, ir ,,atpléstas” nuo atomo (tai reiksty, jog
n—).

2
Pavyzdziui, vandenilio atomo H jonizavimui reikia AE=E.—E;=13,6- {O—(l J eV=-13,6eV

i

energijos kvanto hv. Helio jono He" jonizavimui, ,,i§pléSiant i§ jo paskutinj elektrong ir gaunant jona

22

He*', reikia AE=13,6- {0—(1—2H eV=-54,4eV, o li¢io jono Li* jonizavimui, gaunant jong Li*", reikia

2
jau— 13,6 i—z eV=-1224eV energijos. Sie skaitiai sutampa su eksperimenty rezultatais.

Zinant atomo, turingio atominj numerj Z, elektroninio apvalkalo sluoksnio numerj n, galima

e e . . .. Al e ags s s s e . n
apskaiciuoti elektrono, priklausancio tam sluoksniui, orbitalés vidutinj spindulio ilgj r, ; = roz , kur

I, z0,529~10’gcm=0,52910% — vandenilio atomo elektrono pirmosios (pagrindinés) orbitalés spindulio
vidutinis ilgis.

SkaiCius ¢ charakterizuoja elektrono orbitinio judesio kiekio momento M, dydj
M, =+h,/¢(¢+1) ir todél yra vadinamas orbitiniu (azimutiniu, $alutiniu) kvantiniu skai¢iumi. Jo
galimos reikSmeés: ¢ =0, 1, 2, 3, ..., n—1 yra posluoksniy energetiniame sluoksnyje n numeriai. Patys
posluoksniai sluoksnyje eilés tvarka zymimi raidémis: s (kai ¢=0), p (kai /=1), d (kai /=2),
(kai ¢ =3) ir toliau (abécélés tvarka: g, hir t. t.).

Pirmasis sluoksnis (n=1) turi tik viena posluoksnj s, Zymima 1s ir sutampantj su paciu
sluoksniu n=1. Antrasis sluoksnis (n=2) turi jau du posluoksnius s ir p, Zymimus 2s ir 2p. Treciasis
sluoksnis (n=3) turi jau tris posluoksnius s, p ir d, zymimus 3s, 3p ir 3d. Analogiskai (raidémis s, p, d, f,
g, hirt. t.) Zymimi ketvirtojo, penktojo ir t. t. sluoksnio posluoksniai.

Skai¢ius m, charakterizuoja elektrono orbitinio judesio kiekio momento M, orientacijg —
jo projekcija M ,, { laisvai pasirinkta koordinaciy a$j Oz, einancig per atomo branduolio centra —
koordinaciy sistemos centra. Tos projekcijos M,, dydis apskai¢iuojamas naudojantis formule

h

” =2—m[. Skai¢ius m, vadinamas magnetiniu kvantiniu skaiiumi. Jo galimos reikSmés:
n

m,=0,£1,+2,..,£¢, t.y. i§ viso 2/+1 reikSmiy kiekvienai ¢ reikSmei. IS to iSplaukia, jog

M,
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posluoksnyje ¢ esan€iy elektrony orbitinio judesio kiekio momentai M, gali biiti orientuoti
erdvéje 2 ¢ +1 skirtingais buidais.

Kvantinis skaiCius mg charakterizuoja elektrono sukinio (sukimosi apie savo asj) judesio
kiekio momento M; orientacija — jo projekcija My, i koordinaciy asi Oz. Tos projekcijos Mg, dydis

e L h s . - . -
apskai¢iuojamas naudojantis formule Mg, :2—ms. Skai¢ius m, vadinamas sukinio (spino) kvantiniu
T

C e T L | . .
skai¢iumi. Jis kiekvienam atomo elektronui gali turéti tik dvi reikSmes: ms:iE , 18 kur i$plaukia, jog

elektrono sukinio momentas gali biiti orientuotas erdvéje tik dviem badais.

Sukinio skaiCiaus my zinojimas leidzia {vertinti elektrono nuosavo magnetinio lauko
saveikavima su jo orbitinio judesio magnetiniu lauku. IS to, kad m, gali turéti kiekvienai m,
reikSmei po dvi reikSmes, o taip pat i§ Paulio principo, kad elektronai atome butinai turi skirtis savo
blisenomis (kvantiniy skaiCiy ver¢iy rinkiniais), iSplaukia, jog posluoksnyje ¢ gali buti tik iki
2(2 7 +1) elektrony.

n-1
Kadangi ¢ =0,1,...,n—1, tai sluoksnyje, turinéiame numerj n, gali biiti iki z 2(20+1) =
=0
n-1
n—1 2 2 . . 2
= 42 l+2n= 4-7 ‘n+2n=2n"-2n+2n=2n" elektrony: pirmame sluoksnyje 2-1°=2, antrame
¢=0

2:2’=8, tre¢iame 2-3°=18, ketvirtame 2-4’=32 ir t. t.

Orbitaliy uzpildymas elektronais vyksta (kaip to reikalauja energijos minimumo ir Paulio
principai), pradedant nuo sluoksnio su maZziausiu n (t. y. nuo n=1), o sluoksnyje — nuo posluoksnio su
maziausiu /¢ (t.y. nuo posluoksnio s). Elektrony, jau esanciy posluoksnyje, skaicius, Zymimas kaip
posluoksnio zZymens (s, p, d, f,...) ,laipsnio rodiklis*. Kai posluoksnyje yra tik vienas elektronas, tai
»laipsnio rodiklis®, kuris turéty biiti lygus 1, tuomet gali biiti ir neraSomas, taciau dazniausiai yra
raSomas.

Pavyzdziui, nesuzadinto vandenilio atomo elektroninio apvalkalo struktiira vaizduoja formulé
1s', nesuzadinto helio atomo — 1s* nesuzadinto li¢io atomo — 1s*2s', nesuzadinto berilio (Be) atomo —
15725, boro (B) — 1s?2s™2p', anglies (C) — 1s?2s?2p?, azoto (N) — 1s*2s*2p°, deguonies (0) — 1s2s2p",
fluoro (F) — 1s"2s*2p°, neono (Ne) — 1s"2s*2p°, natrio (Na) — 1s*2s*2p®3s', magnio (Mg) — 1s2s"2p®3s’
irt. t.

Kartais, kai norima pazyméti buvusio kokiame nors posluoksnyje elektrono praradima, gali biiti
vartojamas ir to posluoksnio raidés nulinis ,,laipsnio rodiklis* (pavyzdziui, 5d°, 6d°), reiskiantis tai, jog
tas posluoksnis dabar tapo tuscias, nors ,,anksCiau“ (t.y. elemento, turinio mazesnj numerj Z, atomo
elektroniniame apvalkale) jis gal¢jo biiti netuscias.

Patys atomo elektroninio apvalkalo sluoksniai gali bliti Zymimi ne tik numeriais n: 1,2,34,...,
bet ir didZiosiomis raidémis tokia tvarka: K, L, M, N,...

Cia pateiktos atomy elektroninio apvalkalo struktiiros formulés vadinamos elektrony
konfigiiracijos formulémis, nes jos atspindi kvantiniy skaiciy n ir ¢ reikSmiy rinkinius vadinamus
atomo elektrony konfigiiracijomis. Konfigiiracija sudaro rinkinys biiseny, charakterizuojamy beveik
vienodomis elektrony energijomis. Pagrindinei konfigiiracijai biidinga maziausia energija.

z

58 pav.
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Pacios konfigiiracijos, vaizduojant orbitales trimaciais ,,debeséliais®, atrodyty taip, kaip
parodyta 58 pav.

Daugiaelektroniniuose atomuose dél elektrony saveikavimo tarpusavyje ju energija pasiskirsto
taip, kad, pradedant nuo n=4, naujo sluoksnio pirmyjy posluoksniy uZpildymas elektronais
prasideda, dar neuzpildzius buvusio sluoksnio paskutiniy posluoksniy. Pavyzdziui, posluoksnio 4s
pildymas prasideda anks¢iau negu posluoksnio 3d, o posluoksnio 5s — anksciau negu posluoksnio 4d.
Posluoksnis 4f pradedamas pildyti ne tik véliau posluoksniy 5s ir 5p, bet net po posluoksnio 6s.
Elektroninio apvalkalo sluoksniy ir posluoksniy uzpildymo tvarka® vaizduoja 34-oji lentelé.

34. lentelé
. . Atominiai
Sluoksnio| Posluoksnio | Posluoksnio Makmmalgg . Maksunah.l%' skaiCiai Z
.. elektrony skaicius | Periodas |elektrony skaicius
Nr. n Nr. ¢ pavadinimas . . (elementy
posluoksnyje periode .
numeriai)
nuo 1
1 0 Is 2 I 2 i
2 0 2s 2 1 ] nuo 3
2 1 2p 6 iki 10
3 0 3s 2 nuo 11
3 1 3p 6 1 8 iki 18
4 0 4s 2 nuo 19
3 2 3d 10 v 18 uo
iki 36
4 1 4p 6
5 0 Ss 2
4 2 ad 10 % 18 mo
5 1 5p 6
6 0 6s 2
4 3 4f 14 nuo 55
5 2 5d 10 Vi 32 iki 86
6 1 6p 6
7 0 7s 2
5 3 5f 14 VII nuo 87
6 2 6d 10

34-ojoje lenteléje pavaizduota atomy elektroninio apvalkalo sluoksniy ir posluoksniy
uzpildymo tvarka bei periody susidarymo désningumai paaiskina D.Mendelejevo periodinés cheminiy
elementy lentelés désningumus, o taip pat cheminiy elementy savybiy priklausomybe nuo juy atominio
numerio Z, sutampancio su atomo branduolyje esan¢iy protony skaic¢iumi.

Nattiralu, kad atomy cheminés savybés pirmoje eiléje priklauso nuo jo elektroninio apvalkalo
iSorinio sluoksnio elektrony, vadinamy valentiniais. Juk atomui chemiskai sgveikaujant su kitais
atomais, tas sgveikavimas pirmoje eiléje pasireiskia kaip atomo iSoriniy elektrony saveikavimas.

To saveikavimo ypatumai priklauso nuo to, kiek elektrony tame iSoriniame sluoksnyje yra, o
taip pat nuo to, kokiam to sluoksnio posluoksniui tie elektronai priklauso.

Pavyzdziui, iSorinio sluoksnio posluoksnio s elektronai yra gana silpnai suristi su atomu ir dél
iSoriniy poveikiy gana daznai gali blti prarandami. Tuomet atomas, praradgs viena ar net abu to
posluoksnio elektronus, tampa teigiamu vienvalenéiu ar dvivalen&iu jonu: Li*, Na*, K', Ca”, Ca®" ir pan.
Cheminiai elementai, kuriy elektroninio apvalkalo iSorinis sluoksnis susideda i§ s—jo posluoksnio
elektrony, vadinami s elementais ir turi jau minéta savybg gana lengvai tapti teigiamais jonais —
katijonais. IS metaly atsirad¢ katijonai, pakeisdami rugsciy molekulése s elemento vandenilio jonus
H", sudaro joninius junginius — druskas.

Elektroninio apvalkalo iSorinio sluoksnio posluoksnis p turi, galima sakyti, atvirksting savybe:
kai tame posluoksnyje truksta vieno ar keliy elektrony, kad jis buty pilnai uzpildytas iki SeSiy elektrony
ir su dviem s posluoksnio elektronais sudaryty stabilia struktiira — okteta (8 elektronus), atomas gana
daznai tokj elektrong prisijungia i$ aplinkos. Tokie cheminiai elementai vadinami p elementais.

* Elektroninio apvalkalo sluoksniy ir posluoksniy uzpildymo tvarka, kaip matyti i§ 34. lentelés, ne visai
sutampa su ju iSsidéstymo tvarka apvalkale, kuria vaizduoja 36. lentelé.
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Ypatingai aktyvis tie p elementai, kuriems iki okteto triiksta tik vieno elektrono. Tokiy
elementy, vadinamy halogenais, atomai tiesiog atima ta elektrona i§ kokio nors kito atomo (pavyzdziui,
i§ atomo, priklausancio s elementy grupet), patys tapdami neigiamais jonais — anijonais (pavyzdziui, F,
Cl, Br, I ir pan.). Si halogeny savybé chemikams buvo Zinoma jau seniai, ta¢iau tik kvantiné fizika ir
jos sandiiroje su chemija atsiradusi kvantiné chemija leido suprasti tokios savybés egzistavimo priezasti.

Neigiami jonai, elektrostatinés jégos veikiami, linke jungtis su teigiamais jonais | sistemas —
molekules. Taip atsiranda tokios molekulés kaip NaCl (natrio chloridas — valgomoji druska), KBr (kalio
bromidas) ir pan.

Cheminis rySys, jungiantis halogeny atomus su s elemento atomu | molekulg, vadinamas
joniniu rysiu. Tokio rySio energija — apie kelis Simtus kilodzauliy vienam moliui. Pavyzdziui,
valgomosios druskos joninio ry$io energija apie 413,7 KJ/mol. Kiti p elementai, kuriems iki okteto
triksta dviejy ar daugiau elektrony, linke tuos elektronus ne atimti i$ kity atomy, o padaryti juos
bendrais, t.y. priklausanéiais ir ankstesniam ty elektrony ,,savininkui® ir p elemento atomui. Toks
elektrony ,.kolektyvizavimas® taip pat gali sujungti atomus | molekules. Cheminis rySys, jungiantis
atomus, paverciant dviejy (ar daugiau) atomy kai kuriuos (ar visus) iSorinius elektronus bendrais, t.y.
priklausanciais jau ne atskiriems, o iSkart dviems (ar daugiau) atomams, vadinamas kovalentiniu rysiu.

Kai kovalentinis rySys jungia skirtingy elementy atomus, ju bendros elektrony poros orbitalé
dél atomy branduoliy nevienody elektriniy kriiviy tampa nesimetriSka ir neutrali molekulé savaime
poliarizuojasi, tapdama savo rusies elektriniu dipoliu. Todél kovalentinis rySys, jungiantis skirtingus
atomus, vadinamas poliniu (arba heteropoliniu, kur priesdeélis ,,hetero— reiskia skirtinguma).

Pavyzdziui, vandens molekuléje dél elektrony ir juy orbitaliy pasislinkimo vandenilio atomai
iSsidésto taip, kad tiesés, jungiancios ju centrus su deguonies atomo centru, sudaro apie 150° kampa. Dél
tokio teigiamy vandenilio jony H" ir neigiamo deguonies jono O i§sidéstymo vandens molekulé tampa
dipoliu. Tai ir paaiskina, kodél vanduo gali bati tirpikliu, iStirpdanciu tokias chemines medziagas kaip
cukry, valgomaja druska ir t.t, o taip pat tai, kodél tarp vandens molekuliy atsiranda ry$iai, jungiantys
jas i struktiiras — asociatus (H,O)x.

Kai kovalentinis rySys jungia vienos risies elemento atomus, ju elektrony bendros poros
i§sidésto elektroniniame apvalkale simetriSkose orbitalése ty atomy branduoliy atzvilgiu ir neutrali
molekulé savaime nesipoliarizuoja. Toks kovalentinis rySys todél vadinamas mnepoliniu (arba
homopoliniu, kur priesdélis ,,homo—* reiskia vienoduma).

Kovalentinis rySys, jungiantis atomus | molekules kartais gali biiti silpnesnis negu joninis,
atsirandantis elektrostatinés traukos tarp priesingy zenkly jony déka. Pavyzdziui, vandens molekuléje
egzistuojancio kovalentinio rySio energija yra 14,24 kJ/mol., t.y. apie 29 kartus maZzesné uz joninio
rysio energija valgomosios druskos molekuléje.

Taigi, jei fluoro grupés p elementams (halogenams), turintiems iSorinio elektroninio sluoksnio
struktira s’p° ir priklausantiems periodinés cheminiy elementy lentelés (Zidr. 34 lentelg) VII A
stulpeliui, biidingas tik elektrony prijungimas i§ iSorés ir joninis rySys, sudarant molekules, tai
deguonies, azoto, anglies ir boro grupiy p elementams (turintiems iSorinio elektrony sluoksnio
struktiiras, atitinkamai, s’p*, s’p’, s’p® bei s’p' ir dél to priklausantiems periodinés lentelés stulpeliams
VI A,V A, IV A bei III A), kai Sie elementai jungiasi su nemetalais, labiau biidingas kovalentinis rysys.

Taciau ir Siy grupiy elementai, panasiai kaip ir halogenai, kartais sugeba atimti elektronus i$
metaly ir tapti neigiamais jonais. Tai labiau biidinga deguonies grupés elementams, turintiems iSorinio
elektrony sluoksnio struktiira, artimesn¢ halogenams.

Boro grupés elementai, kuriy iSoriniame sluoksnyje yra du s elektronai ir vienas p elektronas
kartais sugeba netekti visy triju savo iSoriniy elektrony ir tapti teigiamais trivalenciais jonais, kaip
pavyzdziui AI*".

Kovalentiniai rysiai dazniausiai biina viengubi, kai du atomus jungia pora bendry elektrony —
po viena i§ kiekvieno atomo. Molekuliy, kuriose atomai sujungti viengubais kovalentiniais rySiais,
pavyzdziai: H,O, H,S, NH;, C4HgO,. Dietileno dioksido (dioksano) C,4HgO, molekulés struktiira
pavaizduota 59 pav.

Gana daznai sutinkami ir dvigubi kovalentiniai rySiai. Pavyzdziui, etileno C,H4 molekuléje
anglies atomai sujungti dviguba kovalentine jungtimi, susidedanéia i§ taip vadinamos ¢ jungties ir 7
jungties. Vandenilio atomai etileno molekuléje sujungti su anglies atomais paprastomis (viengubomis)
kovalentinémis o jungtimis. Etileno molekulés struktiira taip pat pavaizduota 59 pav.

Pasitaiko, nors ir Zymiai reciau, sudétingesniy kovalentiniy ry$iy. 59 pav. pavaizduota diborano
B,Hs molekulés struktiira, kurioje egzistuoja ne tik keturi paprasti kovalentiniai rysiai, bet ir du
tricentriniai kovalentiniai rySiai, kickviename i§ kuriy pora valentiniy elektrony jungia tris atomus: 2
boro ir 1 vandenilio atoma. Tie rySiai pavaizduoti punktyrais.
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Dioksano C4HO, Etileno C;Hy Diborano B,H,
molekulés struktiira molekulés struktira molekulés struktiira
59 pav.

Nagrinédami dioksino, etileno ir diborano molekuliy struktiiras, negalime nepastebéti ju
simetriSkumo. Simetrija — biudingas daugeliui sistemy bruozas, atsirandantis ty sistemy
elementams iSsidéstant taip, kad biity pasiekta pusiausvyros biisena, charakterizuojama sistemos
energijos minimumu. Simetrija biidinga ir atomy elektroninio apvalkalo struktiiroms. Galima pastebéti
ir désninguma, kad kuo struktiira simetriskesné, tuo ji stabilesné.

Pavyzdziui, kai p elementy elektroninio apvalkalo iSorinio sluoksnio struktiira tampa simetrisku
»oktetu® (du s elektronai ir 6 p elektronai), toje struktiiroje susidaro gana patvari pusiausvyra: joje, i$
vienos pusés, nebéra vietos naujiems elektronams, o i§ kitos pusés, nelengva atimti turimus elektronus,
priristus prie atomo simetriskais rySiais. Taip atsiranda p elementy inertiniy dujy grupé (periodinés
lentelés stulpelis 0), kuriai priklauso neonas (Ne), argonas (Ar), kriptonas (Kr), ksenonas (Xe), radonas
(Rn). Inertiniy dujy grupei priklauso ir helis (He), kuris nors ir neturi okteto s’p® ir néra p elementas,
taCiau turi elektroninj apvalkala, susidedanti i§ vienintelio sluoksnio, kurio konfigliracija — simetriSkas
,.duetas“ 1s>. Cheminiy ry3iy tarp nulinés grupés elementy atomy ir kity elementy atomy nesusidarymas,
esant normalioms iSorinéms salygoms, kaip tik ir paaiskina tai, kodél nulinés grupés elementy normali
faziné busena yra dujiné biisena. Ir tik pakeitus iSorines salygas galima pasiekti, kad inertiniy duju
atomai pradéty jungtis su kitais atomais. 1962m. N.Bartletas atrado, kad ksenonas gali reaguoti su
fluoru, sudarydamas spalvotus kristalinius junginius. Dabar jau pagaminta daug ksenono ir kriptono
junginiy.

Nagrinéjant sistemy pusiausvyros biisenas i§ bendrasisteminiy pozicijy, labai svarbu suvokti tas
biisenas palaikan¢iy mechanizmy veikimo désningumus. Viena tokiy désningumy apraso Le Satelje ir
Brauno principas (vadinamas dar ir atoveikio principu): pusiausvyrioji sistema j iSorés salygu
(pavyzdziui, temperatiiros, slégio ir t.t.) pasikeitimus reaguoja taip, kad sumaZéty tas iSorés
poveikis sistemai.

Pavyzdziui, jei padidéty pusiausvyrios sistemos, sudarytos i§ vandens ir ledo miSinio, iSorinis
slégis, tai tam, kad sistema iSlikty pusiausvyroje, turéty sumazéti jos tiris ir padidéti vidinis slégis,
atsveriantis padidéjusi iSorini slégj. Kad taip atsitikty, turéty dalis ledo miSinyje iStirpti, pavirsdama
vandeniu, kurio tankis yra didesnis uz ledo tankj ir todél uzima mazesni tiri. O kad ledas esamoje
pusiausvyrinéje biisenoje pradéty tirpti, turéty sumazéti jo tirpimo temperatiira, t. y. pagal atoveikio
principa ledo tirpimo temperatiira, didéjant slégiui, turéty mazéti. Taip tikrovéje ir yra ir tuo, pavyzdziui,
naudojamasi ¢iuzinéjant paciiizomis: ¢iuzinétojo svoris per siauras pacitizy gelezéles stipriai slegia ledo
pavir$iy, ledas, sumazéjus jo tirpumo temperatiirai, po paciizomis tirpsta, ir atsirandantis vanduo tampa
savo risies tepalu, padidinanciu ledo sliduma.

Panasiy pavyzdziy, iliustruojanciy atoveikio principa, galima rasti daug ir ne tik procesuose,
kada medziaga pereina i§ vienos fazinés biisenos (kieto kiino, skyscio, dujy) i kita. Todél galima teigti,
jog atoveikio principas priklauso bendrasisteminiy principy aibei (panasiai, kaip ir jau ne karta
minétas izomorfizmo principas) ir yra viena bendrasisteminio pusiausvyrinés biisenos simetrijos
principo iSraiSky.

Ketvirtame, penktame ir t.t. periodinés cheminiy elementy lentelés perioduose (zitr. 34.
lentelg) tarp s ir p elementy grupiy, t.y. tarp stulpeliy IIA ir IIIA, atsiranda pereinamyjy elementy
grupés. Toms grupéms biidinga, jog, nesikeiCiant iSoriniam sluoksniui, atsiranda d posluoksnio
elektronai, kurie pagrindinai ir nulemia ty elementy cheminiy savybiy skirtumus. Tie skirtumai néra
labai ryskis, nes pereinamyjy elementy atomy branduoliy elektroniniy apvalkaly iSoriniai sluoksniai yra
vienodi. Pereinamyjy elementy elektroninio apvalkalo formavimosi procesas dél elektrony ir ju
sluoksniy tarpusavio saveikavimo turi specifiniy ypatumuy, i kuriuos atidesnis skaitytojas galéjo atkreipti
démesj jau anksciau, nagrinédamas 31. lentele. PavyzdZziui, ketvirtojo ir penktojo periodo elementy
pasipildantys nauji elektronai gali priklausyti ne tik ketvirtajam, bet ir tre¢iajam sluoksniui, biitent — jo
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posluoksniui 3d, i kuri gali tilpti iki 10 elektrony. Analogiskai, penktojo periodo elementy pasipildantys
elektronai gali priklausyti ne tik penktajam, bet ir ketvirtajam sluoksniui, biitent — jo posluoksniui 4d, {
kurj gali tilpti iki 10 elektrony. Taip periodinéje cheminiy elementy lentel¢je atsiranda 10 stulpeliy, {
kuriuos patenka pereinamieji elementai, sugrupuoti i grupes: I1IB, IVB, VB, VIIB, VIII, IB, IIB (zidr.
35. lentelg).

35. lentelé

Grupe]

N IA |IIA |1IB|IVB| VB | VIB|VIIB VIII IB | 1IB [IIA|IVA| VA [VIA([VIIA| 0
I.|' H  He
2. [ Li[' Be "BPC]NFOJPF ["Ne
3. “Na 12Mg 13Al 14Si ISP IGS 17Cl 18Ar
4. 19 KZOCa 21 SC 22 Tl 23V 24 CrZSMg26 Fe 27C0 28 Ni29cu 3OZn 31Ga 32Ge33As 34Se 35Br 36Kr
5. 37Rb 38 Sr 39 Y 140 7r 41Nb42M043TC 44Ru45Rh46Pd 47Ag48cd49Jn SOSn 51 Sb 52Te 53 J 54Xe
6. [° Cs[*Baf’La[*Hf|"Ta|*W ["Re[°Os[” Ir [*Pt [’ Au/* Hg["' T1 [*Pb [¥ Bi [*Po[° At[**Rn
7. 87 FrSSR 89AC 104Ku

7 —7
|58 Ce |59 Pr |60 Nd|61Pm|62 Sl‘l‘]|63 Eu |64 Gd|65 Tb |66 Dy|67 H0|68 Er |69Tm|70 Yb|71 Lu |Lantanoidai

|90 Th |91 Pa |92 U |93 Np |94 Pu |95Am|96Cm|97 Bk|98 Cf |99 Es |100Fm|101Md|102N0|103Lr | Aktinoidai

Periodinés cheminiy elementy lentelés, pateiktds 35-oje lenteléje, langeliai, vaizduojantys
cheminius elementus, esancius nemetalais, yra $viesiai pilko fono, pusmetalius — tamsiai pilko fono,
metaly langeliai palikti balto fono. Metalai skiriasi nuo nemetaly visy pirma tuo, kad metaly atomy
elektroninio apvalkalo iSorinio sluoksnio elektronai, bidami gana silpnai suristi su branduoliais, tampa
beveik laisvi ir sudaro taip vadinamas ,,elektronines dujas®, kurioms priklausantys elektronai yra jau ne
atskiry branduoliu ,,nuosavybé“, o ,kolektyviné* visy metalo atomy ,,nuosavybé®: elektronai gana
laisvai gali keliauti nuo vieno atomo prie kito, taip suteikdami metalams labai didelj elektrinj laiduma
(~10’s/m), o taip pat ir $iluminj laiduma. Todél metalai — geri laidininkai. ,,Metalinés“ savybés
perioduose silpnéja i§ kairés i deSing, o grupése stipréja i§ virSaus Zemyn. Nemetaly elektronai
priristi prie savo branduoliy zZymiai stipriau ir todél nemetalai yra dielektrikai. Nemetalai dazniau ne
praranda savo elektronus, tapdami teigiamais jonais, o akceptuoja juos i iSorés, papildydami savo
atomy elektroninio apvalkalo iSorinj sluoksnj iki pilno ,,okteto* ir tokiu biidu tapdami neigiamais jonais.
Pusmetaliy laidumas yra mazas (0,01-1s/m). Vieni jy (Ge, Sb, Po) yra artimesni metalams, kiti (B, Si,
As, Se, Te, At) — nemetalams. Pusmetaliai gali biiti naudojami puslaidininky gamybai. Vieniems ju
biidingas elektroninis, kitiems — skylinis laidumas.

Formuojantis ketvirtojo ir penktojo periody elementy atomy elektroniniams apvalkalams,
atsiranda ir daugiau specifiniy ypatumy. Jie parodyti 36-oje lenteléje, vaizduojanCioje atomy
elektroniniy apvalkaly strukttras.

Dar daugiau specifiniy ypatumy atsiranda, formuojantis Sestojo ir septintojo periody elementy
elektroniniams apvalkalams. Pavyzdziui, susiformavus 57—jo elemento — lantano (La) — elektroniniam
apvalkalui 1s*2s*2p®3s?3p®4s?3d'°4p®5s74d'*5p°6s?5d', tolesnis posluoksnio 5d formavimasis sustoja ir
prasideda vidinio posluoksnio 4f, esancio ketvirtajame, skaiCiuojant i§ vidaus, ir tuo paciu metu
tre¢iajame nuo iSorés sluoksnyje, formavimasis. Kadangi | posluoksnj 4f gali tilpti 2(2-3+1)=14
elektrony, tai gauname 14 ypatingy cheminiy elementy, pavadinty lantanoidais (lantanidais). Siy
elementy, (58Ce, pr, °Nd, 61Pm, 62Sm, 63Eu, %4Gd, STb, 66Dy, 67H0, 8Er, “Tm, °Yb ir 71Lu) atomy
elektroninio apvalkalo dviejuy iSoriniy sluoksniy struktiiros yra labai panaSios (o daugumos ju
visi§kai vienodos), todél lantanoidy cheminés savybés maZai kuo skiriasi, ir todél periodinéje
cheminiy elementy lenteléje lantanoidai iSskiriami j atskira eilute, atitinkancia periodinés cheminiy
elementy lentelés IIIB stulpelio langelj. Lantanoidy eiluté iskeliama i§ pagrindinés periodinés
cheminiy elementy lentelés ir patalpinama atskirai (zitir., 34. lentelg). Pirmasis tos eilutés elementas —
ceris (Ce) — turintis atominj numerj 58, skiriasi nuo 57—ji numerj turin¢io lantano tuo, kad cerio atomo
elektroniniame apvalkale atsiranda ketvirtojo sluoksnio posluoksnis f, kuriame iSkart atsiranda 2
elektronai: vienas — ,.eilés tvarka®, o kitas — posluoksnio 5d saskaita, t. y. posluoksnis 5d tampa tuscias.
Toks jis ir islieka visy lantanoidy atomuose, iSskyrus paskutiniji — luteci (Lu) — turinti atomini numeri
71, kurio elektroninio apvalkalo struktiira skiriasi nuo prie§paskutiniojo lantanoido —iterbio ("’Yb)
struktiiros tik tuo, kad lutecio atomo elektroninio apvalkalo 5d posluoksnyje vél atsiranda vienas
elektronas (kaip buvo pries tai lantano atomo elektroniniame apvalkale). Visy kity lantanoidy atomy,
pradedant prazeodimiu (*’Pr) ir baigiant jau minétu iterbiu ("°Yb), elektroniniai apvalkalai skiriasi tik
tuo, kad, didéjant atominiam numeriui, tokiu pat tempu didéja elektrony skaicius 4f posluoksnyje: **Ce

518



turi du 4f posluoksnio elektronus, **Pr — tris, “’Nd — keturis, *'Pm — penkis ir t. . iki iterbio "°Yb imtinai,
kurio 4f posluoksnyje yra jau 14 elektrony. Pereinant prie paskutiniojo lantanoido 'Lu, 4f posluoksnio
elektrony skaicius iSlieka toks pat (posluoksnis 4f jau pilnai uzpildytas ir toks jis iSliks visiems
atomams, kuriy atominis numeris Z>70), o naujas elektronas atsiranda 5d posluoksnyje. Gauname tokia
lutecio atomo elektroninio apvalkalo struktiira: 1s*2s*2p°3s*3p°3d'%4s*4p°4d'°4f'*55”5p%5d'6s>. Toliau
didéjant atominiam numeriui, didés posluoksnio 5d elektrony skaiGius (hafnis "“Hf turés jau du 5d
elektronus, tantalas “Ta — tris ir t.t.), t. y. tesis pereinamyjy elementy 6—jame cheminiy elementy
lentelés periode formavimasis, kuris uZsibaigs gyvsidabriu *"Hg, kurio atomo elektroninio apvalkalo ne
tik posluoksnis 4f, bet ir posluoksniai 5d ir 6s taps pilnai uzpildyti: pirmasis turés 10, o antrasis — 2
elektronus. Po to prasidés posluoksnio 6p formavimasis ir atsiras 6—jo periodo p elementy eiluté: *'Te,
¥2pb, ®Bi ir t. t., kuri uzsibaigs inertinémis dujomis *Rn.

Panasiai (nors ir truputj kitoniSkai) nutinka ir septintajame periode. Susiformavus septintojo
sluoksnio posluoksniui 7s, t. y. atsiradus periodinéje lenteléje jos septintojo periodo s elementams *’Fr ir
%Ra, pereinamojo elemento aktinio *Ac atomo elektroninio apvalkalo $e$tojo (antrojo nuo igorés)
sluoksnio posluoksnyje 5d atsiranda pirmasis elektronas ir po to prasideda ypatingyjy cheminiy
elementy, pavadinty aktinoidais, eiluté. Padidéjus atominiam numeriui Z vienetu, torio “Th atomo
apvalkale Sestojo sluoksnio posluoksni 6d papildo dar vienas elektronas ir gauname tokia to atomo
elektroninio apvalkalo struktiira: 1s2s*2p®3s?3p®3d'°4s’4p®4d'%4f'*5s%5p°5d"6s%6p°6d*7s?. Protaktinio
*'Pa atome vienas 6d posluoksnio elektronas perSoka { 5f posluoksnj, ir todél, pasipildzius 5f
posluoksniui vienu elektronu ,,eilés tvarka®, jame atsiranda jau du elektronai, o posluoksnyje 6d — vienas
elektronas. Padidéjus atominiam numeriui Z vienetu, urano *“U atomo 5f posluoksnis pasipildo dar
vienu elektronu, o neptiinio **Np — dar vienu. Plutonio **Pu atome posluoksnis 5f pasipildo iskart dviem
elektronais: vienas elektronas atsiranda ,.eilés tvarka®, o kitas perSoka i§ posluoksnio 6d, ir tas
posluoksnis plutonio atome tampa tus&ias. Jis islieka tus¢ias ir americio *Am atome, kurio 5f
posluoksnyje elektrony skaidius iSauga iki 7. Ju skaidius iSlieka toks pat ir kiurio **Cm atome, nes
naujasis elektronas patenka ne i 5f, o { 6d posluoksni. Berklio *’Bk atomo elektroniniame apvalkale tas
elektronas posluoksnyje 6d islieka, todél ir toliau vyksta elektrony skaiciaus 5f posluoksnyje didéjimas
vienetu. Kalifornio **Cf atome 5f posluoksnis idkart vél pasipildo dviem elektronais ir jy skaiius tame
posluoksnyje tampa lygus 11: vienas elektronas gaunamas ,.eilés tvarka®, o antrasis i§ posluoksnio 6d,
kuris tampa tus¢ias ir po to i§lieka tus¢ias iki prie$paskutinio aktinoido — nobelio '**No imtinai. Todél
einsteinio “’Es, fermio 'Fm, mendelevio ''Md ir nobelio '”No atomuose 5f posluoksnio elektrony
skai¢ius nuosekliai didéja nuo 12 iki 14, t. y. iki pilno uzsipildymo. Pereinant prie paskutinio aktinoido —
laurencio '®Lr, 5f posluoksnio elektrony skai¢ius jau nebesikeicia, o naujasis elektronas patenka i 6d
posluoksnj. Todél laurencio atomo elektroninio apvalkalo struktiira tampa tokia: 1s*2s*2p°3s*3p°3d"
4s5%4p®4d'04£'5575p55d "5 *6s*6p°6d' 7s%. Taigi visy aktinoidy paskutiniuju dviejy sluoksniy struktiira
mazai kuo skiriasi: 6d posluoksnyje tik toris turi du elektronus, o visi kiti aktinoidai — tik po viena arba
né vieno. Kadangi skirtumas elektrony skai¢iumi 5f posluoksnyje, priklausan¢iame vidiniam
(treCiam nuo iSorés) sluoksniui, beveik nepasireiSkia chemiskai, tai aktinoidy cheminés savybés
gana panasios ir 14 aktinoidy iSskiriami j atskirg eilute, kuri, kaip ir lantanoidy eiluté, iSkeliama
i§ periodinés lentelés kaip tos lentelés ITIB stulpelj papildantis ,,tesinys“. Visiems aktinoidams (o
ypatingai — uranui ir transuraniniams elementams), kuriy branduoliuose yra daug protony ir neutrony,
bidingas ty branduoliy nestabilumas. Taciau tai — jau ne atomy elektroniniy apvalkaly, o atomy
branduoliy savybe, priklausanti nuo ju sudéties ir struktiiros. Reikéty pazymeéti, kad radioaktyviuy
izotopy turi ne tik aktinoidai bei kiti septintojo periodo elementai, pasizymintys dideliu atominiu svoriu.
Tokiy izotopy pasitaiko ir perioduose, turinCiuose mazesni numerj (pavyzdziui, radioaktyvioji anglis
"C, radioaktyvusis kobaltas 5 Co irt.t.).

Cheminiy elementy nesuzZadinty atomy elektroniniy apvalkaly struktiiros, nulemiancios ty
elementy chemines savybes bei ju emisijos ir absorbcijos spektry sandara, pavaizduotos 36-oje
lenteléje. Stengiantis iSvengti gremézdiSkumo ir pasikartojimy, eilinio sluoksnio (ir periodo) struktira
vaizduojama tik iki tol, kol vyksta { ta sluoksni (ir perioda) ieinan¢iy posluoksniy uzpildymas
elektronais, t.y. iki tol, kol susiformuoja visas periodas. Pilnai susiformavusiy periody (ju sluoksniy ir
posluoksniy) struktiira, kaip visiskai identiskai besikartojanti, po to jau nebevaizduojama, o vaizduojama
tik naujy susidaranéiy sluoksniy ir posluoksniy struktiira.

Pavyzdziui, li¢io °Li, priklausandio antrajam periodui, nesuzadinto atomo elektroninio
apvalkalo struktiira apraso formulé 1s*2s', tadiau 36-oje lenteléje ji bus vaizduojama ne pilnai, o tik
kaip...2s', kur daugtaskis... vaizduoja pilnai uzpildyta pirmaji sluoksni 1s>. Analogiikai, tre¢iajam
periodui priklausan¢io natrio ''Na nesuzadinto atomo elektroninio apvalkalo struktiiros formulé
1525"2p%3s' bus rasoma ne pilnai, o tik...3s', kur taskai... reiskia jau nebevaizduojamy pilnai uzpildyty
pirmojo ir antrojo sluoksniy struktiiras. Kalcio *°Ca struktiira bus vaizduojama ne pilna formule
15725"2p°3s?3p®3d'%4s?, o tik...4s”, nes posluoksnio 3p uZpildymu argono '®Ar atomo elektroniniame
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apvalkale SeSiais elektronais baigési treCiasis periodas ir natrio atomo elektroninio apvalkalo iSorinio
sluoksnio posluoksnio 4s pildymu prasidéjo ketvirtasis.

Treciojo periodo (panasiai, kaip ir ketvirtojo, penktojo ir t. t.) pabaiga nesutampa su tre¢iojo
sluoksnio pildymo elektronais pabaiga, nes, kaip rodo 34-oji lentelé, posluoksnis 3d pradedamas pildyti
tik po posluoksnio 4s uzpildymo. Visi periodai prasideda atitinkamo iSorinio sluoksnio posluoksnio s
pildymu ir visi periodai, i§skyrus pirmaji, baigiami posluoksnio p tame iSoriniame sluoksnyje uzpildymu
Sesiais p elektronais, kai tuo tarpu kiti to sluoksnio posluoksniai (d, f, g ir t.t.) bus pildomi jau
tolimesniuose (t. y. turin¢iuose didesni numerj) perioduose.

Todél, pavyzdziui, skandzio *'Sc atomo elektroninio apvalkalo struktiiros formulé yra
1s72s*2p°®3s?3p®3d'4s’. Lygindami §ia struktiira su periodinés lentelés tre¢iojo periodo pabaigoje esancio
argono 'Ar atomo elektroninio apvalkalo struktira 1s*2s”2p®3s3p®, matome, jog skandZio atomo
elektroniniame apvalkale ketvirtame periode papildomai jau atsirado du ketvirtojo sluoksnio
posluoksnio 4s elektronai ir, pereinant nuo kalcio *’Ca prie skandzio *'Sc, prisidéjo dar vienas
elektronas — tre¢iojo sluoksnio posluoksnio 3d pirmasis elektronas. Todél 36-joje lenteléje skandZio
atomo elektroninio apvalkalo struktiira vaizduojama uzragu...3d'4s>.

Analogiskai 36-oje lenteléje vaizduojama ir lantano *’La atomo elektroninio apvalkalo
struktiira. Uzrasas...5d'6s” rodo, kad lantanas priklauso $estajam periodui, nes jo atomo elektroninio
apvalkalo iSoriniame sluoksnyje jau yra du posluoksnio 6s elektronai, o taip pat, kad jau pradétas
priespaskutiniojo (penktojo) sluoksnio posluoksnio 5d pildymas, nes jame atsirado vienas elektronas.

Dar padidéjus atominiam numeriui Z vienetu, cerio *°Ce atomo elektroniniame apvalkale
prasideda dar neuzpildyto vidinio (ketvirtojo nuo branduolio ir treciojo nuo iSorés) sluoksnio
posluoksnio 4f pildymas, i kurj perSoka ir elektronas i§ posluoksnio 5d, dél ko pastarasis tampa tuscias.
Todél 36-joje lenteléje cerio atomo elektroninio apvalkalo struktiira vaizduojama uzrasu. ..4f*5d°6s>.

Cheminiai elementai 36-oje lenteléje i§déstyti juy atominiy numeriy Z, rodanciy protony skaiciy
ju branduoliuose ir elektrony skai¢iy nesuzadinty atomy elektroniniuose apvalkaluose, didéjimo tvarka.

36. lentelé
Elemento nesuzadinto
Elemento simbolis atomo elektroninio
z | S ir pavadinimas apvalkalo struktiira Pastabos
(iSoriniy sluoksniy elektrony
S |Pavadinimas | pagrindinés konfigiiracijos)

1 | H [Vandenilis |[1s' s elementas

2 | He |Helis 15| inertinés dujos

3 | Li |Litis .28 s elementas

4 | Be |Berilis ..2s° s elementas

5 | B |Boras ...2572p" p elementas

6 | C |Anglis ..2s%2p° p elementas

7 | N [Azotas ..2s2p° p elementas

8 | O |Deguonis ...2s72p" p elementas

9 | F |Fluoras ..2s2p° p elementas, halogenas

10 | Ne |Neonas ...2522p6’ inertinés dujos

11 | Na |Natris .38 s elementas

12 | Mg |Magnis .38 s elementas

13 | Al |Aliuminis  [...3s%3p" p elementas

14| Si |Silicis ...3s73p” p elementas

15| P [Fosforas ...35°3p° p elementas

16 | S [Siera ...3s°3p" p elementas

17 | CI [Chloras ...3s73p° p elementas, halogenas

18 | Ar [Argonas ...3s23p6| inertinés dujos

19 | K [Kalis ..A4s' s elementas
20 | Ca [Kalcis ..4s” s elementas
21 | Sc |Skandis ...3d'4s’ pereinamasis elementas
22 | Ti |Titanas ...3d%4s’ pereinamasis elementas
23 | V |Vanadis ...3d%4s’ pereinamasis elementas
24 | Cr |Chromas 3d4! vienas elerpentas i§ 4s posluoksnio persoka i 3d

posluoksni

25 | Mn [Manganas  |...3d°4s’ vél uzsipildo 4s posluoksnis
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26 | Fe |Gelezis ...3d%s’ pereinamasis elementas

27 | Co |[Kobaltas ...3d"4s pereinamasis elementas

28 | Ni |Nikelis ..3d%4s? pereinamasis elementas

29 | cu |Varis 3% vienas elektronas i§ 4s posluoksnio papildo 3d

posluoksnj iki pilno uzpildymo, s elementas

30 | Zn |Cinkas ...3d"%s’ vél uzsipildo 4s posluoksnis

31 | Ga |Galis ...3d""4s%4p' p elementas

32 | Ge |Germanis ...3d"%4s%4p’ p elementas

33 | As |Arsenas ...3d"%4s%4p’ p elementas

34 | Se [Selenas ...3d"%4s%4p* p elementas

35 | Br [Bromas ...3d"%4s%4p’ p elementas, halogenas

36 | Kr [Kriptonas |...3d'%4s’4p° | inertinés dujos

37 | Rb [Rubidis .55 s elementas

38 | Sr |Stroncis .58 s elementas

39 | Y [ltris ...4d'5s” pereinamasis elementas

40 | Zr |Cirkonis ...4d%5s pereinamasis elementas

41 | Nb [Niobis adss! vienas elektronas i§ 5s posluoksnio papildo 4d
posluoksni

42 | Mo |Molibdenas |...4d’5s' posluoksnis 5s i§lieka neuzpildytas

43 | Te |Technecis |...4d’5s’ uzpildomas 5s posluoksnis

44 | Ru [Rutenis ad’ss! vienas elektronas i8 5s posluoksnio papildo 4d
posluoksni

45 | Rh [Rodis ...4d"5s' posluoksnis 5s iilicka neuzpildytas

46 | Pd |Paladis 400441055 paskutinis elektronas i§ posluoksnio 5s perSoka i

P posluoksnj 4d ir jis pilnai uzpildomas
47 | Ae |Sidabras 40044'%55! vél prasideda posluoksnio 5s pildymas, nes 4d
& P posluoksnis pilnai uzpildytas, s elementas

48 | Cd |Kadmis ...4d""5s posluoksnis 5s pilnai uzpildomas

49 | In |Indis ...4d"’5s%5p" p elementas

50 [ Sn [Alavas ...4d""555p” p elementas

51 | Sb [Stibis ...4d"5s%5p° p elementas

52 | Te |Teluras ...4d"5s%5p* p elementas

53| J |Jodas ...4d"5s%5p° p elementas, halogenas

54 | Xe |Ksenonas  |...4d'’5s’5p° | inertinés dujos

55| Cs |Cezis ...0s s elementas

56 | Ba |Baris .68 s elementas

57 | La [Lantanas ...5d" 65 pereinamasis elementas

53 | Ce |Ceris  4£54%s> lantap01dgs, e@ektronas is 5@ posluoksnio papildo
pradéta pildyti 4f posluoksni

59 | Pr |Prazeodimis |...4f°5d%s> lantanoidas, pildomas 4f posluoksnis

60 | Nd [Neodimis  |...4f*5d%s> lantanoidas, pildomas 4f posluoksnis

61 | Pm [Prometis ... 4£5d%s> lantanoidas, pildomas 4f posluoksnis

62 | Sm [Samaris ... 41%5d%s> lantanoidas, pildomas 4f posluoksnis

63 | Eu |Europis ...4f'5d°6s° lantanoidas, pildomas 4f posluoksnis

64 | Gd |Gadolinis ...4f'5d"6s° lantanoidas, vél pradedamas pildyti 5d posluoksnis

65 | Tb [Terbis 4f50%? 1antan01da.s, elektronas i§ 5d posluoksnio papildo 4f
posluoksni

66 | Dy [Disprozis ... 4f'95d"6s" lantanoidas, tesiamas posluoksnio 4f pildymas

67 | Ho [Holmis ... 4f''5d"%6s” lantanoidas, tesiamas posluoksnio 4f pildymas

68 | Er |Erbis ... 4f'25d"6s" lantanoidas, tesiamas posluoksnio 4f pildymas

69 | Tm [Tulis ... 4f5d°6s” lantanoidas, tesiamas posluoksnio 4f pildymas

70 | b |terbis 4f54%s2 lantanoidas, t'QSlgma.S pvos.luoksmo 4f pildymas,
4f posluoksnis pilnai uzpildytas

71| La [Lutecis af541 682 vél pra@edamas pildyti 5d posluoksnis, paskutinis
lantanoidas

72 | 7f [Hafnis Af5 4% pereinamasis elementas, tgsiamas 5d posluoksnio

pildymas
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pereinamasis elementas, t¢siamas 5d posluoksnio

73 | Ta |Tantalas .. AfY5d%6s? )
pildymas
74 | W Volframas | 4f'*5d%6s? pereinamasis elementas, tgsiamas 5d posluoksnio
pildymas
75 | Re |Renis a5 dies? pereinamasis elementas, tgsiamas 5d posluoksnio
pildymas
76 | Os |Osmis 454062 pereinamasis elementas, tgsiamas 5d posluoksnio
pildymas
771 1 |ridis af5d76¢ pereinamasis elementas, tgsiamas 5d posluoksnio
pildymas
pereinamasis elementas, tgsiamas 5d posluoksnio
78 | Pt |Platina ...4f"*5d%6s! pildymas, dar vienas papildomas elektronas patenka
1 5d posluoksni i§ 6s posluoksnio
79 | Au |Auksas 4450195 baigiamas 5d posluoksnio pildymas, o 6s
posluoksnis islieka nepilnai uzZpildytas, s elementas
80 | Hg |Gyvsidabris |...4f"*5d'%6s” uzbaigiamas 6s posluoksnio pildymas, s elementas
81 | Tl [Talis ...4f"*5d"6s%6p p elementas
82 | Pb |Svinas ...4f"*5d"6s%6p* p elementas
83 | Bi [Bismutas ...4f"*5d"6s%6p’ p elementas
84 | Po [Polonis ...4f"*5d"%6s%6p" p elementas
85 | At |Astatas ...4f"*5d"%6s%6p’ p elementas
86 | Rn |Radonas ..41"5d'%s%6p° | inertinés dujos
87 | Fr [Francis ..Ts! s elementas
88 | Ra [Radis LTS s elementas
89 | Ac |Aktinis 64752 pereinamasis elementas, ypatingas tuo, kad nuo jo
prasideda aktinoidy grupés formavimasis
90 | Th |Toris 642752 pereinamasis aktinoidy grupés elementas, dar
neturintis 5f elektrony
aktinoidas, prasideda posluoksnio 5f pildymas, dar
91 | Pa |Protaktinis |...5f%6d'7s” vienas elektronas papildo 5f posluoksni,
perSokdamas i$ 6d posluoksnio
92 | U |Uranas ...5£6d'7s aktinoidas, tesiamas posluoksnio 5f pildymas
93 | Np |Neptiinis ...5f%d'7s’ aktinoidas, tesiamas posluoksnio 5f pildymas
aktinoidas, tgsiamas posluoksnio 5f pildymas, i§ 6d
94 | Pu |Plutonis ...5f%d"7s* posluoksnio paskutinis elementas perSoka i 5f
posluoksni
95 | Am |Americis ...5f'6d"7s’ aktinoidas, tgsiamas 5f posluoksnio pildymas
96 | Cm |Kiuris ...5f'6d"7s’ aktinoidas, vél atsiranda elektronas 6d posluoksnyje
97 | Bk |Berklis ...5f%6d"7s’ aktinoidas, tgsiamas 5f posluoksnio pildymas
98 | Cf [Kalifornis |...5f"°%6d"7s> aktinoidas, tesiamas 5f posluoksnio pildymas
aktinoidas, tesiamas 5f posluoksnio pildymas,
99 | Es |Einteinis  |...5f''6d"7s> paskutinis 6d posluoksnio elektronas papildomai
papildo 5f posluoksni
100! Fm |[Fermis 526 407¢ akt1n01da§, tesiamas 5f posluoksnio papildymas
elektronais
1011 Md [Mendelevis | 58%6d°7¢2 akt1n01da§, tesiamas 5f posluoksnio papildymas
elektronais
1021 No [Nobelis | 5pled07¢ akt1n01da§, tesiamas 51 pgslugksnlo pa;zlldyrpas
elektronais, 5f posluoksnio pildymas uzbaigiamas
. 14, 11m 2 paskutinis aktinoidas, 5f posluoksnis pilnai
103] Lr |Laurencis |...5176d 7s uzpildytas ir vél pradedamas pildyti 6d posluoksnis
104 Ku |Kursiatovis | 564642752 pereinamasis elementgs, tesiamas 6d posluoksnio
papildymas elektronais
105| Ns [Nilsboris 56 gi7s? pereinamasis elementgs, tesiamas 6d posluoksnio
papildymas elektronais
106 | spediTs? pereinamasis elementas, tgsiamas 6d posluoksnio

papildymas elektronais
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pereinamasis elementas, t¢siamas 6d posluoksnio

14, 15~ 2
107 .56 Ts papildymas elektronais

36-0ji lentelé, kuri buvo sudaryta, naudojantis kvantinés atomy fizikos désniais, paaiskina, i$
kur ir kaip atsiranda cheminiy elementy savybiy kitimo, didinant jy atominius numerius,
désningumai, leidusieji iS ty elementy sudaryti antrojo tipo sistemg — periodine cheminiy elementy
lentele.

Nagrinédami 36-ja lentelg pastebime, kad atomy elektroniniy apvalkaly iSorinio sluoksnio
struktiira, iSdéscius elementus jy atominiy numeriy Z didéjimo tvarka, kartojasi, ir to kartojimosi
periodai taip pat kinta désningai: pirmas periodas lygus 2, t. y. 2-1%; antras ir tre¢ias periodai lygiis po
8, t.y. 2-2% ketvirtas ir penktas — po 18, t. y. 2-3%; eitas ir septintas — po 32, t. y. 2-4%.

Pavyzdziui, li¢io, natrio, kalio, rubidzio, cezio ir francio, priklausanciy periodinés cheminiy
elementy lentelés IA stulpeliui ir turin¢iy atominius numerius Z, lygius 3, 11, 19, 37, 55 ir 87, atomy
elektroniniy apvalkaly iSorini sluoksnj sudaro vienas s posluoksnio elektronas, kuri, kaip jau buvo
minéta apibiidinant s elementy savybes, atomai gana lengva praranda, tapdami vienvalenciais teigiamais
jonais.

Padiding Siy ¢ia iSvardinty elementy atominius numerius Z vienu vienetu, pereitume {
periodinés cheminiy elementy lentelés (zitir. 35-ja lentelg) 1A stulpeli, kurio elementy (berilio, magnio,
kalcio, stroncio, bario ir radzio) atomy elektroniniy apvalkaly iSorini sluoksni sudaro du s elektronai.
Sios grupés s elementai dél savo atomy iSorinio elektroninio sluoksnio tapatumo taip pat turi panagias
savybes ir jy atomai gali tapti dvivalenciais teigiamais jonais. Kadangi prarasti du elektronus yra Siek
tiek sunkiau negu viena, tai IIA stulpelio s elementai yra chemiSkai maziau aktyviis negu IA stulpelio
elementai.

Nagrinédami p elementy atomy elektroniniy apvalkaly iSorinio sluoksnio sandara, analogiSkai
rasime, jog, pavyzdziui, visy VIIA stulpelio p elementy (fluoro, chloro, bromo, jodo, ir astato, turin¢iy
atominius numerius 9, 17, 35, 53, 85) atomy elektroniniy apvalkaly iSorinio sluoksnio struktiira yra
vienoda. Ja sudaro du s elektronai ir penki p elektronai, t. y. $iy elementy atomy elektroniniy apvalkaly
iSoriniam sluoksniui iki pilno ,,okteto* triikksta tik po viena elektrong. Pasiimdami ta elektrona i$
aplinkiniy atomy, linkusiy atiduoti elektronus (pavyzdziui, i§ IA stulpelio metaly), VIIA stulpelio
halogenu atomai tampa neigiamais vienvalenciais jonais, linkusiais jungtis su teigiamais metaly jonais ir
sudaryti jvairiy drusky molekules.

Padiding cia ka tik iSvardinty elementy atominius numerius vienu vienetu, pereitume i
periodinés cheminiy elementy lentelés stulpeli, pazyméta numeriu ,,0“, kur rastume elementus, turincius
savo atomy elektroniniy apvalkaly iSoriniame sluoksnyje pilna ,,okteta” elektrony. Visi tie elementai
(neonas, argonas, kriptonas, ksenonas ir radonas) yra inertinés dujos, turin¢ios analogiskas savybes,
panasias i tam pa¢iam stulpeliui priklausanéiy inertiniy dujy — helio *He — savybes. Dél savo
elektroninio apvalkalo simetriSkumo inertiniy dujy atomai silpnai saveikauja tarpusavyje, o taip pat ir su
kitais atomais. Todél nenuostabu, kad, biidami silpnai suristi tarpusavyje, inertiniy dujy atomai, esant
Iprastai temperatiirai ir slégiui, sudaro ne kietus kiinus ar skyscius, o dujas.

Taigi, elementy, priklausanciy tam paciam periodinés lentelés stulpeliui, atomy
elektroniniy apvalkaly iSoriniai sluoksniai beveik visada visiSkai sutampa. Todél ty elementy
cheminés savybés, pirmoje eiléje priklausancios nuo iSoriniy elektrony, yra labai panasios, kas ir
atkreipé periodinés cheminiy elementy lentelés kiiréjo D.Mendelejevo démesi. Tik gana retais atvejais
kai kuriy pereinamuyjy metaly (pavyzdziui, platinos "*Pt, paladzio *°Pd) atomy elektroniniy apvalkaly
iSoriniai sluoksniai dél iSoriniy s elektrony galimy perSokimy i vidiniy sluoksniy nepilnai uzpildytus
posluoksnius gali Siek tiek skirtis.

PanaSiomis gali tapti ir skirtingy periodinés lentelés stulpeliy elementy atomy elektroniniy
apvalkaly paskutiniy (iSoriniy) bei prieSpaskutiniy sluoksniy struktiiros, o dél to irgi gali atsirasti kai
kuriy cheminiy savybiy panaSumas. Todél periodinéje sistemoje ir atsiranda cheminiy elementy grupiy

" Cia zvaigzdutémis * pazymétas 36 lentelés tesinys. G. Siborgas numaté (t.y. teoriskai nustaté) ir aprasé
naujy transuraniniy elementy — periodinés cheminiy elementy lentelés tgsinio — savybes net iki 168-
ojo elemento. Elementai, kuriy atominiai numeriai Z tenkina nelygybe 103<Z<112, turéty bati d
elementai, t. y. pereinamieji metalai, o nuo Z=113 iki Z=118 — p elementai. Elementu Z=118 uzsibaigty
septintasis periodinés cheminiy elementy lentelés periodas. Taigi, septintajame periode i§ viso (iskaitant
ir aktinoidus) biity, kaip ir Sestajame (jskaitant ir lantanoidus), 32 elementai. AStuntajame periode turéty
biiti jau 50 elementy. Taciau visi tokie elementai dél jy branduoliy nestabilumo gali egzistuoti tik labai
trumpai ir natiiraliomis salygomis gamtoje nesutinkami. Juos galima sukurti tik dirbtinai — fizinése
laboratorijose.
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pogrupiai — periodinés lentelés stulpeliai, turintys vienodus roméniskus numerius, taciau besiskiriantys
prie ty numeriy pridétomis raidémis A ir B — pogrupiy Zymenimis. Pogrupiai A vadinasi pagrindiniais,
nes juose vyksta iSorinio sluoksnio posluoksniy s ir p uzpildymas elektronais ir todél tiems pogrupiams
priklauso s ir p elementai. Pogrupiai B vadinami Salutiniais, nes juose vyksta ne iSorinio sluoksnio, o
vidiniy sluoksniy posluoksniy d ir f uzpildymas ir todél tuos pogrupius sudaro pereinamieji metalai.

Pirmosios ir antrosios grupés pogrupiy A elementy atomy elektroniniy apvalkaly iSoriniai
sluoksniai, sudaryti i§ vieno ir dviejy s elektrony, pilnai sutampa su atitinkamy grupiy pogrupio B
elementy atomy elektroniniy apvalkaly iSoriniais sluoksniais ir skiriasi tik prieSpaskutinio sluoksnio
paskutinio posluoksnio (artimiausio iSoriniam sluoksniui) sandara: A pogrupio elementy atomuose
artimiausiu iSoriniam sluoksniui yra pilnai uzpildytas p posluoksnis, B pogrupyje — pildomas d
posluoksnis.

Treciosios, ketvirtosios, penktosios, Sestosios ir septintosios grupiu pogrupiu A ir B elementy
panasumas Siek tiek sudétingesnis: A pogrupio elementy atomo elektroninio apvalkalo iSorini sluoksni
sudaro du s elektronai ir toks p elektrony skaicius, kuris lygus grupés numeriui, sumazintam dviem
vienetais; B pogrupio elementy atomy elektroninio apvalkalo iSorinis sluoksnis turi tuos pacius du s
elektronus ir priespaskutinio sluoksnio d posluoksnyje tiek d elektrony, kiek atitinkamos grupés A
pogrupio atomai turi savo iSorinio sluoksnio p posluoksnyje p elektrony.

Periodingje sistemoje iSsiskiria dvi ypatingos grupés — nuliné ir aStuntoji, kurios
neskaidomos i A ir B pogrupius.

Nulinei grupei budinga tai, kad jos iSorini sluoksni sudaro ,oktetas*: pilnai uzpildyto s
posluoksnio du elektronai ir pilnai uzpildyto p posluoksnio Sesi elektronai. Todél tos grupés elementai,
kaip jau buvo minéta, beveik (seniau buvo manoma, kad visai ir visada) nereaguoja tarpusavyje, o taip
pat ir su kitais elementais.

Astuntoji grupé susideda i$ triju stulpeliy, kurivose jau nebegali biiti bidingo I — VII grupiy
pogrupiams A ir B atitikimo tarp p ir d elektrony, nes astuntos grupés stulpeliy elementy atomy
priespaskutinio sluoksnio posluoksnyje d elektrony skaicius jau yra 6 arba didesnis uz ji, kai, kaip
zinome, posluoksnyje p gali buti tik iki 6 elektrony. AStuntosios grupés stulpeliuose baigiamas
priespaskutinio sluoksnio d posluoksnio formavimas, ir sekanciuose po aStuntosios grupés stulpeliuose
IB ir IIB tas posluoksnis tampa jau pilnai uzpildytas — turi visus 10 elektrony. Taigi, VIII grupés (kaip ir
nulinés) elementai negali turéti sau analogy kituose lentelés stulpeliuose.

Apibendrinant tai, kas biidinga A ir B pogrupiu elementy atomy elektroniniy apvalkaly
struktiiroms, galima suformuluoti tokius teiginius:

1) A pogrupiy elementy atomy elektroniniuose apvalkaluose, didéjant ty elementy atominiams
numeriams Z, palaipsniui vyksta ju iSorinio sluoksnio, turinio numerj n, sutampanti su periodo
numeriu, posluoksniy s ir p formavimasis;

2) B pogrupiy elementy atomy elektroniniuose apvalkaluose tik IB ir IIB pogrupiuose vyksta
iSorinio sluoksnio posluoksnio s formavimasis, o visuose kituose (IIIB — VIIB) pogrupiuose elementy
atomy iSorinio sluoksnio s posluoksnis beveik visada yra pilnai uzpildytas ir, did¢jant Z, vyksta vidiniy
sluoksniy posluoksnio d (ir posluoksnio f lantanoiduose ir aktinoiduose) formavimasis;

3) VIII ir nulinés grupés negali turéti sau analogy — kity tokiy periodinés cheminiy elementy
lentelés stulpeliy, kuriy elementy atomy elektroniniy apvalkaly paskutiniojo (iSorinio) ir
prieSpaskutiniojo sluoksniy struktiiros sutapty arba buty labai panasios i VIII ir nulinei grupei
priklausanéiy elementy atomy elektroninio apvalkalo paskutiniojo ir prieSpaskutiniojo sluoksnio
struktiiras. Todél VIII ir nulinés grupiy elementai negali priklausyti A ir B tipo pogrupiams.

Tesdami 36-osios lentelés lyginamaja analiz¢ ir naudodamiesi kvantinés fizikos mokslu,
galétume ne tik surasti atomy elektroninio apvalkalo susidarymo algoritma ir paaiskinti visus
periodinés cheminiy elementy sistemos sandaros désningumus, bet ir chemines elementy savybes
(pavyzdziui, ju ta ar kita valentinguma, bei oksidacijos laipsni, polinki jungtis ar nesijungti i drusky,
rugscéiy, baziy, angliavandeniliy, angliavandeniy, riebaly, baltymy ir t.t. molekules, sugebéjima
polimerizuotis ir pan.), o taip pat ir juy fizines savybes (pavyzdziui, didesnj ar mazesnj elektrinj bei
Silumini laiduma, tas ar kitas optines savybes bei i$ ju susidariusiy molekuliy sugebéjima burtis i tokias
stambesnes struktiiras kaip kristalai, anizotropijos, izotropijos bei alotropijos, diamagnetizmo,
paramagnetizmo, feromagnetizmo ir kitus reisSkinius, atomy bei molekuliy spektry sandaros
désningumus ir t. t.).

Visa tai uzimty daug vietos ir nuvesty | specialias chemijos bei fizikos sritis, jau mazai ka
beduodancias sistemotyros mokslui. Todél visy Siy klausimy toliau ¢ia nebenagrinésiu ir trumpai
apsistosiu tik ties spektrais. Tokiam i$skirtiniam démesiui spektrams yra pora priezas¢iy.

Pirmoji priezastis — atomy ir molekuliy spektry susidarymo procesai yra atomy ir
molekuliy elektroniniy apvalkaly struktiiros persitvarkymo procesai, kuriais $ios mokymo
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priemonés 1.9.2. skyrelyje bus pasinaudota kaip struktiiry algebros kai kuriy operacijy fizinio
interpretavimo pavyzdziais.

Antroji priezastis — spektry analizé yra kaip tik ta mokslo sritis, kuri:

a) iSSauké ir stimuliavo kvantinés fizikos atsiradima;

b) leidzia vienu i§ paprasCiausiy biidy eksperimentiS$kai patvirtinti kvantinés teorijos
teisingumsy;

c) turi labai platy pritaikymg jvairiose mokslo ir praktikos srityse (fizikoje, chemijoje,
astronomijoje, geologijoje, archeologijoje, biologijoje, medicinoje, technikoje), nustatant medziagos
sudéty, o taip pat ir kai kurias kitas jos charakteristikas.

Todél spektry analizé gali biiti laikoma gana universaliu ir efektyviu medzZiagos sandaros
(ir ne tik jos) sisteminés analizés instrumentu, supratimg apie kurj privalo turéti kiekvienas
sistemotyrininkas.

Atomy ir molekuliy spektrai skirstomi i emisijos ir absorbcijos spektrus.

Emisijos spektrai atsiranda, kai suzadinty atomy elektronai, atomui artéjant prie pagrindinés
stacionarios blisenos, grizta i§ tolimesniy elektroninio apvalkalo sluoksniy bei jy posluoksniy i
artimesnius ir iSspinduliuoja | aplinka energijos kvantus, lygius elektrono energijos tuose sluoksniuose
bei posluoksniuose skirtumams. Emisijos spektrus sudaro tam tikrais atstumais iSsidésciusios spalvotos
(matomos) ir ultravioletinés (nematomos) linijos, atstumai tarp kuriy, mazéjant tas linijas atitinkanciy
bangy ilgiams, désningai mazéja.

Absorbcijos spektrai gaunami, kai atomy bei molekuliy elektronai, aplinkos paveikti, perSoka
i§ artimesniy elektroninio apvalkalo sluoksniy bei posluoksniy i tolimesnius, ,,sugerdami® tam tikra
kvanta energijos, lygy naujos ir senos energetiniy biiseny skirtumui. Absorbcijos spektrus sudaro tamsiy
(juody) linijy, iSsidés¢iusiy iStisinio spalvoto spektro fone tose paciose vietose, kur buvo emisijos
spektro spalvotos (ir ultravioletinés) linijos, serijos.

Emisijos spektro pavyzdziu gali buti vandenilio atomo spektro linijy serija, kurig pirma karta
(1885 m.) steb¢jo ir iStyré J. Balmeris. Ta spektra sudaro keturios matomos linijos (raudonoji H,, kuria
atitinka bangos ilgis 1,~656,28-107 cm; mélynoji Hg, kurios kgz486,13~10’7 cm; violetiné H,, kurios
7»Yz434,05-10’7 cm ir antroji violetiné Hg, kurios As=410,17-10" cm) bei visa eilé vis tankéjanciy ir vis
mazesnio intensyvumo ultravioletiniy liniju. 1920 m. R. V. Vudas nufotografavo 22 ir iSmatavo 20 Sios
serijos, dabar vadinamos Balmerio serija, liniju. Dauguma $ios serijos liniju (net 37) buvo rasta Saulés
chromosferos ir protuberancy spektruose.

J. Balmeris, nagrinédamas vandenilio atomy emisijos spektry liniju iSsidéstyma, pastebéjo to
i$sidéstymo désninguma ir surado, kad ta désninguma gana tiksliai iSreiskia formulé czR[sz—sz s

m
kurioje GZ% yra taip vadinamas bangos skaicius, reiskiantis atvirkstini bangos ilgiui A vakuume
0
dydi, R — konstanta, o m — sveikas kintamasis, kuriam priimant reikSmes 3, 4, 5, 6, ..., gaunami jau
anksciau minétieji dydziai Aq, Ag, Ay, As, ..., atitinkantys spektro linijas H,, Hp, Hy, Hs, ...

1 1 . .. R . R .
Formulé o =~ R[———) dabar vadinama Balmerio formule, o dydziai — It —, kuriy
m

22 m? n
skirtumai reiskia spektro linijas atitinkancius bangos skaiCius o, — Balmerio termais.

Véliau buvo atrastos ir istirtos dar ir kitos vandenilio spektro linijy serijos (Laimeno, Paseno,
Braketo, Hamfrio, Pfaundo). Ju liniju bangy skaiCius taip pat pavyko isreiksti Balmerio termy
skirtumais, tiesa, tik su kitomis n reikSmémis (pavyzdziui, Paseno serija skiriasi nuo Balmerio serijos
tik tuo, kad joje n lygus ne 2, o 3 ir todél m reik§més prasideda ne nuo 3, o nuo 4; analogiskai —
Laimeno serijoje n=1, Braketo serijoje n=4, Pfaundo — n=5, Hamfrio — n=6).

1885 m., kai J. Balmeris pastebéjo vandenilio spektro linijy i§sidéstymo désninguma ir ji aprasé
savo formule, nei pats J. Balmeris, nei kiti to meto fizikai dar negaléjo paaiskinti atrasto désningumo
priezas¢iy. Tuo metu juk dar nebuvo atrastas elektronas, o iki pirmyjy kvantinés fizikos idéju
paskelbimo dar buvo likg 15 mety. TacCiau pats minétojo désningumo atradimas ir jo iSreiskimas
Balmerio formule jau ruosé dirva, kurioje neuzilgo ir gimé kvantinés fizikos mokslas.

o o . s . . I 1 . .
Kvantingje fizikoje apibendrintoji Balmerio formulé czRZ{—z——ZJ, apraSanti ne tik
n°~ m
Balmerio serija, bet ir visas kitas vandenilio }H, deuterio 2H, tri¢io :{H bei vienaelektroniniy jony
(He', Li*", Be*") spektry linijy serijas, yra jau ne tik empiriné formulé, bet ir formulé, i§plaukianti i¥
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2
kvantinés fizikos désniy, biitent, i$ jau minéty Boro ir Planko formuliy: Enz—13,6z—2 ir AE;, ,=hvp, .=
n

h he he
.

m,n

. 2P . . .
Boro formulé E,~—13,6 — iSreiSkia vienaelektroninio atomo (ar jono) elektrono, esancio to
n

atomo (ar jono) elektroninio apvalkalo n—jame sluoksnyje, energija elektronvoltais ir rodo tos energijos
priklausomybg nuo branduolio protony skai¢iaus Z ir nuo elektroninio apvalkalo (energetinio lygmens)
numerio n.

Planko formulé AE,, =<

m,n

iSreiskia priklausomybe tarp elektrono energijos pokycio
AE,, , , atsirandancio elektronui perSokant i§ sluoksnio su numeriu m, kuriame elektrono energija buvo
lygi E,, 1 sluoksnj su numeriu n, charakterizuojamu energija E,, ir tarp iSspinduliuojamos energetinés
AE. . 1

bangos ilgio A, ,. IS Planko formulés gauname, jog Gmn= h =h—(Em —En), i§ kur, jstacius
’ C c
persokancio  elektrono  energijos reikSmes, iSreikStas Boro formule, iSplaukia, jog
p_— Mzz (Lz - Lz) , t. y. gauname apibendrinta Balmerio formule o ~ Rz? (Lz - sz .
he n° m n° m
Kvanting fizika leidzia teoriskai apskaiGiuoti ir konstantos R reikime. Si konstanta dabar
. L - . . . . 2n%e*mM
vadinama ja pirma karta apskai¢iavusio J. Riudbergo (Rydbergo) vardu ir yra lygi R = W) =
c +m

2.4
_ 2rem , kur ¢ — §viesos greitis vakuume (c=2,997924562'10mﬂ), h — Planko konstanta
s

ch? (1 - mj
M

(h~6,626176-10*7-5=6,626176-10 *erg-s), e — elektrono elektrinis kriivis (ex~~1,6021917-10"° kulono,
arba, isreiskus CGSE vienetais, e~4,803242-10"° CGSE vienety), m — elektrono rimties masé
(m=0,9109534-10*"g), M — atomo branduolio rimties masé. Pastaroji priklauso ne tik nuo branduolyje
esanciy nukleony (t. y. neutrony ir protony) skaiciaus bei jy rimties masiy (neutrono rimties masé yra
apie 1839 kartus didesné uz elektrono rimties masg ir yra lygi ~1,6749543-10*'g, o protono masé¢ —
truputi maZesné uz neutrono masg ir yra lygi ~1,6726486-102*g), bet ir nuo taip vadinamo masés defekto
AM . Masés defektas atsiranda protonams ir neutronams jungiantis | branduolj, kai jungimosi metu
sumazéja bendra | branduolj besijungian¢iy nukleony energija, o todél, kaip tai iSplaukia i§ EinSteino
formulés AE =AM -¢? , sumazé¢ja ir bendra visy susijungusiy i branduoli mikrodaleliy masé.
Pavyzdziui, neutronams ir protonui jungiantis | deuterio 21H ar tri¢io 31H branduolius, issiskiria
apytikriai po 3,5MeV energijos kiekvienam nukleonui ir bendroji ju masé¢ sumazéja apie 0,4%.

Vandenilio iH, kurio atominis numeris Z=1, branduolj sudaro tik vienas protonas. Todél
mases defektas vandenilio }H branduoliui yra lygus O ir vandenilio branduolio rimties masé yra lygi
protono rimties masei, t. y. ~1,6726486-10 **g.

Istate dydziy m, e, m, ¢, h ir M reikSmes, iSreikStas CGSE sistemoje, i formule

2n’e? : o R
R:&, gauname jog vandenilio iH atomui Riudbergo konstanta Ry~109677,575cm '=

ch{l—m)
M

=109677,575(0,01m) '=1,09677575-10'm ', 0 helio jonui He" — R , . 1,097222265-10’m .
Branduolio masei M didéjant, Riudbergo konstanta taip pat didéja, nes mazéja dydis (1 +%] ,

taciau tas didéjimas gana nezymus: 1\}Iim R =R, ~1,097373143-10"m ",
—0

Naudodamiesi teorine Balmerio formule, apskaiciuosime Balmerio serijos matomas spalvotas
linijas H,, Hp, H, ir H; atitinkancius ,.teorinius* bangy ilgius A, 7‘[5 , ky , A -
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Kai n=2, m=3, tai gauname A, = ~ 656,47 - 10~ ¢m

1 1
RH(zz 32]
Kai n=2, m=4, tai gauname }‘B = ] ] R & 486,27-10’7
R - H
“(22 42 )
Kai n=2, m=5, tai gauname ?»Y 11 1 ~ 434,17 1077 cm.
e D
Kai n=2, m=6, tai gauname Ag = ~410,29- 10~ ¢m

11 2H
RH(22_62]

Lygindami teoriskai apskai¢iuotus bangy ilgius su tais, kurie buvo iSmatuoti eksperimenty metu
(zitr. Balmerio serijos apra§yma), matome, kad pirmieji trys skaitmenys visiSkai sutampa, t.y. kad
skirtumas tarp teoriniy ir eksperimentiniy rezultaty nevirsija 0,1%. Tas skirtumas dar labiau
sumazgja, kai teoriniuose apskaic¢iavimuose atsizvelgiama i elektrono sukinio ir jo orbitinio magnetiniy
momenty saveika ir energetinio sluoksnio skaida i posluoksnius.

Atsizvelgiant | tai, kad, keiCiantis sluoksnio posluoksnio ¢ numeriui, Siek tiek keiciasi
elektrono energija, didédama didéjant 7, galima paaiSkinti ir atomy spektry ,,smulkiaja struktiira®,
pasireiskiancia tuo, kad pagrindinés spektro linijos, atitinkancios sluoksnius, skaidosi j smulkesnes
linijas, atitinkancias posluoksnius.

Nagrinéjant daugiaelektroninius atomus ir jy spektrus, tenka naudotis jau sudétingesniais
skaiCiavimais, nes tuomet tenka atsizvelgti ne tik | elektrony saveikavima su branduoliu, bet ir |
elektrony saveikavima tarpusavyje. Tokiais atvejais Sredingerio lygtj ir tikriniy veréiuy lygéiy sistemas
tiksliai i$spresti jau nebepavyksta ir tenka tenkintis artutiniais sprendiniais. Taiau ir artutiniai
sprendiniai nepriestarauja praktikai ir daznai biina gana artimi eksperimenty rezultatams.

Pavyzdziui, paskaifiavimai rodo, kad, pradedant nuo n=4, elektronai su mazesnémis ¢ ir
didesnémis n reikSmémis gali stipriau saveikauti su branduoliu negu elektronai su didesniu /¢, bet
mazesniu n. Todél ir gauname, jog, pavyzdziui, 4s elektronai stipriau sgveikauja su branduoliu negu 3d
elektronai, ka ir atspindi 34-osios lentelés struktiira: po posluoksnio 3p susiformavimo pradeda
formuotis ne 3-jo sluoksnio posluoksnis 3d, o ketvirtojo sluoksnio posluoksnis 4s ir tik po to —
posluoksnis 3d. Panasiai atsitinka ir su posluoksniu 4d ir 5sir t. t.

Artutiniai paskai¢iavimai rodo, kad nemazai daliai paprastesniy atomy spektry linijas
atitinkanciy bangy ilgiy artutiniam apskaifiavimui dar galima naudotis Balmerio formule, Siek tiek ja

e S R . R . R . R e
papildZius: vietoj termy —- ir — vartojant termus > Ir > kur a<I reikSmes
n m n+0c) (m+oc)

priklauso nuo elektrony tarpusavio saveikavimo.

Apskai¢iuojant atomy spektry linijas atitinkancius bangy ilgius tiksliais ir artutiniais metodais,
visy pirma remiamasi tuo, kad atomy energijos, impulso, judesio kiekio momento, biisenos lyginumo
tvermés désniai yra tikslis, ir todél atitinkamos atrankes taisyklés grieztai reglamentuoja atomy
elektromagnetinj spinduliavima. Pazymétina, kad i§ kvantinés teorijos iSplaukian¢iy matematiniy
modeliy atitikimg tikrovei patvirtina visos eilés eksperimenty rezultatai.

Zymiai sudétingesniy skai¢iavimu prireikia, kai elektrony (ar kity mikrodaleliy) greigiai
priartéja prie Sviesos greic¢io c. Tuomet tenka atsizvelgti | reliatyvistinius efektus (masés padidéjima,
laiko trukmés sutrumpéjima, kiino matmeny sumazéjima judéjimo kryptimi, gravitacijos lauke
sklindancios Sviesos daznio kitima ir t. t.).

Reliatyvistinéje kvantinéje fizikoje, norint apskaiCiuoti elektrono (ar kitos mikrodalelés,
turinCios pusinj sukinj) bliseng ir jos charakteristikas, kaip jau buvo minéta, tenka sprgsti jau ne
Sredingerio, o Dirako lygtj, kuri skiriasi nuo Sredingerio lygties tuo, kad yra reliatyvisti§kai
invariantiné banginé lygtis.

Dirako lygti sudaro keturiy lygéiq sistema, kuri matricy pavidalu operatoringje formoje

. . 10 0 0 2mnc
uZra§oma taip: {—— -0y ——0y,——0, — —1[3 y=0.
cot ox oy 0z

Cia t yra laikas, x, y, z — dalelés koordmates, m — jos masé, ¢ — §viesos greitis, h — Planko

konstanta, i=v—1, oy, oy, 0, B — ketvirtosios eilés kvadratinés matricos, y — dalelés banginé funkcija.
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Spregsdami Dirako lygti, pavyzdziui, elektronui, gauname, jog jis turi savaji magnetini

eh
momenta, lygy
4nmc

, ir mechanini momenta, lygy e kur e — elektrono elektrinis kriivis, m — jo
T

maseé, ¢ — §viesos greitis, h — Planko konstanta. Dirako lygtis leidzia paaiskinti ne tik normalyjj, bet ir
anomalyjj Zemano efekta — spektro liniju susiskaidyma silpname iSoriniame magnetiniame lauke |
daug sudedamuyjy, simetriskai pasislinkusiy i abi puses nuo pagrindiniy (t. y., skaidomy) spektro linijy.

Reliatyvistinés kvantinés fizikos taikymas spektry nagrinéjimui leidZia nustatyti ne tik
medziagos sudéti bei temperatiira (pavyzdziui, Saulés, Zvaigzdziy), bet ir mikrodaleliy bei makrokiiny
judéjimo greitj ir to judéjimo krypti. Tolstanc¢io nuo miisy kiino bei dalelés spinduliuojamy bangy ilgis
(d¢l Doplerio efekto) miisy atzvilgiu pailgéja ir to spinduliavimo spektro linijos pasislenka { ilguju
bangy pusg. PanaSus reiskinys pastebimas ir stipriame gravitaciniame lauke, kuriame sulétéja laiko
tekmé. Kosmologijoje gerai Zinomas metagalaktinis raudonasis poslinkis, kuri dar 1912-1914 m.
atrado V. Slaiferis, tyrinédamas labai nuo miisy nutolusiy zvaigzdziy ir galaktiky spektrus: ty spektry
linijos pasirodé esancios pastumtos ilgyjy bangy link. 1929 m. E. Hablis nustaté, kad tas poslinkis
yra tuo didesnis, kuo galaktikos, i§ kuriy ateina tas spinduliavimas, yra labiau nutolusios nuo misy
Galaktikos, t. y., kad galaktikos, esancios toliau nuo misy, tolsta didesniu greiciu, palyginus su tomis,
kurios yra arciau. IS Metagalaktikos plétimosi iSplaukia hipotezé apie Didjjj sprogima, galéjusj ivykti
prie§ 13,740,1 milijardy mety, kurio rezultata — medziagos judéjima i§ sprogimo centro — stebime iki
Siol. Ta medziaga, kuri sprogimo metu i$léké su didesniu grei¢iu, per tuos milijardus mety suspéjo
nukeliauti toliau ir tebetolsta su didesniu greiciu negu ta, kuri, iSlékdama i§ centro, turéjo mazesni greitj.

Reliatyvistiné kvantiné teorija, bandant ja taikyti ne tik mikrodaleliy judéjimo bei ju
elektromagnetinio saveikavimo nagringjimui, bet ir kitoms ju saveikavimo rusims (silpnajam,
stipriajam, gravitaciniam) bei mikrodaleliy virtimo kitomis mikrodalelémis bei ju anihiliacijos
procesams, iSsivysté | kvanting lauko teorija, kurioje dabar priimta iSskirti tokias pagrindines dalis:

1) kvanting elektrodinamika, nagrinéjancia mikrodaleliy elektromagnetinio saveikavimo
procesus (nereliatyvistiné kvantiné mechanika, kurios pagrindus ¢ia trumpai apzvelgéme, yra kvantinés
elektrodinamikos dalinis atvejis, gaunamas, kai mikrodaleliy grei¢iai yra mazi, palyginus juos su §viesos
greiciu, ir reliatyvistiniai efektai tampa nereikSmingi),

2) silpnosios sgaveikos teorija, tiriancia elementariyjy daleliy irimo ir branduolio B skilimo
procesus;

3) stipriosios saveikos teorija, tirianCia bariony (sunkiyjy mikrodaleliy) saveikavimo
procesus (tame tarpe — ir atomy branduoliuose veikiancias jégas),

4) gravitacijos teorija, nagrinéjanCia gravitacines jégas, atsirandancias dél masiy traukos
(tame tarpe gravitacinés ir inercinés masiy proporcingumo reiskinj).

Kvantiné lauko teorija apraso procesus, vykstan¢ius ne tik atomy elektroniniuose apvalkaluose,
bet ir atomy branduoliuose, tame tarpe ir naudojamus atominéje ir termobranduolingje energetikoje
branduoliy skilimo ir sintezés procesus, kuriy metu vieny cheminiy elementy izotopy branduoliai
virsta kity cheminiy elementy izotopy branduoliais ir dél jau anks¢iau minéto masés defekto iSsiskiria
didziuliai energijos kiekiai.

Sistemotyros atzvilgiu labai svarbu pazyméti, jog kvantiné lauko teorija nepaneigia
klasikinés (Niutono) mechanikos, o tik pagilina ir papildo ja, paversdama klasiking mechanika
reliatyvistinés kvantinés mechanikos daliniu atveju, kuris gali biiti taikomas makrokiinams, kai jy
masés ir matmenys yra labai dideli, lyginant su mikrodalelémis, o greifiai — labai mazi, lyginant su
Sviesos greiciu.

Toki seny teorijy ir jy formuliy ,,jsiliejima“ { naujas teorijas, tampant daliniu jy atveju,
galima laikyti bendrasisteminiu gery (t. y. kokybiSky, atitinkanéiy tikrove) teorijy poZzymiu. Si
pozymj tikslinga vartoti kaip bendrasisteminj teorijos teisingumo antraji kriterijy, papildantj
pirmajj teorijos teisingumo kriterijy — teorijos atitikimo praktikai Kkriterijuy.

Siais kriterijais bus naudojamasi ir tolesniuose §ios mokymo priemonés skyreliuose
(pavyzdziui, 1.13. skyriuje, nagrinéjant idealaus skyscio iStekéjimo greicio ,,patikslinta formulg®; 1.16.
skyriuje, irodinéjant L.Zadeh formuliy tikimybinés interpretacijos pranaSuma, lyginant su paties
L. Zadeh pasiiilyta ,.kietaja“ ju interpretacija).

Reikéty taip pat pabrézti, jog ir pats pereinamumo tarp senyjuy ir naujyjy teorijy faktas yra
labai svarbus sistemotyros mokslui, teisingos sisteminés pasauléziiiros formavimuisi, nes jis
liudija, jog pasaulio paZinimas, neZiiirint j gausybe jvairiy revoliucijy ir naujy atradimy moksle,
vis délto yra progresuojantis evoliucinis procesas — begalinis artéjimas prie absoliucios tiesos
(nors, zinoma, ne be laikiny nuokrypiy nuo ,tiesiausio kelio®, kaip, pavyzdziui, ,,kaloriko bei flogistono
teorijos®, ,Siluminés mirties teorija“ ir pan.). Todé¢l atotykio tarp teisingy seny ir teisingy naujy
teorijy principa, teigiantj, kad teisingos senos teorijos turéty pereiti { naujas (bendresnes) teisingas
teorijas, kaip pastaryjy dalinis atvejis, galima laikyti vienu i§ bendrasisteminiy principy.
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Baigdamas §j skyreli, norééiau sugrazinti skaitytojo démesi i 1.9 skyriaus pradzia, kur buvo
kalbama apie sistemy struktiiry algebros konstravimo metodus, ir detaliau paaiskinti, kodél ryzausi i
sistemotyros kurso mokymo priemong itraukti ekskursa i atominés fizikos pagrindus ir kodél noréciau,
kad Sios mokymo priemonés skaitytojas pasistengty i juos isigilinti. Tam yra kelios priezastys.

Pirma. AS manau, kad, nagring¢jant tipines sistemy struktiiras, sistemotyrininkui,
privalanc¢iam sugebéti visur pastebéti sistemas, biity nedovanotina nepastebéti tipiniy struktiiry,
kurios objektyviai egzistuoja visus mus ir visa misy aplinka sudaranciuose atomuose,
neatsizvelgti i jas, kuriant tipiniy struktiiry matematinius modelius bei jy sistema, ir neizvelgti,
kaip nuo ty struktiiry priklauso cheminés ir fizinés elementy savybés, kaip jos logiskai isplaukia i$
atomy sandaros ypatumy ir gali buti ne tik paaiskintos, bet ir deduktyviai i§vestos.

Sistemotyrai labai aktualu ir tai, kad atomy elektroniniuose apvalkaluose vykstantys procesai
yra algebriniy operacijy, vykstan¢iy bei galin¢iy vykti sistemy struktiirose fizikinés
interpretacijos.

Antra. Nors moksliniams darbuotojams, dirbantiems sistemotyros mokslo plétotés bei jo
taikymo srityse, ir, tuo labiau, dZeneralistams praktikams nebiitina mokéti spresti Sredingerio bei Dirako
lygtis ir naudotis Heizenbergo matricomis, taciau nagrinéjantiems (ir tuo labiau — kuriantiems)
sistemotyros moksla yra butinas pasauli sudarancios materijos sandaros mokslinis supratimas, nes
sisteminis mastymas (sisteminé filosofija ir sisteminé metodologija) negali atsirasti tuscioje vietoje
tik kaip lakios fantazijos vaisius, o formuojasi tik jsigilinant j jvairiy moksly pasiekimus ir
apibendrinant juos.

Siy eilugiy autoriaus darbo su matematikos ir informatikos specialybiy studentais praktika
parodé, jog dauguma studenty nepakankamai zino atominés fizikos pagrindus ir tai trukdo jiems,
nagrinéjant tokias sudétingy sistemy savybes kaip ju diskretumas ir tolydumas, ju determinuotumas ir
stochastiskumas, suvokti ty savybiy prigimti, iZvelgti sarysj tarp diskre¢iy ir tolygiu, determinuoty ir
stochastiniy procesuy, i$siaiSkinti salygas, apsprendziancias, kada ir kaip ¢ia paminétos savybés atsiranda
ir pasireiskia.

Siame skyrelyje pateikta populiari ir glausta atominés fizikos pagrindy apzvalga padés Siek tiek
praplésti studenty akiratj ir priartins juos prie sisteminio Visatos sandaros suvokimo, neatimdama is ju
tiek daug brangaus laiko, kiek pareikalauty specialios literatiiros papildomas studijavimas. Siy eiluéiy
autorius savo laiku turéjo sugaiSti nemazai laiko, kol pasieké ta aiSkuma, kuris leidzia jam dabar viska
iSdéstyti zymiai glausciau ir sistematiskiau. Norétysi, kad tai padéty sutaupyti laika kitiems.

Treéia. Siame skyrelyje i$nagrinétoji cheminiy elementuy periodiné sistema ir 34-oji, 35-0ji bei
36-0ji lentelés labai pravers 1.10-jame Sios mokymo priemonés skyriuje, sudarant antrojo tipo sistemy
ir jy modeliy pavyzdzius, aiskinant atributinés ir reliacinés struktiiry savokas.

Ketvirta. Sistemotyros mokslui labai aktualis empiriniuose tyrimuose pastebéty
désningumy virtimo darniomis teorijomis, paaiSkinanc¢iomis ty désningumy priezastis, pavyzdziai
(tokie, kaip Siame skyrelyje aprasyti D. Mendelejevo ir J. Balmerio atrasty désningumy priezasciy
nustatymo pavyzdziai). Tokiais pavyzdziais bus naudojamasi ir vélesniuose $ios mokymo priemonés
skyreliuose (pavyzdziui, 1.14.12. skyrelyje, nagrinéjant ekonometriniy modeliy galimybes pavirsti
kauzaliniais bei sarySius tarp ekonometriniy ir kauzaliniy modeliy).

Penkta. Nuosekliai mastantis sistemotyrininkas, analizuodamas Siame skyrelyje paminétus
désnius ir désningumus, kuriuos nustaté kvantiné fizika, negali neiskelti sau klausimo, kodél tokie
désningumai egzistuoja, i§ kur ir kaip jie atsiranda, ir, bandydamas isivaizduoti tokiy désningumy
susidarymo ,,mechanizma“, negali neatkreipti démesio | analogijas su 1.9.2.4 skyrelyje aprasSytu
stovin¢iy bangy susidarymo, saveikaujant prieSingomis kryptimis sklindancioms ir perneSancioms
energija bégancioms bangoms, ,,mechanizmu®. Jis negali neiskelti sau dar vieno klausimo: ,,Kodél
egzistuoja panasios analogijos? Ar analogiski reiskiniai neturi kokio nors bendro pagrindo, ar jie
néra kokio nors bendresnio reiSkinio ir désnio, charakterizuojancio energijos ir energijos —
medZiagos virsmus, daliniai atvejai? Ar kartais taip vadinamasis fizinis vakumas, kuriame egzistuoja
energetiniai laukai, néra tam tikra stangruma turinti fiziné terpé, kurioje gali egzistuoti bégancios ir
stovincios bangos bei virpantys energetinio lauko ,,sutankéjimai bei ,,stikuriai®, pasireiskiantys jvairiy
atsirandanciy, judanciy, sgveikaujanciy ir iSnykstanciy elementariy daleliy pavidalu?“

Juk ir brany teorijos (vienmatés branos laikomos stygomis, dvimatés — pavirsiais ir t.t.)
autoriai, kurdami matematinés fizikos ir ,,visko‘ teorijas, kurios leisty matematiskai modeliuoti
stebimus fizikinius reiSkinius (nors dél savo pozityvistiniy pazidiry jie laiko bandymus objektyviai
pazinti realy pasauli beprasmiu dalyku), savo matematiniuose modeliuose prieina prie panasiy iSvady ir
laiko elementarias daleles virpanciomis stygomis. Ar pats faktas, kad, net Zitirédami j stebimus
reiSkinius i$ skirtingy pozicijy, neiSvengiamai prieiname prie panasiy iS§vady, nieko nesako sistemy
analitikui?
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Sudétingy fizikiniy teorijy sisteminis nagrinéjimas net ir tada, kada jis nesugeba duoti
atsakymy | iSkylancius klausimus, naudingas jau bent tuo, kad jis padeda pastebéti ir iSkelti
klausimus, kuriy atsakymy verta ieSkoti.

Sesta. Siame skyrelyje noréjosi atkreipti skaitytojo démesi ne tik i désningumus atomy
elektroniniy apvalkaly struktiirose, iSoriSkai pasireiSkusius désningumais cheminiy elementy
savybése, kuriy pagrindu ir buvo sudaryta antrojo tipo sistema — periodiné cheminiy elementy
sistema, bet ir i eil¢ bendryju fizikos désniy bei principy, kurie yra tokie bendri, jog juos galima
laikyti bendrasisteminiais. Tokiy désniy bei principy pavyzdziai: ankstesniuose §ios mokymo
priemonés skyriuose minétieji termodinamikos principai bei tvermés désniai, Siame skyrelyje
paminétieji Le Satelje ir Brauno atoveikio principas, sistemos energijos minimumo jos
pusiausvyros biisenoje principas, simetrijos ir periodiSkumo principas, pasaulio paZinumo ir
atotykio tarp teisingy naujy ir seny teorijy principas.

Septinta. Cia apraSytos atomy branduoliy elektrony apvalkaly struktiiros ir elektrony
persokimy i§ vieny orbitaliy | kitas operacijos, lydimos emisijos ir absorbcijos spektry susidarymu, — tai
realiy tipiniy struktiiry ir realiy tipiniy operacijy jose pavyzdzZiai — jau minétosios kaupiamos
empirinés bazés, reikalingos struktiiry algebros kiirimui, svarbi dalis.

Bus ir kity Sio skyrelio mokymo medziagos panaudojimo atvejy. Apie kai kuriuos jau buvo
kalbéta paciame Sio skyrelio tekste, todél ju nebevardinsiu, nes manau, jog ir to, kas jau pasakyta,
pakanka Sio trumpo ekskurso | atoming fizika sistemotyros kurse pateisinimui, o vienu i§ ju
pasinaudosiu jau sekanciame, t. y. 1.9.1.3, skyrelyje.

Atomy elektroniniy apvalkaly struktiry Zinojimas leidZia pakilti materijos sandaros
sudétingumo hierarchinéje sistemoje viena struktiiry sudétingumo pakopa auksciau ir pereiti prie
struktiiry, kurios susidaro atomams jungiantis i molekules bei kitus cheminius junginius analizés.
Dabar kaip tik ir pereisiu prie tipiniy struktiiry chemijoje nagriné¢jimo. Cheminiy junginiy tipiniy
struktiiry nagrinéjimas bus naudingas gilinant sistemos struktiiros savokos suvokimg ir issiaiSkinant
sistemy struktiiry susidarymo désningumus, o tipiniy cheminiy reakcijy nagrinéjimas — operacijy su
struktiiromis désningumus. Pagrindiniai tokio nagrinéjimo tikslai bus suformuluoti 1.9.1.3. skyrelio
pabaigoje, kai skaitytojas jau bus susidargs apytikri cheminiy junginiy jvairovés koncepcini modelj. Ten
bus pateiktos ir i§ to nagrinéjimo iSplaukiancios i§vados, svarbios konstruojamai struktiiry algebrai
ir visam sistemotyros mokslui.

1.9.1.3. Tipinés struktiros chemijoje

Atomams saveikaujant, tarp ju gali atsirasti rySiai, priskiriami cheminiy rySiy tipui, ir tokiu
budu i§ atomy gali susidaryti cheminis junginys: molekulé, makromolekulé, jvairaus tipo kompleksai,
elementariosios kristaly gardelés ir kiti atomy agregatai.

Atomams jungiantis i chemini jungini, ivyksta ju elektroniniy apvalkaly saveikavimas ir
persidengimas, dél ko atomy elektronai molekuléje gali persiskirstyti. Norint apskaiciuoti elektrony
pasiskirstyma ir to pasiskirstymo tanki molekulés elektroniniame apvalkale, nuo kuriy priklauso
molekulés fizinés ir cheminés savybés, reikéty sudaryti molekulés banging funkcija ir iSspresti tikriniy
veréiy lygéiy sistema, aprasanéia molekulés energija ir kitas fizines jos charakteristikas. Sis uzdavinys
yra dar sudétingesnis negu 1.9.1.2. skyrelyje minétas analogiSkas uzdavinys daugiaelektroniniams
atomams. Todél jis gali biiti sprendZiamas tik naudojantis artutiniais metodais. Dazniausiai naudojamasi
dviem vienas kita papildanciais artutiniais metodais, iSplaukianciais i§ dviejy vienas kita papildanciy
teoriju: 1) molekuliniy orbitaliy teorijos (MOT) ir 2) valentiniy rysiy teorijos (VRT).

Molekuliniy orbitaliy teorija teigia, jog, atomams jungiantis | molekulg, atskiry atomy
elektroniniuose apvalkaluose esanciy iSoriniy elektrony orbitalés gali ,,sumuotis* | molekulines
orbitales, kurios ir suriSa atomus j molekule. Atomy orbitalés sumuojasi | molekulés orbitales su
atitinkamais svoriniais koeficientais, kurie tampa vienodi, kai i molekule jungiasi to paties cheminio
elemento atomai. Tuomet gauname homobranduoling molekule, pavyzdziui, N,. Kai { molekule
jungiasi skirtingi atomai, tai gauname heterobranduoling molekule, pavyzdziui, CO.
Homobranduoliniy molekuliy orbitalés yra simetriSkos, o heterobranduoliniy — nesimetri$kos.
Lengviausiai gali biiti apskai¢iuotos dviatomiy homobranduoliniy molekuliy orbitalés, turincios du
simetriskus centrus — vienody atomu branduoliy centrus. Zymiai sudétingiau apskaiGiuoti triatomiuy,
keturatomiy, penkiaatomiy ir t. t. heterobranduoliniy molekuliy orbitales. Apskaiéiavimai reik§mingai
palengvéja, kai atomai molekuléje iSsidésto simetriskai, kaip, pavyzdziui, triatoméje BeH, molekuléje
(kurioje visi trys atomai iSsidésto vienoje tieséje su Be atomu centre) ar penkiaatoméje CH4 molekuléje
(kurioje vandenilio atomai iSsidésto taisyklingo tetraedro vir§tnése, o anglies atomas — tetraedro centre).
Atomy, besijungianc¢iy i molekule, elektrony orbitalés, saveikaudamos viena su kita, gali sudaryti ne tik
jungiancigsias, bet ir skiriancigsias molekulines orbitales, kurioms buidingas elektrony i$sklaidymas.
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Valentiniy rySiy teorija remiasi atomy valentingumo savoka, priskirdama atomams savybe
sudaryti tam tikra skaic¢iy cheminiy rySiy su kitais atomais, kuria ir vadina atomo valentingumu.
Valentiniy rysiy teorija teigia, kad kiekvienas cheminis rySys yra lokalizuotas tarp dviejy atomy ir
yra dvicentrinis ir dvielektroninis. Molekuliy sandaros formulése tie ry$iai vaizduojami bruksneliais,
jungianciais i molekulés sudéti ieinancias atomy poras. Cheminiai rySiai tarp atomy, kai ty atomy
elektroniniy apvalkaly iSoriniai sluoksniai turi pakankamai daug elektrony, gali biiti ne tik viengubieji,
bet ir dvigubieji bei trigubieji. Jie vaizduojami dvigubais bei trigubais briikSneliais. Bet ir tokiy
papildiniy, vaizduojant molekuliy struktiiras neretai nebepakanka ir tenka pereiti nuo plokséiy
struktiiriniy formuliy prie erdviniy, naudojamy stereochemijoje.

Svarbi cheminio rySio charakteristika yra jo energija, matuojama energijos, reikalingos tam
rySiui nutraukti, kiekiu. RySiui susidarant, tas energijos kiekis iSsiskiria. Priimta laikyti, kad tuo atveju,
kai tarpatominio rySio energija yra mazesné negu 8—12 kJ vienam moliui, atomai sudaro ne cheminius
junginius, o miSinius, kurie skiriasi nuo junginiy tuo, kad neturi apibréZtos struktiiros: misiniy
struktiira yra atsitiktiné. Ir tik tuo atveju, kai tarpatominiy rysiy energija yra >8—12 kJ/mol., gauname
»konstrukcijas®, turinias jau ne atsitiktines, o apibréztas (i§ anksto nuspéjamas) struktiiras. Tokias
konstrukcijas i$ atomy ir vadina cheminiais junginiais.

Cheminius junginius pagal ju ,,sugebéjimo* iSlaikyti pastovia tiems junginiams budinga
sudétj bei struktiira lygj priimta skirstyti { daltonidus ir bertolidus.

Daltonidais (stechiometriniais junginiais) vadinami molekulinio tipo cheminiai junginiai,
kuriy atomai yra tarpusavyje susijunge pakankamai stipriais ir pilnaverciais cheminiais rySiais ir
turi jiems biidinga pastovia cheming sudétj ir molekulés struktiira. Daltonidy pavyzdziai: deguonies
molekulés O,, vandens molekulés H,O dujinéje fazéje, butano molekulés C4H,o natiiraliose salygose
irt. t.

Siame skyrelyje bus nagriné¢jamos tipinés (daZniausiai pasitaikancios) daltonidy struktiiros
bei tipinés ty struktiry dalys (pavyzdziui, aldehido, ketono, karboksilo ir pan. grupés, kai kurie
angliavandeniliy radikalai ir pan.).

Bertolidais vadinami nestechiometriniai cheminiai junginiai. Ju sudétis ir struktira,
budamos neatsitiktinémis, néra pastovios, o tam tikrose ribose gali keistis priklausomai nuo iSoriniy
salygu. Bertolidu pavyzdziai: vanduo skystoje fazéje, jvairiis polimerai, kai kuriy metaly junginiai su
deguonimi ar siera ir kiti.

Bertolidy sudéties ir struktiiros kitimo priezastis — palyginti silpni ryS$iai tarp atomy. Todél
bertolidai visada egzistuoja kartu su savo disociacijos produktais, kuriy kiekio santykis su nedisocijuoty
bertolidiniy junginiy kiekiu bertolidinés cheminés medziagos struktiiroje nebitinai blina pastovus.

Klasikinés chemijos poziliriu cheminiais junginiais buvo laikomi tik daltonidy tipo junginiai.
Bertolidai buvo laikomi miSiniais. Dabar jie priskiriami prie nepastoviy junginiy.

Siame skyrelyje pagrindinis démesys skiriamas tipinéms molekuliu struktiiroms, todél
bertolidiniai junginiai nebus sistemiSkai nagrinéjami. Apie juos bus tik epizodi§kai uzsimenama.

Kadangi net vien tik daltonidiniy junginiy struktiiry ivairové yra milziniSkai didelé, tai norint ja
aprépti ir iSskirti pagrindines tipines struktiiras bei ju dalis, tenka cheminius junginius klasifikuoti ir
sistematizuoti, t. y. pabandyti {zvelgti ju aibéje kokia nors sistema. O tam reikia rasti bei tinkamai
pasirinkti cheminiy junginiy bei ju struktiiry klasifikavimo pozymius.

Vienu i§ nattraliy klasifikavimo pozymiy galéty biiti cheminiy rySiy, jungianciy elementy
atomus i cheminius junginius, tipai.

1.9.1.2. skyrelyje jau buvo apraSyti du cheminiy rySiy tipai: joniniai ir kovalentiniai rysiai.
Ten pat buvo pateikti ir pavyzdziai, kaip, sujungus s elementa ir p elementa joniniu ry$iu, gaunama
neutrali kokios nors druskos molekulé, o 59 pav. buvo schematiSkai pavaizduotos dioksano, etileno ir
diborano molekuliy erdviniy struktiiry projekcijos, parodancios, kaip tose molekulése atomai sujungti
kovalentiniais ry$iais.

Dabar §i cheminiy ry$iy sarasa papildysime dar viemos kovalentinio rySio risies —
koordinacinio rysio, o taip pat metali§kojo ir vandenilinio rySiy aprasymais.

Koordinacinis (donorinis akceptorinis) rySys yra budingas kompleksiniams junginiams. Jis
atsiranda tarp atomo, vadinamo donoru, turincio kitais kovalentiniais rySiais dar nepadalyta iSorinio
sluoksnio elektrony pora, ir atomo, vadinamo akceptoriumi, turin¢io iSoriniame elektroninio apvalkalo
sluoksnyje laisva orbitalg, galincia priimti tuos elektronus.

Pavyzdziui, amoniako NH; molekuléje azoto atomas N gali tapti donoru, nes jo elektroninio
apvalkalo iSorinio sluoksnio 2s?2p® struktiiroje tik trys posluoksnio 2p elektronai suriiti su vandenilio
atomy 1s elektronais paprastaisiais kovalentiniais rySiais, sudaranciais bendras azoto ir vandenilio
atomams amoniako molekulés orbitales, o du iSorinio sluoksnio posluoksnio 2s elektronai yra dar
nepadalyti. Todél amoniako NH; molekulei suartéjus su vandenilio jonu H', kuris galéty tapti
akceptoriumi, nes turi laisva 1s orbitalg, tarp azoto atomo amoniako molekuléje ir laisvo jono H' gali
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atsirasti koordinacinis rySys. Jis ir atsiranda, kai vandenilio jonas H" pritraukia nepadalyta azoto atomo
posluoksnio 2s elektrony pora ir ji tampa bendra azoto atomui ir vandenilio jonui. Taip susidaro naujas
junginys — amonio jonas NHj, kuriame trys vandenilio atomai islieka sujungti su azoto atomu
paprastaisiais viengubais kovalentiniais rysiais, o vandenilio jonas susijungia koordinaciniu rysiu.
Koordinacinio rysio susidaryma, amoniako NH; molekulei susijungiant su vandenilio jonu H', labai
schematiskai (ir todél salyginai) vaizduoja 60 pav.

1s 1s

(H (1)
21:)s 1s 2ps
1s @ 1 @ﬁ EI:I 1 @ 1s

@ @

1s 1s
NH, + H —> NHZ
60 pav.

Kair¢je 60 pav. puséje schematiskai vaizduojama amoniako NH; molekulés elektroninio
apvalkalo struktiiros projekcija ir dar nesusijunges su ta molekule vandenilio jonas H". Amoniako
molekuléje azoto atomas, turintis elektroninio apvalkalo struktiira 1s2s*2p’, savo iSoriniais 2p
elektronais yra viengubais kovalentiniais rySiais susijunges su trim vandenilio atomais. Tuos rySius
sudaro 3 poros bendry elektrony: po vieng i$ azoto atomo elektroninio apvalkalo 2p posluoksnio ir po
viena i§ vandenilio atomy 1s posluoksnio (ir sluoksnio). Siy kovalentiniy rysiy déka ,,sukolektyvizavus®
elektronus, minétieji posluoksniai tampa pilni: azoto atomo 2p posluoksnyje atsiranda 6 elektronai, o
vandenilio atomy 1s posluoksniuose — po 2 elektronus.

Teigiamas vandenilio jonas H', neturintis 1s posluoksnyje né vieno elektrono, elektrostatinés
traukos jéga traukia prie saves du nepadalytus azoto atomo elektroninio apvalkalo iSorinio sluoksnio 2s
posluoksnio elektronus ir $ie pasislenka vandenilio jono H' link. Susidaro salygos koordinacinio rysio
atsiradimui. Tai plokStumoje schematiskai vaizduoja 60 pav. kairioji pusé.

Desinéje 60 pav. puséje schematiskai vaizduojama to rySio déka susidariusio amonio jono

NHj elektroninio apvalkalo strukttira. Ten parodyta, kad azoto atomo 2s orbitalés abu elektronai yra

tape tuo pat metu ir vandenilio jono s orbitalés elektronais, tokiu biidu sudarydami koordinacini rysi
tarp azoto atomo ir vandenilio jono ir bendra amonio jono orbitalg.

Koordinacinis rySys, buidamas kovalentiniu (nes jis atsiranda ,kolektyvizuojant™ elektrony
poras), skiriasi nuo paprasto kovalentinio rysio tuo, kad pastarajame ,kolektyvizuoty™ elektrony pora
sudaroma, imant po vieng elektrong i$ kiekvieno besijungianéio tuo rySiu atomo, o koordinaciniame
rySyje abu tos poros elektronus ,,pristato” atomas donoras, o atomas akceptorius dalyvauja to rysio
sudaryme tik pateikdamas laisva orbitalg, kuri, susijungdama su donoro elektrony orbitale, tampa bendra
abiems jungiamiems atomams.

Metali§kasis rySys yra Siek tiek panaSus { kovalentini, nes ir jis remiasi elektrony
,»kolektyvizavimo* principu, taciau skiriasi nuo pastarojo tuo, kad kovalentiskojo rySio atveju kiekviena
pora ta rysi sudaranciy elektrony tampa bendra dviejy gretimy atomy ,,nuosavybe®, o metaliskojo rysio
atveju elektronai delokalizuojasi daugelio atomy sistemoje, tapdami bendrais daugeliui atomy, ir
tokiu biidu sudaro taip vadinamas ,,elektronines dujas®, jungiancias atomus | kristaling struktiira ir
beveik laisvai judancias tos kristalinés struktiiros gardelése. MetaliSkasis rySys biidingas metaly
atomams kietoje ir skystoje ju fazése, o taip pat kai kuriems pereinamyjy metaly (d metaly) junginiams
su azotu, anglimi, siliciu, selenu, fosforu, siera, vandeniliu. Apie tuos junginius bus kalbama Siek tiek
véliau, o apie kristaly struktiras — 1.9.1.4. skyrelyje. Dél ,elektroniniy dujy“ susidarymo,
»kolektyvizuojant® elektronus, visiems metaliskojo ry$io junginiams biidingas tipiskos metaly savybés —
geras Siluminis ir elektrinis laidumas, metalinis blizgesys, kristaliné strukttira.

Vandeniliniu rySiu vadinamas rySys, atsirandantis tarp vandenilio atomo H, kovalentiniu rySiu
susijungusio su kokiu nors elektroneigiamu atomu A (tai gali biiti deguonis, azotas ir t.t.), ir tarp
elektroneigiamesnio atomo B arba ju grupés, turin¢iy nepadalinty elektrony pora. Junginys A—H Siuo
atveju tampa protono donoru (elektrono akceptoriumi), o atomas B (ar atomy grupé, simbolizuojanti
atoma B) — protono akceptoriumi (elektrono donoru). Pats vandenilio atomas tampa tartum tilteliu tarp
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atomy A ir B, susiriSdamas su atomu A kovalentiniu, o su atomu B — vandeniliniu ry$iu, atsirandanciu
del elektrostatinés saveikos. Cheminiy junginiy formulése vandenilinis rySys Zymimas trim taskeliais
(zitr. 61 pav. kairigja pusg, kur zymenys R reiskia kokius nors radikalus — angliavandenilio molekulés
lieckanas, gaunamas, atémus i$ tos molekulés viena ar kelis vandenilio atomus).

&+ s—  H H
/
R—0—H - :0 |
—_
protono R Y C ~ 0] N
donoras protono H—C C
akceptorius | ”
ot 5— H H— C /
- N 7
R-O-H - NZH N N
roone R | |
protono
donoras protono H H
akeeptorius Salicilo aldehidas
61 pav

Ypac palankios salygos atsirasti vandeniliniam rySiui susidaro tada, kai tas rySys uzdaro
penkianarius, SeSianarius ar septynianarius ciklus (zidir. 61 pav. deSiniaja pusg, kur plokstumoje
schematiskai vaizduojama erdviné salicilo aldehido molekulés struktiira, turinti cikla uzdarantj
vandenilinj ry$j). Vandenilinis rySys yra gana silpnas donorinis akceptorinis rySys. Jam susidarant
i$siskiria nuo 10 iki 25 kJ energijos vienam moliui. Kai vandenilinis rySys jungia atomus, priklausancius
tai paciai molekulei, jis vadinamas vidiniu. Taciau dazniausiai tas rySys biina tarpmolekulinis,
asocijuojantis molekules i agregatus bei kompleksus. Apie juos pakalbésime Sio skyrelio pabaigoje.

Ne tik vandenilinis, bet ir kiti cheminiai rySiai gali jungti atomus, molekules bei jonus |
stambesnes struktras, pavyzdziui, | kristalines gardeles (zidr. 1.9.1.4. skyrelj). Tokioms gardeléms
susidarius, ju iSskaidymui { atomus, molekules ar jonus reikalinga tam tikra energija, charakterizuojanti
cheminiy ry$iy tarp elementy, sudaranciy kristaling gardelg, stipruma, priklausanti nuo cheminio rysio
tipo. Sia priklausomybe iliustruoja 37-oji lentelé, kurioje pateikti kai kuriy medziagy kristaliniy gardeliy
energijos dydziai kilodzauliais (kJ), reikalingi vieno molio (mol) kristalinés medziagos suskaidymui i
atomus, molekules ar jonus.

37. lentelé
Rvsio fipas Kristalinés medziagos | Cheminé | Kristalinés gardelés
Y P pavadinimas formulé | energija (kJ/mol)
Kovalentinis |silicio karbidas SiC 1185
Joninis natrio chloridas NaCl 755
. . |Gelezis Fe 354
Metaliskasis Natris Na 109
Vandenilinis |Ledas H,O 50
Molekulinis |Metanas CH,4 10

Kaip matome i§ 37-osios lentelés, kovalentiniai rySiai kristalinése gardelése gali buti stipresni ir
uz joninius, nors molekulése joniniai ry$iai, kaip jau buvo minéta, neretai biina stipresni uz
kovalentinius. Taip atsitinka todél, kad joniniy rySiy energija proporcingai mazéja, augant atstumui tarp
jony branduoliy (zitir. 33-ja lentelg, kurioje duotos kai kurios jony radiusy eilés) ir proporcingai didéja,
augant jony valentingumui, t. y. ju elektriniam kraviui. Tarpmolekulinius rySius, jungian¢ius molekules
1 kristalus ir atsirandancius tarp neutraliy molekuliy dél gravitacijos ir van der Valso jégu, reikéty laikyti
grei¢iau mechaniniais negu cheminiais rysiais.

Taigi, pagal rySiy tipa cheminius junginius galima skirstyti { joninius, kovalentinius,
metaliSkuosius ir miSrius, kuriuose gali pasireiksti taip pat ir vandenilinis bei koordinacinis rysiai.

Kitas cheminiy junginiy klasifikavimo biidas susiklosté istoriskai, kada cheminés medziagos
pagal ju kilme buvo skirstomos i organines ir neorganines. Siandien §is cheminiy junginiy kilmés
pozymis ju klasifikavimui, ziirint i tai teoriSkai, jau nebéra pakankamai tinkamas, nes dabar daug
cheminiy junginiy, biidingy gyvajai gamtai, gali buiti dirbtinai sintezuoti i§ neorganiniy komponenty.
Taciau anglies atomy grandinés, medZiai ir ciklai, jy junginiai su vandeniliu, sudarantys organiniy
junginiy pagrinda, turi tick daug specifiniy savybiy (kurios ir leido susidaryti gyvajai materijai
budingoms struktiiroms), kad ir Siandien iSlieka organiniy junginiy iSskyrimo i§ visy Kity

533



cheminiy junginiy praktiné prasmé. Tiesa, frazé ,,organiniy junginiy iSskyrimas i§ visy kity cheminiy
junginiy“ skamba Siek tiek savotiskai, nes tiksliau biity kalbéti apie neorganiniy junginiy atskyrima nuo
organiniy, kadangi chemikai organiniy junginiy surado ir sukonstravo zZymiai daugiau negu neorganiniy.
1970 m., bandant jvertinti cheminiy junginiy skaiéiy, buvo rasta, jog Zinomy neorganiniy junginiy
skaicius tik Siek tiek virsija 100 tiikstanéiu, o organiniy junginiy yra daugiau nei 3 milijonai. Sie skai¢iai
vis didéja, bet kartu didéja ir skirtumas tarp ju. Zinomy skirtingy organiniy junginiy skai¢ius dabar jau
virsija 17 mln.

Tokia organiniy junginiy gausybé salygojama anglies atomy ,sugebéjimu® ir ,,polinkiu“
jungtis | ilgas grandines, jvairiai iSsiSakojusius medZius bei ciklus, o taip pat struktarinés
izomerijos reiSkiniu, apie kuri jau buvo raSyta 1.9.1.1. skyrelyje (ziGr. 45 pav., vaizduojanti du
struktiirinius izomerus — dimetilo eterj ir etilo alkoholj, turinéius ta pacia sudéti ir todél ta pacia
empiring cheming formulg C,H¢O, tadiau skirtingas struktiiras, o todél — ir skirtingas savybes). I§ tame
skyrelyje pateikty formuliy, iSreiSkianciy ivairiy struktiiry skai¢iaus priklausomybg nuo tas struktiiras
sudaran¢iy elementy skaiciaus, iSplaukia, jog, didéjant atomy skaiciui molekulése, galimy izomery
skaiCius turéty labai sparciai augti. Ir jis iS tikryjuy auga tokiais tempais, kurie primena sprogima.

Dabartinés kvantinés chemijos poZiiiriu tarp organiniy ir neorganiniy junginiy néra
grieZto principinio skirtumo, nes, pavyzdZziui, nemazai silicio junginiy yra strukttri$kai panaSts i
anglies atomy grandines, medzius ir ciklus, sudarancius organiniy junginiy struktiry pagrinda. Ilgos
grandingés bei ciklai gali biiti sudaryti ne tik i§ anglies bei silicio (priklausanciy periodinés sistemos IVA
pogrupiui) atomy, bet ir i§ kity elementy (pavyzdziui, fosforo) atomy. Taip pat ir polimerizacijos (t. y.
makromolekuliy susidarymo i§ besikartojan¢iy mazesniy atominiy struktiry — monomery) reiskinys
yra blidingas ne tik angliai, bet ir eilei kity cheminiy elementy. Juk net vienas i§ seniausiai zmonijos
vartojamy polimery — stiklas — néra organiné medziaga. Taigi, sistemiSkai mastant, ir organines ir
neorganines medZiagas biity galima ir reikéty nagrinéti ne atskirai, o vadovaujantis vieninga
bendrasistemine metodologija ir kvantine chemija bei kvantine fizika.

Taciau istoriskai susiklosciusi cheminiy junginiy klasifikavimo ir pavadinimy jiems suteikimo
sistema (taip vadinamoji chemijos nomenklatiira) salygoja tai, kad cheminiy junginiy skirstymas {
organinius ir neorganinius islieka iki Siol ir isliks ateityje, kaip isliko bei iSliks ir daugelis kity kadaise
prigijusiy ir dabar jau isiSaknijusiy tradicijy.

Todél ir mes sistemotyroje naudosimés chemijos moksle pripazinta cheminiy junginiy
klasifikacija ir pavadinimy jiems suteikimo sistema, zinoma, nevengdami kritiniy pastaby tais atvejais,
kai ta ,,sistema‘ akivaizdziai pazeidzia sistematizavimo principus. O tokiy atvejy yra nemazai.

Klasifikuojant neorganinius junginius pagal ju molekuliy cheming sudétj, istoriskai priimta
i8skirti 1 atskira ypatinga grupg¢ cheminiy elementy junginius su deguonimi, pavadinant juos oksidais.
Norint nurodyti, kokio cheminio junginio elemento atomai yra susijunge su deguonimi i oksido
molekulg, zodis ,,0ksidas“ vartojamas kartu su to elemento pavadinimu kilmininko linksnyje, o norint
nurodyti deguonies atomy skai¢iy oksido molekuléje, prie zodzio ,,0ksidas* pridedamas atitinkamas
priesdélis (,,mono—*, ,.di—“, ,tri—“, ,tetra—“, ,penta—" ir t.t.), iSreiSkiantis tg skaiCiy. Taip gaunami
konkreciy oksidy pavadinimai: anglies monoksidas CO, anglies dioksidas CO,, azoto dioksidas NO,,
silicio dioksidas SiO,, sieros trioksidas SO, chromo trioksidas CrOs, fosforo pentoksidas P,Os ir pan.

Kokios nors medziagos jungimosi su deguonimi cheminé reakcija, atsizvelgiant i deguonies
lotyniska pavadinima, buvo pavadinta oksidacija (oksidavimusi). Zodis ,o0ksidacija® chemijoje
vartojamas ir platesne prasme, rei§kianc¢ia cheming reakcija, kurios metu atomas, molekulé ar
jonas netenka vieno ar keliy elektrony, atiduodamas juos kitiems atomams (nebttinai deguonies).
Atvirkstiné reakcija, kada atomas, molekulé ar jonas gauna (ar susigrazina anksciau prarastus) vieng ar
kelis elektronus, vadinama redukcija. Molekulé, jonas ar atomas, atiduodantys elektronus, vadinami
reduktoriais tuos elektronus gaunancio atomo, jono ar molekulés atzvilgiu, o molekulé, atomas ar
jonas, gaunantys elektronus i§ besioksiduojancio atomo, molekulés ar jono, vadinami to
besioksiduojancio atomo, molekulés ar jono oksidatoriais. Taigi, oksidatoriumi placiagja prasme gali
buti ne tik deguonis, bet ir kuris nors kitas elementas, kurio atomai gali priimti | savo nepilnai
uzpildyta elektroninio apvalkalo iSorini sluoksnj elektronus i§ kity atomuy.

Pavyzdziui, chemingje reakcijoje Zn+Cl,—>ZnCl, cinkas oksiduojasi (Zn—2e—>Znﬁ+), 0

chloras redukuojasi (Cl,+2e—2Cl"), ir teigiamas cinko jonas Zn r21+ , susijungdamas su neigiamais chloro

jonais CI', sudaro neutralia ZnCl, molekule. Siame pavyzdélyje besioksiduojantis cinkas yra reduktorius
besiredukuojancio chloro atzvilgiu, o besiredukuojantis chloras yra oksidatorius besioksiduojancio cinko
atzvilgiu.

Oksidatoriais dazniausiai biina nemetalai (deguonis, ozonas, halogenai), kai kurios rtigstys ir
druskos, o reduktoriais — daugelis metaly (ypatingai — s elementai), anglis, anglies monoksidas, nitritai
irt. t.
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Oksidacijos proceso bei jo rezultato kiekybiniam jvertinimui, elektros kriiviy balanso
apskaiciavimui, rasant chemines formules ir lygtis, o taip pat cheminiy bei elektrocheminiy ekvivalenty
apskaic¢iavimui chemijoje ivedama speciali savoka, vadinama atomo (ar ju grupés) oksidacijos
laipsniu cheminiame junginyje, rodanti atomo (ar jy grupés) elektrinj kravi tame junginyje,
iSreiks$ta elementariais elektros kriivio vienetais (pozitrono kriiviais) su atitinkamu zenklu (,,+ ar ,,—).

Pavyzdziui, apskai¢iuvodami chromo atomo oksidacijos laipsni chromo triokside CrO;
(atsizvelgdami { tai, kad deguonies atomas gali priimti du jam iki pilno ,,okteto* trikstan¢ius elektronus,
dél ko minimalus jo oksidacijos laipsnis yra —2), gauname, kad chromo triokside chromo oksidacijos
laipsnis yra lygus +6, kadangi pati chromo trioksido molekulé yra neutrali.

Cheminése formulése, reikalui esant, atomy oksidacijos laipsniai nurodomi arabiskais skaiciais
+6 -2 0 0 +2 -1
su atitinkamais zenklais (,,+* ar ,—) vir§ atomy simboliy. Pavyzdziui: CrO,, Zn+Cl, - ZnCl, ,

+1 +5 -2 +1 -1 0
2KClO; - 2KCI+30, ir pan. Kartais teigiamai poliarizuoty atomy oksidacijos laipsniai nurodomi
ir roméniskais skaitmenimis, paimtais i skliaustelius ir uzrasytais $alia atomo simbolio. Pavyzdziui, tai,
kad chromo triokside CrO; chromo oksidacijos laipsnis yra +6, galima uzrasyti ir Cr(VI).

Kai kuriy cheminiy elementy oksidacijos laipsniai yra pastoviis, t.y. vienodi visuose
cheminiuose junginiuose. Pavyzdziui, IA pogrupio s metaly oksidacijos laipsnis visada yra +1, nes iy
metaly atomai, turédami viena iSorinj s elektrona, gali ji tik prarasti ir tapti teigiamais jonais. Pastovy
oksidacijos laipsni, lygu +2, dél panaSios priezasties turi ir I[IA pogrupio s elementai. IIIA pogrupio p
metaly oksidacijos laipsnis taip pat dazniausiai yra pastovus ir lygus +3, nes jy atomai dazniausiai
praranda savo iSorini p elektrong ir dar du iSorinius s elektronus. IVA pogrupio p metaly oksidacijos
laipsnis biina jau arba +2 arba +4, t. y. ju atomai arba praranda abu iSorinius p elektronus arba kartu su
jais dar ir du iSorinius s elektronus. Dar daugiau galimy kombinacijy atsiranda VA pogrupio p
metalams, turintiems du iSorinius s elektronus ir tris iSorinius p elektronus. Todél §iy metaly oksidacijos
laipsnis skirtinguose cheminiuose junginiuose gali buti ir +2, ir +3, ir net visi +5. Dar margesnji
oksidacijos laipsniy reikSmiy spektra turi pereinamieji metalai: IB pogrupyje — +1, +2, +3, IVB
pogrupyje — 12, +3, +4, VB pogrupyje — nuo +2 iki +5, VIB pogrupyje — nuo +2 iki +6, VIIB pogrupyje
—nuo +2 iki +7, VIIIB pogrupyje — nuo +2 iki +8. Lantanoidy oksidacijos laipsnis gali biiti +2, +3, +4,
aktinoidy — nuo +3 iki +7. Dar platesnj oksidacijos laipsnio reikSmiy spektra gali turéti nemetalai, nes ju
oksidacijos laipsniai gali biti ir teigiami ir neigiami. Taigi, didziausia cheminio elemento oksidacijos
laipsnio reik§mé gali biiti +8, maziausia — iki —4.

Oksidacijos laipsnio savoka yra gimininga valentingumo savokai, reiskianciai atomo ar jono
galimy cheminiy rySiy skaiciy, taciau ne visada sutampa su ja. Pailiustruosiu oksidacijos laipsnio ir
valentingumo savoky ry$j ir ju nesutapima konkreciais pavyzdziais.

Vandenilio atomas turi tik viena elektrona, kuri, jungdamasis su kitu atomu, arba gali prarasti,
ir tuomet atomo oksidacijos laipsnis tampa +1, arba priimti { savo s orbitalg dar viena (ir tik viena)
elektrona ir tuomet vandenilio atomo oksidacijos laipsnis tampa lygus —1.

Paprastuose junginiuose, jungdamasis joniniais ar kovalentiniais ry$iais, vandenilio atomas,
kaip tai iSplaukia i$ joninio ir kovalentinio ry$io mechanizmy, gali susijungti tik su vienu atomu. Todél
vandenilio atomo valentingumas yra lygus 1.

Kaip jau buvo minéta, IA pogrupio metaly atomai gali tik prarasti savo iSorinio sluoksnio s
elektrona, tapdami teigiamais jonais, todél ju oksidacijos laipsnis gali bati tik +1. Siu elementy
valentingumas taip pat lygus 1, nes juy atomai joniniu rysiu gali susijungti tik su vienu atomu ar jonu.

ITA pogrupio elementai yra metalai, kuriy atomai savo elektroniniy apvalkaly iSoriniame
sluoksnyje turi po 2 elektronus, kuriuos taip pat gana lengvai praranda, tapdami teigiamais jonais. Todél
cheminiuose junginiuose $iy elementy oksidacijos laipsnis yra +2, o valentingumas 2.

Oksidacijos laipsnio ir valentingumo lygybé galioja ir IIIA pogrupio metalams — aliuminiui,
galiui, iridziui ir taliui: jy oksidacijos laipsnis yra +3, o valentingumas taip pat lygus 3.

Taciau tokia lygybé galioja ne visada. PavyzdZziui, anglis organiniuose junginiuose yra
keturvalenté: keturiais viengubais rySiais ji gali susijungti su keturiais atomais (arba dviem dvigubais
rySiais — su dviem atomais, turinfiais ne mazesni negu 2 valentinguma, ir pan.). Toks anglies
valentingumas i$plaukia i§ jos atomo elektroninio apvalkalo struktiiros 1s*2s*2p* turédamas savo
iSoriniame sluoksnyje 4 elektronus ir 4 laisvas vietas to sluoksnio p orbitaléje, anglies atomas gali
priimti | ta orbitalg 4 kity atomy elektronus bei su savo keturiais iSoriniais elektronais gali sudaryti
keturis kovalentinius rySius su kity atomy elektronais (arba du dvigubus, arba viena dviguba ir du
viengubus rySius ir t. t.). I§ anglies atomo elektroninio apvalkalo struktiiros iSplaukia ir anglies galimybé
turéti skirtingus oksidacijos laipsnius cheminiuose junginiuose. Kai anglies atomas, jungdamasis su

kitais atomais, i savo p orbitalg priima 4 kity atomy elektronus, kaip tai ivyksta susidarant metano CH,
—4 +1
molekulei, tai jo oksidacijos laipsnis tampa lygus —4, nes pati metano molekul¢ C H, yra neutrali. Kai
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anglies atomas perduoda savo iSorinius elektronus kitiems atomams, kaip tai jvyksta anglies
-1

tetrachlorido C Cl, molekuléje, kurioje anglis iSlieka keturvalenté, anglies atomo oksidacijos laipsnis

tampa lygus +4, nes chloro atomai, papildydami savo 2p posluoksnius iki pilny ,,oktety®, prisijungia po

viena anglies iSorinj elektrona: du i§ 2p posluoksnio ir dar du — i§ 2s posluoksnio. Kartais anglies atomas

gali prarasti ne visus iSorinius elektronus, o tik du posluoksnio 2p elektronus, kaip, pavyzdziui,
-2
. . 2,0 . e , L
skruzdziy rugstyje H- C_—2 + . Tuomet jo oksidacijos laipsnis tampa lygus +2. O ftais atvejais kai
O-H

anglies atomas | savo 2p orbitalg priima ne visus keturis, o tik 2 elektronus, kaip, pavyzdziui, metilo
+1 -2-2+1
alkoholyje H; C O H, tai jo oksidacijos laipsnis tampa —2.

Kaip matome i§ pateikty pavyzdziy, nors tarp oksidacijos laipsnio ir valentingumo
egzistuoja rySys, nes abu tie dydziai priklauso nuo atomo elektroninio apvalkalo struktiiros, Sie
dydziai ne visada sutampa.

Oksidai, kuriuose deguonies atomai yra susij¢ su kity elementy atomais, bet nesusije¢
tarpusavyje, vadinami tiesiog oksidais. Tokiy oksidy pavyzdziai: vanduo H,O, kalcio oksidas CaO,
azoto dioksidas NO,, fosforo pentoksidas P,Os ir pan.

Kai oksido molekuléje vienam oksiduojamo elemento atomui tenka maziau negu vienas
deguonies atomas, t.y., kada oksiduojamo elemento oksidacijos laipsnis tampa mazesnis negu to
elemento monokside, toki oksida vadina suboksidu. Suboksidy pavyzdziai: azoto suboksidas N,O ir
labai nepatvarus anglies suboksidas C;0,.

Oksidai, kuriuose deguonies atomai yra susijunge ne tik su kity elementy atomais, bet ir
tarpusavyje, vadinami superoksidais. Pavyzdziui, kalio superoksido KO, molekuléje su kalio atomu yra
susijunges ne anijonas O”~ (kaip kalio okside K,O, kuriame deguonies atomas priima { savo 2p orbitale

dar po viena 4s elektrong i kiekvieno kalio atomo, tampancio jonu K'), o anijonas O3, kuriame du
deguonies atomai yra susij¢ tarpusavyje kovalentiniu ry$iu ir priéme viena 4s elektrona is kalio atomo.

Superoksidai, kuriy molekuliy sudétyje yra peroksido grupé — O — O — (t. y. anijonas O%’ ),
vadinami peroksidais. Peroksidy pavyzdziai: vandenilio peroksidas H,O,, turintis struktiiros grafini
modelj H-O-O-H, natrio peroksidas Na,0,, turintis struktiiros modeli Na—O-O-Na, ir metilo
peroksidas C,H¢O,, kurio molekulés strukttiros modelis yra medis Tj, turintis ,,Vyties kryziaus* forma
(zitr. 62 pav.).

H H Oksidai, kuriy sudétyje yra deguonies anijonas Oj,
: : vadinami ozonidais. Sis pavadinimas kiles i§ deguonies elemento
H-C-0-0-C-H alotropinés atmainos — ozono O; — pavadinimo. Ozonido pavyzdys

[ [ — kalio ozonidas KOs.
H H Deguonies atoma ivairiuose cheminiuose junginiuose
Metilo peroksidas C;HsO dazpal galima pakelst'l' Jau‘rr'nnetac]a grupe — O-0-ir 'gautl.ta}qf
vadinama peroksijungini. Terminas peroksijunginiai
62 pav. (peroksojunginiai) neretai vartojamas ir platesne prasme:

peroksojunginiais daznai vadinami cheminiai junginiai, kuriy molekuléje yra tarpusavyje susijusiy
deguonies atomy. Taip apibrézus peroksojunginiy klase, i ja patenka ir peroksidai, turintys molekuliy
sudétyje peroksiding grupe — O — O —, ir peroksoriigstys bei ju druskos, ir ozonidai, turintys molekuliy
sudétyje anijona Oj , ir superoksidai, turintys anijonga O , ir eil¢ kity junginiy.

PrieSdélis ,,per—* chemingje terminologijoje (chemijos nomenklatiiroje) gali biiti vartojamas ir
be tesinio ,,—oksi—. Pavyzdziui, $is priesdélis vartojamas taip vadinamyjy perjunginiy pavadinimuose.

Perjunginiais priimta vadinti septynvalenciy periodinés lentelés septintosios grupés (jos VIIA
ir VIIB pogrupiy) elementy oksidy junginius su metalais bei vandeniliu (druskas ir riigstis), kai tuose
junginiuose minétyjy elementy oksidacijos laipsnis yra tiems elementams pats auksciausias ir lygus +7.
Tai reiSkia, jog perjunginiuose VIIA pogrupio elementy atomai perleidzia deguonies atomams ne tik
visus penkis savo iSorinio sluoksnio posluoksnio p elektronus, bet dar ir to sluoksnio posluoksnio s du
elektronus, t.y. visus iSorinio sluoksnio elektronus, o VIIB pogrupio elementy atomai perleidzia
deguonies atomams, sudarydami cheminius rysius su jais, ne tik visus du iSorinio sluoksnio posluoksnio
s elektronus, bet ir visus penkis pildomo, bet dar neuzpildyto posluoksnio d, priklausan¢io antram nuo
iSorés sluoksniui, elektronus.

Perjunginiy ir jy pavadinimy, turin¢iy priesdelj ,,per—, pavyzdziai: VIIA pogrupio elemento

+1 +7 2

chloro (VII) junginys H C1O, — perchloro riigstis; tos riigsties kalio druska KClO, — kalio perchloratas;

536



+1 +7 2
VII pogrupio elemento mangano (VII) junginys HMn O, — permangano rugstis; tos rugsties kalio
druska KMnO, — kalio permanganatas ir t. t.

Taciau pasitaiko ir tokiy atvejy, kada priesdélis ,,per—“ vartojamas ir tokiy junginiy
pavadinimuose, kuriy formulése néra VII grupés elementy. Tokio junginio pavyzdys — amonio druska
(NH4),S,0s, vadinama amonio persulfatu, nors siera priklauso ne septintajai, o S$eStajai cheminiy
elementy periodinés lentelés grupei — VIA pogrupiui. Tiesa, sieros oksidacijos laipsnis amonio
persulfate yra +7 ir yra aukStesnis uz sieros oksidacijos laipsni amonio sulfate (NH,),SO,, kuriame tas
laipsnis lygus +6.

Taigi, perjunginiy apibrézima reikéty Siek tiek iSplésti, kad { perjunginiy klasg tilpty ir tokie
junginiai kaip persulfatai, peroksikarbonatai ir t. t. Tai bus padaryta Siek tiek véliau.

Skaitytojui,  ipratusiam  prie = matematikos terminy ir taisykliy  apibréztumo
(vienareik§miSkumo), matyt, nelengva susitaikyti su chemijos mokslo terminologijos nepakankamu
vienareik§miskumu. Neseniai jau buvome susidiirg su termino ,,0ksidacija® dvejopa interpretacija,
panasiai, kaip dabar — su dvejopa termino ,,peroksijunginys“ reik§me. PanaSiy pavyzdziy galima
pririnkti gana daug, ju tarpe — ir jvairiy taisykliy negriezto laikymosi bei jvairiy i§iméiy pavyzdziy. Stai,
kad ir Zodzio ,,oksidas* priesdéliy ,,mono—, ,,di—*, ,.tri— ir t. t. vartojimo taisykl¢, kuri, kaip jau buvo
minéta, teigia, jog tie priesdéliai reiskia deguonies atomy molekuléje skaiciy. Sios taisyklés chemijoje
ne visada grieztai laikomasi. Visy pirma, gana daZnai nevartojamas priesdélis ,,mono—". Jis daZniausiai
vartojamas tik tada, kada norima kokio nors elemento monoksida iSskirti (ar atskirti) nuo kity to
elemento oksidy, o visais kitais atvejais Sis prieSdelis retai vartojamas. Tai nepaZeisty terminy
vienareik§miskumo reikalavimo, jei biity grieztai laikomasi kity priesdéliy (,,di—, ,.tri—, ,tetra— ir t. t.)
vartojimo taisyklés. Taciau taip néra, nes gana daznai (ypatingai, kai kalbama apie metaly oksidus)
nevartojami ir priesdéliai ,,di—“, ,tri—, ,tetra— ir t. t. Tuomet oksido pavadinimas jau nebesuteikia
pakankamai informacijos apie molekulés sudéti ir struktiira, ir spresti apie jas galima jau tik i$
molekulés formulés (empirinés ar, dar geriau, struktiirinés). Minéty prieSdéliy epizodini vartojima bei
nevartojima dar galima biity leisti, nes nebiitina, kad trumpas pavadinimas bty toks pat informatyvus
kaip cheminé formulé. Taciau kartais susiduriame ne tik su terminy nepakankamo apibréztumo, bet ir su
tiesioginio priestaravimo taisykléms atvejais, t. y. su kai kuriy priesdéliy bei priesagy vartojimu kita
prasme. Su tokiais atvejais Siame skyrelyje susidursime ne vieng karta. Biina ir taip, kad atsiranda
sunkumy, taikant ta ar kitg taisyklg. Pavyzdziui, vadovaudamiesi ka tik minétaja oksidy pavadinimy
sudarymo taisykle, junginiui MnO mes galime suteikti mangano monoksido pavadinima, o MnO,
pavadinti mangano dioksidu. Taciau susiduriame su tam tikru neapibréztumu, taikydami S$ia taisykle
junginiams Mn,03, Mn;O4 bei Mn,0,. Atrodyty, jog iseit] i$ tokios situacijos biity galima rasti peréjus

+2 -2

prie roménisky skaiciy, rodanciy mangano oksidacijos laipsni junginyje: Mn O — mangano (II) oksidas,
+3 2 +4 =2 +7 2
Mn, O; — mangano (III) oksidas, MnO, - mangano (IV) oksidas, Mn, O, — mangano (VII)
oksidas. Bet ir tada dar iSlikty klausimas, kaip pavadinti Mn;O,4, koki oksidacijos laipsni priskirti
manganui §iuo atveju, kai tas manganas sutinkamas, pavyzdziui, mangano riidoje, vadinamoje
hausmanitu. Taigi, net atsisakymas nuo priesdéliy, pakeiciant juos teigiamai poliarizuoto elemento
oksidacijos laipsnio nurodymu, ne visada i§sprendzia oksidy pavadinimy vienareikSmisko atitikimo juy
sudéciai ir struktirai problema. Su panaSiais sunkumais susiduriama ir suteikiant pavadinimus azoto
oksidams N,O, NO, NO,, N,04, N,O3, N,Os. Tenka jsivesti dimero savoka, kad atskirtume N,O4 nuo
NO..

Apibendrinant tai, kas ¢ia buvo pasakyta (o dar daugiau — nepasakyta, nors galima pateikti
daugybe panaSiy pavyzdziy) apie cheming terminologija (chemijos nomenklatiira) ir, bendrai, apie
chemijos mokslo kalba, reikéty pazyméti, jog ta kalba, nors ir turi nemazai formalios kalbos poZymiy
(simboliy ivedimas, cheminiy formuliy ir lyg¢iy vartojimas, chemijos nomenklatiiros taisykliy
formulavimas), vis délto dar néra pilnai formali kalba, kaip, pavyzdZiui, matematinés logikos kalba
ar algoritminés kalbos. Cheminé terminologija formavosi palaipsniui (,,istoriskai*) ir tos
terminologijos formavimo(si) taisyklés taip pat klostési (ir tebesiklosto iki Siol) palaipsniui, o nebuvo
suformuluotos ir suderintos, sujungiant jas i pilna ir nepriestaringa sistema, pacios chemijos mokslo
kalbos formavimosi pradzioje. Taigi, chemijos mokslo kalbos formavimosi procesas yra gana
panasus j natiiraliy kalby vystymosi procesus. Todél nenuostabu, kad chemijos mokslo kalbai ir jos
»gramatikos taisykléms® taip pat biidingos jvairios iSimtys i$ taisykliy, kurios taip apsunkina natiraliyjy
kalby ir ju gramatiky mokymasi. Ir vargu ar galima tikétis, kad artimiausiu laiku bty jvykdyta kardinali
chemijos nomenklatiiros reforma, kurios metu biity susisteminta ir pilnai suderinta visa cheminé
terminologija bei jos sudarymo ,,gramatinés taisyklés“. Juk, pavyzdziui, kiekvienam, susipazinusiam su
angly kalba, aiSku, kad tos kalbos zodZiy rasybos ir jy tarimo skirtumai Zymiai apsunkina angly kalbos
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mokymasi ne tik kitatauéiams, bet ir pac¢iu angly vaikams. Taciau vargu ar galima tikétis, kad greitu
laiku atsiras tokia ryztingy ir jtakingy reformatoriy grupé, kuri i8dris ir sugebés ivykdyti angly kalbos
rasybos reforma. Juk tokios reformos pasekoje tekty perraSyti didelg dalj milzinisko iki Siol sukaupto
literatiros angly kalba palikimo, idant juo biity patogu naudotis ir ateinancioms kartoms, jau
nebegalésianCioms laisvai skaityti knygu, paraSyty ,,ikireformine® raSytine kalba.

Bet grizkime prie oksidy klasifikacijos. Pagal tai, kaip jie reaguoja su vandeniu, bazémis ir
rugstimis, oksidai skirstomi i rigstinius, bazinius, amfoterinius ir indiferentinius.

Riigstiniai oksidai, arba anhidridai, gaunami, kai deguonis jungiasi su nemetalais arba su
pusmetaliais bei metalais, kuriy valentingumas yra 5, 6, 7. Rugstiniy oksidy pavyzdziai: azoto dioksidas
NO,, sieros trioksidas SOs, anglies dioksidas CO,, fosforo pentoksidas P,Os ir t. t.

Riagstiniams oksidams jungiantis su vandeniu, susidaro riigstys, t. y. tokie cheminiai junginiai,
kurie, disocijuodami tirpaluose, atskiria ir atiduoda teigiama vandenilio jona H" (protona) arba oksonj
H;O". Riigs¢iy gavimo pavyzdziai: NO,+H,0—H,NO; — azoto riigstis; SO;+H,0—>H,SO, — sieros
ragstis; CO,+H,0—H,CO; — anglies rugstis; P,Os+3H,0—>2H;PO, — fosforo riigstis.

Rigstiniams oksidams reaguojant su bazémis bei baziniais oksidais, susidaro junginiai,
vadinami druskomis. Pavyzdziui, reaguojant azoto dioksidui NO, su s elemento kalio baze — kalio
Sarmu KOH, susidaro azoto rtig§ties druska — kalio nitratas K,NOs, vadinama kalio salietra, ir vanduo:
NO,2KOH—K,NO;+H,0. Kitas pavyzdys: NO,+K,0—->K,NO;.

Baziniai oksidai susidaro, kai deguonis jungiasi su mazo oksidacijos laipsnio metalais, visy
pirma — su s metalais. Baziniy oksidy pavyzdziai: K,0, CaO, MgO ir pan.

Reaguodami su vandeniu, baziniai oksidai sudaro bazes, t. y. cheminius junginius, kurie savo
sudétyje turi hidroksilo grupg OH ir disocijuodami iSskiria anijong HO", galintj prisijungti vandenilio
jona H' (protona), t.y. elgiasi atvirk§Ciai, lyginant su riigitimis. Baziu gavimo pavyzdziai:
K,0+H,0—2KOH; CaO+H,0—Ca(OH),; MgO+H,0—Mg(OH),.

Baziniams oksidams reaguojant su rigStimis ir rgStiniais oksidais, susidaro druskos.
Pavyzdziui, CaO+H, SO,—CaSO4+H,0; Na,0+2HCl—2NaCl+H,0; CaO+S0;—>CaS0,.

Amfoteriniams oksidams, kurie susidaro vidutinio oksidacijos laipsnio metalams reaguojant
su deguonimi, gali biti budingos ir rigstinés ir bazinés savybés. Tokiy oksidy pavyzdziai: Al,Os, TiO,,
PbO,. Egzistuoja tokius oksidus atitinkancios rligstys ir bazés (pavyzdziui, H;AlO;, AI(OH);) bei tas
rigstis ir bazes atitinkancios druskos.

Indiferentiniai oksidai nereaguoja nei su riigstimis, nei su bazémis. Tokiy oksiduy pavyzdziai:
CO, NO, N;O.

Kita cheminiy junginiy grupé, kuri, kaip ir oksidai, uzima ypatinga vieta cheminiy junginiy
aibéje, yra cheminiy elementy junginiai su vandeniliu, vadinami hidridais. Hidridy pavyzdziai: li¢io
hidridas LiH, kalcio hidridas CaH,, silicio hidridas SiHy, boro hidridas B,Hg, anglies hidridas CH,4
vadinamas metanu, fosforo hidridas PH; vadinamas fosfinu, azoto hidridas NH;, vadinamas amoniaku,
silanai Si,Hy,+, ir pan.

Pagal elemento ir vandenilio cheminio ry$io tipa hidridai skirstomi i joninius, metaliskuosius ir
kovalentinius.

Joninius hidridus sudaro IA ir IIA pogrupiams priklausanéiy s metaly (Sarminiy ir Sarminiy
zemés metaly) junginiai su vandeniliu. Tokiy hidridy pavyzdziai: LiH, NaH, CaH,. Kai joninio hidrido
molekuléje yra dar ir boro bei aliuminio atomy, tai tokie hidridai vadinami joniniais kompleksiniais.

Pereinamyjy metaly (pavyzdziui, vanadzio, titano) hidridy molekulése metaly ir vandenilio
atomai sujungti metaliSkaisiais rySiais, todél tokie hidridai vadinami metaliS§kaisiais. Jie yra laidis
elektrai ir Silumai, jiems biidingas metalinis blizgesys.

Kovalentiniai hidridai gaunami nemetalams jungiantis su vandeniliu kovalentiniais ry$iais.
Tokiy hidridy pavyzdziai: SiH,, CH,4, AsH3, B,Hg.

PanaSiai kaip hidridai, i$skiriamos ir klasés kity junginiy, kuriy molekulés sudarytos i
teigiamai poliarizuoto atomo (ar teigiamai poliarizuotos atomy grupés) ir i§ neigiamai
poliarizuoto nemetalo arba pusmetalio (iSskyrus inertines dujas ir deguoni, kurio panasiis junginiai
jau 18 pat pradziy buvo i8skirti | ypatinga oksidy klase). Teigiamai poliarizuota tokiy junginiy dalimi gali
biiti: a) metaly ir vandenilio atomai, b) ty pusmetaliy ir metaly atomai, kurie lengviau netenka savo
iSoriniy elektrony negu tie pusmetaliy ir nemetaly atomai, kurie poliarizuosis neigiamai, ¢) atomy
grupés (pavyzdziui, alkilai). Jungiantis i toki jungini dviem skirtingiems nemetalams ar dviem
pusmetaliams, iSoriniy elektrony lengviau netenka tas atomas, kuris ty elektrony turi maziau ir kuriam ju
iki pilno ,,okteto” reikéty daugiau, o tas atomas, kuriam iki pilno ,,okteto” elektrony triiksta maziau,
lengviau juos persiveda i§ savo kaimyno { savo orbitalg ir tampa neigiamai poliarizuotu junginio atomu.
Kai du besijungiantys nemetalai ar pusmetaliai priklauso vienam pogrupiui (vienam periodinés lentelés
stulpeliui), tai neigiamai poliarizuotu atomu tampa tas atomas, kurio atominis numeris Z yra mazesnis,
nes to atomo iSorinis p posluoksnis yra ar¢iau branduolio ir elektrostatinés jégos, traukiancios elektrona
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i ta posluoksni, yra didesnés negu tame atome, kurio iSorinis p posluoksnis yra labiau nutolgs nuo
branduolio.

Junginiy, sudaryty i§ skirtingai poliarizuoty atomu bei ju grupiuy, pavyzdziai: NaCl, AgBr,
Cu,J,, Hgols, HF, FeCl,, FeCls, CuCly, AsCl;, SnCly, SbCls, CCly, PCl;, NCl;, CIF, CIF;, BrCl, JCI,
JCI;, SzClz, FeS, st, FCSQ, F€3C, CSz, Cagpz, CaS, ZnS, Kzs, CSz, BP, ZI'P, HfP, Na3B, B4C, Si3N4,
TiN, Zn;N,, AIN, B3N, AlF;, KF, KJ, K,Te, CaTe, AuTe,, H,Te, Ag,Te, H,Se, PbSe, HgSe, SeFs,
SCBI‘4, SCC14, MOSiz, SIC14, TIC, Zl’lCz, ch, SIC, A14C3, Na4Si, ZI]3A52, C2H5Br irt. t. IS §lu pavyzdilq
matyti, kokiy elementy atomai tokiuose junginiuose gali tapti neigiamai, kokiy — teigiamai
poliarizuotais.

Visy tokiy junginiy pavadinimai sudaromi i§ dvieju Zzodziy. Pirmasis Zodis — teigiamai
poliarizuoto atomo ar jy grupés pavadinimas kilmininko linksnyje. Antrasis Zodis gaunamas i$
neigiamai poliarizuoto atomo lotyni§ko pavadinimo Saknies, pridedant prie jos priesaga ,,—id— ir
galiing ,,—as“. Taip gaunami pavadinimai: AgBr — sidabro bromidas, NaCl — natrio chloridas, HF —
vandenilio fluoridas, FeS — gelezies sulfidas, JCl — jodo chloridas, KJ — kalio jodidas, HgSe —
gyvsidabrio selenidas, BP — boro fosfidas, Na,Si — natrio silicidas, SiC — silicio karbidas, Na;B — natrio
boridas, CaTe — kalcio teluridas, Au;N — aukso nitridas, PbSe — S§vino selenidas, Zn;As, — cinko
arsenidas, AsCl; — arseno chloridas, C,HsBr — etilo bromidas ir t. t.

Kai teigiamai poliarizuoty atomy bei ju grupiuy oksidacijos laipsnis yra didesnis uz +1, tai to
laipsnio dydi galima iSreiksti priesdéliais ,,di—*, ,,tri—*, ,tetra—* ir t. t., kurie pridedami prie neigiamai
poliarizuoto atomo pavadinimo, pateikto su priesaga ,—id—“. Taip gaunami pavadinimai: gelezies
dichloridas FeCl,, gelezies trichloridas FeCls, gelezies disulfidas FeS,, anglies tetrachloridas CCly,
fosforo trichloridas PCl;, alavo tetrachloridas SnCly, arseno trichloridas AsCl;, magnio dichloridas
MnCl,, stibio pentachloridas SbCls, seleno heksafluoridas SeF ir pan.

Si priesdéliy taisykle, panaSiai kaip ir priesdéliy taisyklé oksidams, kartais paZeidZziama.
Pavyzdziui, priesdéliai nemetaly ir pusmetaliy atomy junginiuose su teigiamai poliarizuotais atomais
kartais gali reikSti ne oksidacijos laipsnj, t.y. ne teigiamai poliarizuoto atomo elektrini kravi, o
neigiamai poliarizuoty atomy skai¢iy molekuléje. Kitaip tariant, nesant grieztai nustatyty reikalavimy,
kartais sukeiCiamas vietomis priesdéliy taisykliy oksidams ir nemetaly bei pusmetaliy junginiams
vartojimas. Taip atsitinka todél, kad pavadinimai junginiams buvo suteikiami dar tada, kai ty
pavadinimy suteikimo tradicijos dar tik klostési ir nebuvo susiformavusios | grieztas taisykles. Vis délto
atrodo, kad Tarptautiné teorinés ir taikomosios chemijos sajunga (JUPAC) galéty Siek tiek griezCiau
tvarkytis cheminéje terminologijoje, pilniau ir vienareik§miskiau formuluodama chemijos
nomenklattiros taisykles ir griez¢iau prizitirédama, kad ty taisykliy visur buty laikomasi.

Nemetaly ir pusmetaliy neigiamai poliarizuoty atomy junginiai su teigiamai poliarizuotais kity
elementy atomais bei ju grupémis, kaip ir jau ankséiau aprasytieji hidridai, gali susidaryti, atomams
jungiantis joniniais, kovalentiniais ir metaliSkaisiais rySiais. Todél egzistuoja joniniai halogenidai
(fluoridai, chloridai, bromidai, jodidai), karbidai, fosfidai, selenidai, silicidai, o taip pat kovalentiniai
karbidai, nitridai, sulfidai ir t. t. bei metaliskieji karbidai, silicidai, fosfidai, nitridai ir t. t. Joniniy $io tipo
junginiy pavyzdziai: NaCl, KBr, CaC,, Na,C,, HgC,, Cu,C,, Al4C;, Be,C, NazP, Ca;P,, AIP, NazN,
Be;N, CusN, Zn;N,, AgsN, AusN ir t. t. Kovalentiniy junginiy pavyzdziai: SiC, B,C, B3N, AIN, Si3Ny,
NbP, CrP, MnP ir t. t. Metaliskajam tipui priskiriami TiC, ZrC, W,C, NbN, TiN, TiP, HfP ir t. t. Prie
metaliSkyjy galima priskirti ir cementito tipo karbidus Fe;C, Ni;C ir t. t.

Kai nemetaly ir pusmetaliy, o taip pat kai kuriy metaly (Al, Ti) oksidai jungiasi su kity
elementy teigiamai poliarizuotais atomais ar juy grupémis taip, kad gaunamos druskes, kuriose ty
teigiamai poliarizuoty nemetaly, pusmetaliy ar metaly oksidacijos laipsnis tampa didZiausias tarp
oksidacijos laipsniy, budingu ty metaly bei pusmetaliy oksidams (bet ne peroksidams), tai tokiy junginiy
pavadinimai formuojami panasiai kaip pries tai nagrinéty junginiy (fluoridy, chloridy, karbidy, sulfidy,
nitridy ir t. t.), tik vietoj priesagos ,,—id—* vartojama priesaga ,,—at—*. Taip sudaromi pavadinimai:
chloratai, bromatai, sulfatai, fosfatai, nitratai, karbonatai, silikatai, boratai, chromatai, aliuminatai,
titanatai ir pan. Tokiy junginiy pavyzdziai: kalio chloratas KCIO; ir natrio chloratas NaClO; — abu
junginiai yra chloro rtgsties HCIO; druskos; bario bromatas Ba(BrOs), — bromo riigsties HBrO; druska;
natrio sulfatas NaSQ,, dvivalentés gelezies sulfatas FeSO,, trivalentés gelezies sulfatas Fey(SO,); — visi
trys junginiai yra sieros riigsties druskos; Na,B,O,; — natrio tetraboratas — tetraboro rigsties H,B,0;
druska; Ag,CrO, — sidabro monochromatas — chromo rtigsties H,CrO, druska; Ag,Cr,O; — sidabro
dichromatas — dichromo rugsties H,Cr,0O; druska; Ag,Cr;O;( — sidabro trichromatas — trichromo riigsties
H,Cr;0 druska; K3AlO; — kalio aliuminatas — aliuminio riig§ties H;AlO; druska; kalcio karbonatas
CaCQO; — anglies rugsties H,COj; druska; kalio nitratas KNOj;; §vino nitratas Pb(NOs),, sidabro nitratas
AgNO;, AI(NO;); — aliuminio nitratas — visi keturi junginiai yra azoto rugsties HNO; druskos; kalio ir
kalcio ortofosfatai K;PO, ir Ca;(POy), — ortofosforo ragsties H;PO, druskos; kalio metafosfatas Kj.
(POs); — metafosforo riigsties H,(POs), druska; stroncio metatitanatas SrTiO; — metatitano H,TiO3
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rugsties druska; kalcio silikatas Ca,SiOy, natrio silikatas Na,SiO; — silicio dioksido SiO, junginiai su
metaly oksidais.

Silikatai — labiausiai paplite miisy planetoje mineralai. Jie sudaro vir§ 75% Zemés plutos maseés.
Tai kristalinés struktiiros, apie kurias bus kalbama 1.9.1.4. skyrelyje, todé¢l Cia apsiribosiu tik pastaba,
kad pagal radikalo (SiO,)* tipa silikatai skirstomi i 5 poklasius: 1) ortosilikatai ir diortosilikatai; 2)
ciklosilikatai (metasilikatai ir dimetasilikatai), 3) grandininés juostinés struktiiros metasilikatai, 4)
sluoksniuotos struktiiros dimetasilikatai, 5) karkasinés struktiiros silikatai. Taigi, kaip jau buvo minéta
Siame skyrelyje, lyginant organinius junginius su silicio junginiais, pastariesiems irgi biudinga
asocijuotis | ilgas grandines, ziedus, medZzius, karkasines struktiiras. Dar neaiSku, ar silicio pagrindu
galima sukonstruoti ,,gyvaja medziaga“, panasia j ta, kuri egzistuoja anglies pagrindu, taciau jau
dabar aiSku, kad silicio pagrindu galima sukurti sudétingas struktiiras, naudojamas Siuolaikinéje
mikroelektronikoje.

Kai kuriy pana$iy savybiy galima rasti ir fosforo, priklausancio jau kitam periodinés cheminiy
elementy sistemos pogrupiui nei anglis ir silicis, junginiuose — metafosfatuose, polifosfatuose. Tai
iliustruoja 63 pav. kairéje puséje atvaizduotos linijinio polifosfato, o desingje — Ziedinio metafosfato
struktiiry, kuriose Me vaizduoja vienvalenti metala, supaprastinti modeliai — ty struktiiry projekcijos.
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0 0 0 0 p”
[ Il Il [ O/ A 0
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bbb b DL
N 7N\
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Me Me Me Me
Linijinio polifosfato molekulés Ziedinio metafosfato molekulés
strukttiros modelis struktdiros modelis
63 pav.

Priesaga ,,—at—" vartojama ir pavadinime ,,hidratas®, taciau jau visai kita prasme kaip bromatas,
sulfatas, nitratas, aliuminatas ar titanatas.

Hidratai — tai kietos ir skystos medziagos, sudarytos i§ oksidy, ragsciy, baziy, drusky,
organiniy junginiy bei vieniniy medziagy molekuliy, kurias elektrostatinés ir van der Valso jégos sieja
su nesuskaidytomis vandens molekulémis. Hidratai gali buti apibréztos ir neapibréztos sudéties.
Apibréztos sudéties hidraty pavyzdziai: CuSO4-5H,0, Ba(OH),-8H,0, Cl,-6H,0. Neapibréztos sudéties
hidraty pavyzdziai: Al,O5;-x(H,0), SiO,-x(H,0). Cia x — vandens molekuliy skai€ius, kuris gali bati
ivairus ir gali keistis.

Hidraty pavyzdys rodo, kad chemijos terminologijoje ne tik priesdéliai, bet ir priesaga ,,—at—
gali biti vartojama nevienareikSmiskai. Galima rasti ir priesagos ,,—id—" vartojimo platesne (negu buvo
ka tik nurodyta) prasme pavyzdziy.

Kai nemetaly ir pusmetaliy atomy oksidy junginiuose su teigiamai poliarizuotais kity elementy
atomais ar juy grupémis nemetaly ir pusmetaliy oksidacijos laipsnis yra Siek tiek mazZesnis uz ta, kurj
jie turi junginiuose su priesaga ,—at—", tai tokiy junginiy, priklausanéiy drusky ir esteriy klaséms,
pavadinimuose vietoj priesagos ,—at—“ vartojama priesaga ,—it-*“. Taip buvo sudaryti zinomi
junginiy pavadinimai: chloritai, sulfitai, nitritai ir pan. Tokiy junginiy pavyzdziai: kalio chloritas KCIO,
— chloritinés riigsties HClO, druska; natrio sulfitas Na,SO; — sulfitinés riigsties H,SO; druska; kalio
nitritas KNO, ir kalcio nitritas Ca(NO,), — abu junginiai yra nitritinés riigties druskos; etilo nitritas
C,HsONO ir pentilo nitritas CsH;;ONO — abu junginiai yra esteriai, t. y. nitritinés riigsties ir alkoholio
junginiai. Apie alkoholius ir esterius dar bus kalbama véliau, nagrinéjant organinius junginius.

Priesaga ,,—it— cheminéje ir mineraloginéje terminologijoje vartojama gana placiai ir ne tik ¢ia
apraSyta prasme, kas dar karta patvirtina jau nekarta iSsakyta teigini apie cheminés terminologijos
daugiareik§miskuma.

Kai nemetaly ir pusmetaliy atomy oksidy druskose, riigStyse bei esteriuose ty nemetaly ir
pusmetaliy oksidacijos laipsnis yra didesnis uZ t3, Kkurj tie elementai turi analogiSkuose
junginiuose, turindiuose pavadinima su priesaga ,—at—* (t.y., tampa pats didZiausias), tai ty
junginiy pavadinimai gaunami i§ pavadinimy su priesaga ,,—at—*, pridedant priesdélj ,,per—.

Pavyzdziui, chloro riigsties HCIO; druska KClO; vadinama kalio chloratu. Jame chloro
oksidacijos laipsnis yra +5. Ta pati oksidacijos laipsnj chloras turi ir chloro riigstyje. Junginyje KClO,,
kuris yra riigSties HClO,4 kalio druska, chloro oksidacijos laipsnis yra +7, t.y. didesnis negu kalio
chlorate. Todél druska KCIO4 vadina kalio perchloratu, o rigsti HCIO, — perchloro riigstimi.
Analogiskai, amonio druska (NH4),SO,, kurioje sieros oksidacijos laipsnis yra lygus +6, vadinama
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amonio sulfatu, o to paties amonio druska (NH,4),S,Og, kurioje sieros oksidacijos laipsnis yra +7,
vadinama amonio persulfatu.

Kai nemetaly ir pusmetaliy bei kai kuriy metaly oksidy junginiuose su teigiamai poliarizuotais
atomais bei jy grupémis ty atomy bei ju grupiy oksidacijos laipsnis gaunamas dar maZesnis negu
junginiuose, kuriy pavadinimuose vartojama priesaga ,—it—*, tai prie Zzodzio su priesaga ,—it—"
pridedamas prieSdélis ,,hipo—*, reiskiantis buvima po ko nors, ko nors sumaz¢jima. Taip atsiranda tokie
pavadinimai kaip ,,hipochloritai, ,,hipofosulfitai* ir t. t. Tokiy junginiy pavyzdziai: kalio hipochloritas
KCIO - hipochloritinés rugsties HCIO druska, natrio hiposulfitas Na,S,0, — hiposulfitinés ruigsties
H,S,0, druska ir t. t.

Rysi tarp elementy oksidacijos laipsnio ju druskose ir tarp priesagy ,—id—“, ,—at—“, ,—it— bei
priesdéliy ,,per— ir ,,hipo— vartojimo ty drusky pavadinimuose pailiustruosiu tokiu pavyzdziu.

VIIA pogrupio elemento chloro atomo elektroninio apvalkalo iSorini sluoksni sudaro 7
elektronai, i§ kuriy 2 priklauso posluoksniui 3s ir 5 — posluoksniui 3p. Chloro atomas, sgveikaudamas su
IA ir IIA pogrupiy s elementais, gali atimti i§ juy bei prisijungti ,,okteto sudarymui iSoriniame
sluoksnyje reikalingg elektrong ir tapti neigiamu jonu CI', taciau, saveikaudamas su deguonimi, esanciu
rigstyse ir druskose, chloro atomas gali prarasti dali ar net visus penkis iSorinio sluoksnio posluoksnio
3p elektronus, o kartais — dar ir paskutinius du iSorinio sluoksnio elektronus, priklausancius
posluoksniui 3s, tokiu biidu jsigydamas teigiama oksidacijos laipsni, lygy +7.

+1+7 2
Taip gaunamos druskos: 1) chloro (VII) junginys KCl1O, —kalio perchloratas; 2) chloro (V)
+1 45 =2 143 2
junginys K ClO; — kalio chloratas; 3) chloro (III) junginys K ClO, — kalio chloritas; 4) chloro (I)
+1 +1 -2 +1 -1

junginys K CIO - kalio hipochloritas ir, galy gale, 5) junginys K Cl, vadinamas kalio chloridu,
kuriame chloro oksidacijos laipsnis yra —1.

Kai drusky molekulése kai kurie (bet ne visi) metalo atomai pakei¢iami vandenilio atomais,
tai gaunamos taip vadinamy riig§¢iyjy drusky molekulés, ir tokiy junginiy pavadinimuose atsiranda
priesdélis ,,hidro—*. Tokiy junginiy ir tokiy pavadinimy pavyzdziai: NaHSO; — natrio hidrosulfitas;
NaHSO, — natrio hidrosulfatas; Ca(HSO;), — kalcio hidrosulfitas; K,HPO, — kalio monohidrofosfatas
(gaunamas pakeitus fosforo riigStyje H;PO, du vandenilio atomus kalio atomais); KH,PO, — kalio
dihidrofosfatas (gaunamas pakeitus kalio ortofosfate K;PO, du kalio atomus dviem vandenilio atomais);
CaHPO, — kalcio monohidrofosfatas; Ca(H,PO,), — kalcio dihidrofosfatas ir t. t.

Priesdélis ,,hidro—“ vartojamas ir su Zodziu ,,oksidas“, ir tokiu bidu gaunamas pavadinimas
»hidroksidas“, reiSkiantis metalo junginj su hidroksilo grupe OH (t.y. su grupe ,—O-H%).
Hidroksidai susidaro reaguojant metaly oksidams su vandeniu. Bendroji hidroksidy formulé Me(OH),,
kur Me — metalo atomas, n — metalo valentingumas. Hidroksidu pavyzdziai: Mg(OH), — magnio
hidroksidas (brusitas), NaOH — natrio hidroksidas (natrio Sarmas), AI(OH); — aliuminio hidroksidas
(hidrargilitas). Hidroksidai, kurie gaunami, jungiant bazinius oksidus su vandeniu, yra miisy jau minétos
bazes (tame tarpe ir IA ir IIA pogrupiy metaly hidroksidai — Sarmai), taciau kai kuriy metaly (berilio,
cinko, aliuminio, galio) hidroksidai yra amfoteriniai junginiai, kuriems disocijuojant atskyla ir HO™ ir H"
jonai. Amfoteriniai hidroksidai gaunami, jungiantis su vandeniu jau minétiems amfoteriniams oksidams
A1203, Ti02, Pb02 ir pan.

Taigi, ir priesdélis ,,hidro— chemijoje vartojamas gana jvairiai (t. y. jo vartojimas néra grieztai
apibréztas), nors intuityviai jo prasmeg kiekvienu atveju galima nustatyti i§ konteksto, zinant, kad
zodelytis ,,hidro—° savo prasme suriStas su vandeniu arba su iSvestiniu zodziu ,,Hydrogenium®,
reiSkian¢iu vandenilj.

Kai molekulés formuléje Salia teigiamai poliarizuoto atomo simbolio (pavyzdziui, $alia metalo
simbolio druskos molekulés formuléje ir pan.) atsiranda deguonies simbolis, tai tokio junginio
pavadinime prie jo antrojo ZodZio pridedamas prieSdélis ,,0ksi—*. Tokiy formuliy ir tokiy pavadinimy
pavyzdziai: BIONO; — bismuto oksinitratas — azoto rtigsties HNO; druska, COS — anglies oksisulfidas,
kurio formulé, gaunama i§ anglies disulfido formulés CS,, pakeitus joje vieno sieros atomo simboli S
tame paciame periodinés lentelés stulpelyje esancio deguonies simboliu O.

Kai drusky molekuliy neigiamojoje grupéje deguonies atoma pakeicia sieros atomas, tai prie
cheminio junginio antrojo zodzio prijungiamas priesdélis ,,tio—. Pavyzdziui, natrio sulfato molekulés
formuléje Na,SO, pakeit¢ viena deguonies atoma tam paciam periodinés lentelés stulpeliui
priklausancios sieros atomu, gauname natrio tiosulfato Na,S,0; formulg.

Chemijoje priesaga ,,—id—" vartojama ir su Zodziu ,,metalas“. Gaunamas zodis ,,metalidai*.

Siauraja prasme $is zodis reiskia cheminius junginius, susidarancius jungiant metaly atomus
metaliskuoju ry$iu. Tokie cheminiai junginiai sudaro atskira grupe, kuri nepatenka né { viena i§ miisy
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jau paminéty ir trumpai apibiidinty grupiy. Apie tokius metalidus ir jy Kristalines struktiiras bus
kalbama 1.9.1.4. skyrelyje.

Taciau dazniausiai Sis Zodis vartojamas platesne prasme, ir metalidai apibréziami kaip
cheminiai junginiai, susidarantys jungiant bet kuriy elementy atomus metaliskaisiais cheminiais rySiais.
Tuomet | metalidy klas¢ patenka ne tik miisy jau minétieji metalidai siauraja prasme, bet ir
metaliskieji hidridai (pavyzdziui, titano, vanadzio ir kity pereinamyjy metaly metaliskieji junginiai su
vandeniliu) bei tokie junginiai, kaip titano karbidas TiC, mobio nitridas NbN, hafnio fosfidas HfP,
cirkonio karbidas ZrC, titano nitridas TiN, volframo karbidas W,C, titano fosfidas TiP ir eilé kity
junginiy, priklausanéiy jau anksciau iSskirtoms cheminiy junginiy klaséms.

Toks neorganiniy cheminiy junginiy klasiy persidengimas - biidingas dabar
egzistuojanioms neorganiniy cheminiy junginiy klasifikavimo sistemoms reiSkinys, todél
cheminiy junginiy klasiy persidengimo reiskiniy galima rasti ir daugiau. Juk ta pati sieros vandenili
galima vadinti ir vandenilio sulfidu H,S ir sieros hidridu SH,, priskiriant ji ir vienai ir kitai cheminiy
junginiy klasei. Tokie reiskiniai rodo, jog neorganiniy cheminiy junginiy klasifikavimo poZymiai
pasirinkti nepakankamai tobulai, o taip pat tai, kad ir pati jy klasifikavimo sistema néra tobula,
nes joje ne kiekvienas cheminis junginys turi viena ir tik vieng grieZtai apibrézta vieta.

Si tokios klasifikavimo sistemos trikuma galima pastebéti ne tik cheminiy junginiy
klasifikavimo pagal juose esanti elektroneigiamesni elementa sistemoje, kurioje iSskiriami jau minétieji
chloridai, karbidai, arsenidai, nitridai ir t. t., karbonatai, silikatai, titanatai, aliuminatai ir t. t., nitritai,
sulfitai, chloritai ir t. t., bet ir klasifikavimo sistemoje pagal neorganiniy cheminiy junginiy savybes,
i§skiriancioje tokias cheminiy junginiy klases kaip miisy jau minétos riigstys, bazés, druskos,
oksidatoriai, reduktoriai. Reikéty pazyméti, jog ne visy chemiky nuomonés sutampa, apibréZiant
pacias Siy Kklasiy savokas, o patys tie apibrézimai laikas nuo laiko tobulinami ir vis dar néra
universalis. Pavyzdziui, iki Siol egzistuoja Siek tiek skirtingos riigs$éiy ir baziy teorijos (Arenijaus,
Brionstedo, Lujo, Laurio, Pirsono).

Kartais sutinkami ir nepadengimo reiskiniai: kai kuriems cheminiams junginiams esamose
junginiy klasése neatsiranda vietos. Tenka jsivedinéti naujas klases.

Sistemiskai panagrinéjus cheminiy junginiy jvairovg ir neorganiniy junginiy sgveikavima su
organiniais, nesunku isitikinti, jog, kaip jau buvo minéta, pats cheminiy junginiy skirstymas i organinius
ir neorganinius néra tobulas ir todél gali buti pateisinamas tik istoriSkai bei didele organiniy junginiy
gausa, ju ivairove ir svarba. Zinoma, galima (ir tikslinga) nagrinéti, organinius junginius kaip atskira
cheminiy junginiy klasg (tuo labiau, kad organiniai junginiai turi ryskiai iSreikSta specifika), taciau
vargu ar tikslinga cheminiy junginiy skirstymo | organinius ir neorganinius pozymj priimti kaip pati
pagrindini sisteminj poZymij, bandant sukurti visus cheminius junginius apimancia antrojo tipo
sistema, kurioje kiekvienas cheminis junginys atsidurty tik jam skirtoje vietoje, kaip, pavyzdziui,
kiekvienas cheminis elementas atsiduria tik jam skirtoje vietoje periodingje cheminiy elementy
sistemoje, kurig jau galima pavadinti antrojo tipo sistema. Cheminiy junginiy aibei antrojo tipo
sistema dar nesukurta, ir tokios sistemos sukiirimo uZdavinys yra Zymiai sunkesnis negu
periodinés cheminiy elementy sistemos sukiirimas. Ir Zymiai sudétingesnis ne tik todél, kad cheminiy
junginiy aibé yra nepalyginamai gausesné uz cheminiy elementy gana nedidelg aibg, bet ir todél, kad
cheminius junginius nebus jmanoma iSrikiuoti taip, kaip buvo iSrikiuoti cheminiai elementai { vieng
eilutg pagal viena pozymi (tegul ir matricos pavidalo: su periodais — eilutémis bei grupémis ir pogrupiais
— stulpeliais, kad biity lengviau stebéti désningumus toje sistemoje ir jais bei ja naudotis). Cheminiy
junginiy ir jy struktiiry aibe sistematizuoti tebus jmanoma tik ,,daugiamatéje erdvéje®, t. y. tik
daugelio pozymiy — klasifikavimo sistemos ,,koordinadiy“ — sistemoje, kurioje patys klasifikavimo
pozymiai ir ju rySiai sudarys gana sudétinga struktiira, pajégiancia aprépti cheminiy junginiy struktiiry
ivairove ir tos ivairovés augima, didéjant cheminio junginio komponenty skaiéiui ir sudétingéjant ju
struktiirai. Tokios antrojo tipo sistemos cheminiams junginiams sukiirimo uzdavinys tikrai labai sunkus,
nes cheminiy junginiy struktiiry ivairové yra labai didelé ir labai marga ir, kas svarbiausia, néra baigtiné
ir gali augti tiesiog ,.kombinatoriskai“. Taciau §is uzdavinys (bent jau Zinomy cheminiy junginiy
aibei) néra neiSsprendZiamas:” Siuolaikiné kvantiné fizika ir i§ jos iSplaukianti kvantiné chemija,
pasitelkusi Siuolaiking matematika ir kompiuterine technika bei sudétingy klasifikavimo sistemy
konstravimo patirtj, gali sukurti teorinj tokios antrojo tipo sistemos pagrinda, kuris leisty
moksliSkai pagrijstai sistematizuoti ta gausybe empiriniy fakty, kuria sukaupé i§ alchemijos
iSauges chemijos mokslas. Sio uzdavinio sprendimas, Zinoma, jau ne pavienio genijaus, o didelio

* Vienas galimy sprendimo biidy, leidzian¢iy sukurti tokia konstruojamos ir vis papildoma naujais
elementais antrojo tipo sistemos elementy kodavimo ir rikiavimo sistema, kuria, pildant vis naujais
elementais, nereikia keisti jau sukurtos sistemos ir joje esancios elementy iSdéstymo tvarkos, apraSytos
Sios mokymo priemonés 1.5.11. skyrelyje.
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kompleksinio mokslinio kolektyvo darbas, kuriame pavieniai genijai galéty pasireiksti,
generuodami naujas principines idéjas, sintezuojancias chemijos mokslo pastebétus désningumus ir
matematinj kvantinés fizikos aparata, tobulindami pastaraji. Tokio kolektyvo darbe galéty naudingai
dalyvauti ir sistemotyros specialistai, plétodami ir taikydami sisteming¢ metodologija,
besiformuojancios struktiiry algebros matematinj aparatg.

Na, o dabar, kol dar nesukurta cheminiy junginiy antrojo tipo sistema, apzvelgiant tipines ty
junginiy struktiiras tenka naudotis egzistuojanCiomis juy klasifikavimo sistemomis, nors jos ir
nepakankamai tobulos.

Pereisiu prie organiniy cheminiy junginiy struktiiry bei ty junginiy tipy nagrinéjimo ir ju
pavadinimy formulavimo taisykliy apzvalgos.

Apzvelgti visa tikrai milziniSka organiniy cheminiy junginiy ir ju struktiry jvairove Sioje
mokymo priemonéje nejmanoma ir to nesickiama, nes tam prireikty specialios gana didelés ir rimtos
studijos, kuria galéty parengti jau ne sistemotyros, o chemijos specialistai (galbiit dalyvaujant ir
sistemotyros specialistams).

Cia apsiribosiu tik kai kuriy svarbiausiy organiniy cheminiy junginiy klasiy ir joms badingy
tipiniy struktiiry bei ju santykiy, Zinotiny studijuojantiems sistemotyra, apzvalga.

Pradésiu nuo pacios paprasCiausios sudéties atzvilgiu ir vienos idomiausiy ir darniausiy
struktiiros atzvilgiu organiniy junginiy klasés — angliavandeniliy klasés. Kadangi i$§ angliavandeniliy
molekuliy, kei¢iant anglies atomus deguonies, azoto, sieros, fosforo bei kity elementy atomais, o
vandenilio atomus metalais, halogenais bei paciy angliavandeniliy radikalais ir jvairiomis
funkcinémis grupémis, galima gauti gana daug jvairiy cheminiy, junginiy priklausanciy kitoms
klaséms bei tai paciai angliavandeniliy klasei, tai angliavandeniliy klasés analizés rezultatai véliau
padés ir analizuojant kity junginiy klases bei juy tipines struktiairas.

Angliavandeniliais vadinami anglies ir vandenilio cheminiai junginiai, kuriy struktiiry
pagrinda sudaro grandinés, medziai, ciklai bei tinklai (karkasai) i$ anglies atomuy, susijungusiy vienas su
kitu viengubaisiais, dvigubaisiais, o kartais — net trigubaisiais rySiais ir prisijungusiy prie savgs po tris,
du ar vieng vandenilio atoma. Jau minétasis metanas CH, — taip pat angliavandenilis.

Kai angliavandenilio molekulés struktiiroje néra cikly, tai tokie angliavandeniliai vadinami
acikliniais, o angliavandeniliai, kuriy molekulés turi ziedy (cikly), sudaryty i§ anglies atomy, vadinami
cikliniais.

Angliavandeniliai, kuriy molekulése rySiai tarp anglies atomy yra tik viengubieji, vadinami
soliaisiais, o tuos angliavandenilius, kuriy molekulés turi nors vieng dvigubaji ar trigubaji rysj tarp
anglies atomy, — nesociaisiais.

[rodysime, jog sociyju acikliniy angliavandeniliy (alkdny, parafiny) molekulés formulé turi
biiti C,H,40, kur n — anglies atomy molekuléje skaicius (n=1, 2, 3, 4,...).

Kadangi so¢iyjy acikliniy angliavandeniliy molekuliy struktiiros pagrinda sudaro medziai T,
(bei ju dalinis atvejis — grandinés P,) i$ anglies atomy, kuriy struktiirose, kaip jau buvo irodyta 1.9.1.1.
skyrelyje, yra n—1 briauny, tai reiskia, jog sociyjuy angliavandeniliy molekulése tarp n anglies atomy
egzistuoja n—1 viengubyjy rysiy, jungianc¢iy kaimyninius anglies atomus, t. y. sujungian¢iy kovalentiniu
ry$iu po viena ty atomy iSorinj elektrona i kovalentiniy elektrony pora. Tai reiSkia, jog, sudarant toki
ry$i, kiekvienas anglies atomas iSeikvoja po vieng valentingumo vieneta, o i§ viso visiems
kovalentiniams rySiams tarp kaimyniniy anglies atomy visi anglies atomai iSeikvoja 2(n—1)
valentingumo vienety. Kadangi anglis organiniuose junginiuose yra keturvalenté, tai n anglies atomy
turi 4n valentingumo vienety, i§ kuriy, iSeikvojus tarpusavio rySiams 2(n—1) valentingumo vienetus,
rySiams su vandeniliu lieka 4n—2(n—1)=2n+2 valentingumo vienetai. Kadangi vandenilio valentingumas
lygus 1, tai iSplaukia, jog so€iojo aciklinio angliavandenilio molekuléje, turincioje n anglies atomy,
turi buti 2n+2 vandenilio atomai, t. y. tos molekulés bendroji formulé turi buti C ,H;, ..

ISvesdami alkdny molekulés bendraja formulg, naudojomés grafy, vadinamy medziais T,
savybe. IstoriS$kai gi medzio T, savoka atsirado véliau negu soCiyju angliavandeniliy ir ju izomery
savoka ir kilo kaip tik i§ pastaryjy nagringjimo: 1857 m. A. Kelis (A. Cayley), nagrinédamas soCiyjy
angliavandeniliy izomery bei kitas panaSias, ta¢iau jau heterogenines struktiiras, ir norédamas nustatyti
ju galima skaiciy, ivedé medzio T, savoka bei suformulavo visy galimy medziy T, su duotuoju ju
virstiniy skai¢iumi radimo uzdavini. 1889 m. jis jrodé 1.9.1.1. skyrelyje minéta teorema, kad i§ n>2
skirtingy elementy galima sudaryti ™ skirtingy medziy T,, tarp kuriy, kai n>4, atsiras ir neizomorfisky
struktiiry, kuriy skai¢ius, didéjant n, sparGiai didéja. Sis istorijos faktas dar karta iliustruoja
bendrasisteming tiesa, jog rySiai tarp moksly visada buvo, yra ir bus abipusiai naudingi.

Sociyju angliavandeniliy pavadinimai sudaromi su priesaga ,,—an—: CH, — metanas, C,Hs —
etanas, C3;Hg — propanas, C;H;, — butanas. Siy alkdny molekuliy sandaros formulés vaizduojamos 64
pav. Analogiskai sudaromos pentano ir kity alkany formulés.
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Kadangi, kaip buvo parodyta 1.9.1.1. skyrelyje, pradedant nuo n>4, medziai T, gali turéti po
kelias neizomorfiskas struktiiras, tai, pradedant nuo n>4, alkanai gali turéti sandaros izomery, apie
kuriuos jau buvo rasyta tame paciame 1.9.1.1. skyrelyje (zitir. 55 pav.).

H H H H H H H HH H

[ Lo N T Lo
H-C-H H-C-C-H H-C-C-C-H H-C-C-C-C-H

[ I N Lo

H H H H H H HHHH
Metanas Etanas Propanas Butanas
CH4 C,Hg CsHs CsHio
64 pav.

Pavyzdziui, kai n=4, tai egzistuoja dvi neizomorfiskos medzio T, struktiiros: P4 ir K; ;. Todél
butano C4H,, molekulé turi dvi neizomorfiskas struktiiras — du sandaros izomerus. Vienas izomeras,
kurio anglies atomai sudaro granding P,, vadinamas tiesiog butanu. Kitas izomeras, kurio anglies atomai
sudaro Zzvaigzd¢ A;=K,;, vadinamas izobutanu (2-metilpropanu). Butano molekulés formulés
pavaizduotos 64 pav., o izobutano — 65 pav. kartu su trijy pentano CsH;, izomery molekuliy
formulémis: pentano, 2—metilbutano (izopentano) ir 2,2—dimetilpropano (neopentano).

H H
I N/ H N/ ‘

H-C-H /C ‘/C\ H-C-H
H R H H o c H Ho| H
7 !
¢ > HHHHH H-C-H H-C—C—C-H
VEERN VRN I—i I—i
H I T T B | }
H H H H H 0
H-C-C-C-C-C-H -C- H-C-H
I T \ |
2—-metilpropanas HHHHH H H
(izobutanas) Pentanas 2-metilbutanas 2,2—dimetilpropanas
C4Hio CH (izopentanas) (neopentanas)
e CSHIZ C5H12

65 pav.

Alkany izomerija gali atsirasti ne tik dél medziy T,, sudaryty i§ anglies atomy, galimo
neizomorfiskumo, bet ir dél stereochemijoje nagrinéjamos molekuliy atomy bei jy grupiy skirtingos
padéties erdvéje vieni Kity atzvilgiu. Taip, pavyzdziui, gaunami posiikio izomerai, kartais vadinami
konformerais. Pavyzdziui, etano C,Hg molekulé, kurios sandares formulé atvaizduota 64 pav., gali
turéti du posiikio izomerus — konformacijas: uzstotaja ir sustabdytaja.

UZstotoje konformacijoje (zilr. 66 pav.)

H E o vandenilio atomai, sujungti su pirmuoju anglies atomu,
! HO W H yra iSsidést¢ kaip tik prieSais antrojo anglies atomo
H/C\H (lj atitinkamus vandenilio atomus, t.y. uZstoja vieni kitus.

Todél stimos jéga tarp ju elektrony (o kartu ir potenciné
H H H ju saveikos energija) yra didZiausia.

I I Sustabdytojoje  konformacijoje  minétieji
vandenilio atomai yra ne priesais vienas kita, o pasukti

77N 77N . 4 G . .
H H H H 60° kampu vienas kito atzvilgiu (Zitir. 66 pav.) ir todél yra
Uzstotoji etano C2Hs Sustabdytoji etano iSsidéste toliausiai vienas nuo kito. Tuomet ju saveikos
konformacija C2Hs konformacija jéga (o kartu ir potenciné energija) yra maziausia, ir todél

66 pav.

Skirtingy konformacijy izomerai turi tas pacias chemines savybes, taciau ju molekulés
skiriasi savo stabilumo lygiu ir todél negali biiti laikomos tapac¢iomis.

Konformery egzistavimo faktas rodo, jog molekuliy (ir, bendrai, sistemy) biisena ir
savybés gali keistis net tada, kada sistemos struktiira iSlieka izomorfiska tiesioginiy tarpatominiy
rySiy atzvilgiu, bet keiciasi atomy (bei juy grupiy) padétis molekuléje vienas kito atzvilgiu.

Angliavandeniliy molekulése susidursime ir su kitais izomerijos erdvéje atvejais. IS erdvinés
izomerijos egzistavimo fakto iSplaukia, kad cheminiy junginiy struktiry vaizdavimui ploksciy
struktliriniy formuliy, vaizduojan€iy atomus ir rySius tarp ju, ne visada pakanka, kad reikalingi tuy
junginiy stereocheminiai modeliai.
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Nesotieji acikliniai angliavandeniliai pagal turimy nevienguby jungCiu tipa skirstomi {
alkenus (etileninius) ir alkinus (acetileninius).

Alkenais (etileniniais angliavandeniliais) vadinami nesotieji acikliniai angliavandeniliai,
kuriy molekulése yra nors vienas dvigubasis ry3ys ir néra né vieno trigubojo rysio.”

Pagal dvigubyju rysiu skaic¢iy alkenai skirstomi | paprastuosius alkenus (olefinus), dienus,
trienus ir t. t.

Paprastyjy alkeny pavadinimai sudaromi i§ alkany pavadinimy, pakeitus priesaga ,,—an—* j
priesaga ,,—en“. Taip alkenai turéty vadintis, vadovaujantis jau minétosios JUPAC nutarimu apie
chemijos nomenklatiirg. Taciau gana daznai tebevartojama ir senoji priesaga ,—ilen—“. Tod¢l alkena
C,H, daznai vadina ne tik etenu bet ir etilenu, alkena C;Hg — propenu ir propilenu, alkena C,Hg — butenu
ir butilenu ir t. t.

Paprastyju etileniniy angliavandeniliy bendraja formule sudarome sumazindami bendrojoje
alkany formuléje vandenilio atomy skaiciy dviem vienetais, nes vieno dvigubojo rySio tarp anglies
atomy atsiradimas sumazina vandenilio atomy prijungimui skirty bendraji anglies atomy valentingumo
vienety skaiciy lygiai dviem vienetais. Todél olefiny molekuliy bendroji formulé yra C,H,,.

Dienais vadinami alkenai, turintys du dvigubuosius rySius. Dieny pavadinimai sudaromi
panasiai kaip ir paprastyjy alkeny, tik vietoj priesagos ,,—en— (,,—ilen—*) vartojama priesaga ,,—dien—*.
Taip gaunami pavadinimai: ,butadienas®, ,pentadienas®, , heksadienas®, ,heptadienas®, ir pan. Dieny
bendroji formulé C,H,, ,.

Pagal dvigubuyju ir paprastyjy ry$iy iSsidéstyma dienai skirstomi i 3 grupes.

Pirmoji grupé — dienai su kumuliuotais dvigubaisiais rysiais. Ju molekulése dvigubieji

H

ry$iai yra greta ir susij¢ su tuo paciu anglies atomu, kaip pavyzdziui, aleno ~c=Cc=c”’ molekuléje.
I AN

Antroji grupé — dienai su konjunguotais dvigubaisiais rySiais. Ju molekulése dvigubieji ir
viengubieji rysiai iSdéstyti pakaitomis, kaip, pavyzdziui, 1,3—butadieno molekul¢je, kurios struktiirinés
H

7/

formulés modelis yra \C=(F—C=C .
H g “H

Trecioji grupé — dienai su izoliuotais dvigubaisiais rySiais. Jy molekulése dviguosius rysius

viena nuo kito skiria du ar daugiau viengubyju rySiy, kaip, pavyzdziui, dialilo

H H
H{ I _H
C=C-C-C-C=C_ molekuléje.
H Forr “H
HHHH

Dienams budinga dieniné sintezé — dieny jungimosi su nesociaisiais junginiais (dienofilais)
cheminé reakcija, kurios metu susidaro Sesianariai ciklai.

Dieninés sintezés pavyzdys — jungimosi reakcija tarp 1,3-butadieno ir maleino rigsties
anhidrido, kurios metu gaunamas tetrahidroftalio riigsties anhidridas (zitr. 67 pav.).

H H H H
N ~7 N 7
C C_H
H O o
H-c? ~o-¢C H-c” LT
é + i o 7 ﬁ o
H- C— H- C<
N n-o C G
H H H H
1,3-butadienas Maleino rigsties Tetrahidroftalio rugsties
CH, anhidridas C4H,04 anhidridas CgHgO4
67 pav.

Trienais vadinami alkenai, turintys tris dvigubuosius ry$ius. Trieny pavadinimai sudaromi
pana$iai kaip ir dieny. Tik vietoj priesagos ,—dien—“ vartojama priesaga ,—trien—“. Taip gaunami
pavadinimai: ,,butatrienas®, ,pentatrienas“, ,heksatrienas“, ,heptatrienas ir pan. Trieny bendroji
formulé C H,, 4.

Acetileniniais angliavandeniliais (alkinais) vadinami nesotieji acikliniai angliavandeniliai,
turintys trigubyjy ry$iu. Ju pavadinimai sudaromi i$ alkany pavadinimy, pakeifiant priesaga ,,—an—* i

* Keturguby (ir didesnio skai¢iaus) rySiy dél anglies keturvalentingumo angliavandeniliuose biiti negali.

545



priesaga ,.—in—*. Taip gaunami pavadinimai: ,,etinas“, ,,butinas® ir pan.

Kadangi alkenuose ir alkinuose, turin¢iuose n>3 anglies atomuy, dvigubieji bei trigubieji rysiai
cheminio junginio molekuléje gali iSsidéstyti ivairiai ir dél to gali atsirasti sandaros izomerai, tai,
norédami atskirti juos viena nuo kito, prie§ alkeno bei alkino pavadinima raSo skaiius, nurodanéius,
po kelinto i§ eilés anglies atomo yra dvigubasis ar trigubasis rySys. Taip atsiranda pavadinimai:
1,3-butadienas CH,=CH-CH=CH,, 1,3,6-heptatrienas CH,=CH-CH=CH-CH,—~CH=CH,, 1-butinas
CH=C-CH,—CHj ir pan. Siy cheminiy junginiy, o taip pat eteno ir etino molekuliy sandaros formulés
parodytos 68 pav.

H-C=C-H H
Etinas C
H\ /H C,H, H PII P‘I II{ H Il
C=C N _ 7 C
% N H /CfC—CfC—C—CfC\ |
H H H | H H . ! H H-C-H
Et N 7 H H H |
tenas C=C-C=C H-C-H
(etilenas) H/ | N |
C,H, H H 1,3,6—heptatrienas C;H, H
1,3-butadienas 1—butinas
C4Hg C,H,

68 pav.

Cheminiuose junginiuose, turin¢iuose dvigubaji rysj, atsiranda dar viena izomerijos rusis — taip
vadinamoji geometriné izomerija (cistransizomerija). Si izomerijos riisis gali pasireiksti ir cikliniuose
junginiuose, kuriuose dvigubieji rySiai neleidzia molekulés atomams laisvai suktis. Geometriniai
izomerai sudaromi, pakeiciant angliavandenilio molekuléje vandenilio atomus, esancius prie anglies
atomy, sujungty dvigubuoju ryS$iu, kokiomis nors funkcinémis atomy grupémis (alkilais, karboksilo,
aldehido, ketono ar pan. grupe') ir i§déstant jas skirtingai dvigubojo rysio atzvilgiu. Funkciniy grupiy
iSsidéstyma vienoje dvigubojo rysio puséje vadina cis—padétimi, o prieSingose — trans—padétimi. Cis—
izomero ir trans—izomero pavyzdziai — maleino ir fumarino riigé¢iy molekuliy formulés, pavaizduotos
69 pav.

Yra dar viena stereoizometrijos rasis —

20 20 optiné izomerija. Ja lemia asimetrinis (chiralinis)

H- ﬁ -C O-H H- C": -C O-H  atomas (dazniausiai anglies) arba pacios moleku-
0 o < lés asimetriSkumas. Tuomet gali susidaryti du
H-C-C<y_y _C-C-H optiniai izomerai — enantiomerai, kuriy mole-
H-0O . . . . . ..

) kulés yra nesutapatinami viena kitos veidrodiniai
Cis—padétis (maleino Trans—padetis atspindziai. Optiniai izomerai turi vienodas che-
riigstis) (furmarino rugstis) mines savybes, tadiau nevisai vienodas fizikines

savybes, nes sukdami vienodu kampu poliarizuo-
tos Sviesos plokstuma, suka ja i prieSingas puses.
Tie optiniai izomerai, kurie ta plok§tuma suka | desing, vadinami deSiniojo sukimo izomerais ir Zymimi
zenklu (+), o tie, kurie suka { kair¢ — kairiojo sukimo izomerais ir Zymimi zenklu (-). Geometrinés ir
optinés izomerijy egzistavimas vercia dar labiau prapleésti ir pagilinti sistemos struktiiros savoka.

Tuo baigsiu acikliniy angliavandeniliy ir juy molekuliy bei ju struktiiry apzvalga ir pereisiu prie
antrojo angliavandeniliy klasés poklasio — cikliniy angliavandeniliy.

Cikliniai angliavandeniliai — tai angliavandeniliai, kuriy molekuliy struktiirose yra cikly.
Cikliniai angliavandeniliai skirstomi | aromatinius ir aliciklinius.

Prie aromatiniy angliavandeniliy priskiriami, pavyzdziui, cikliniai angliavandeniliai, kuriy
molekuliy pagrinda sudaro SeSianariai benzeno Ziedai.

Paprastieji aromatiniai angliavandeniliai turi nors viena benzeno zieda. Tokiy aromatiniy
angliavandeniliy (benzeno, tolueno) molekuliy grafiniy formuliy pavyzdziai parodyti 70 pav. Ten pat
parodyta, kaip tos formulés vaizduojamos sutrumpintai.

Benzeno Ziedas vaizduojamas kaip SeSianaris ciklas, kuriame anglies atomai yra iSdéstyti to
ciklo kampuose (paciy ty atomy galima ir nezyméti) ir yra sujungti pakaitomis tai viengubaisiais, tai
dvigubaisiais rysiais. Toki vaizdavimo biida dar 1865 m. pasiiilé F. A. Kekulé, ir jis isliko iki $iol, nors
dabar zinoma, kad visi rysiai tarp anglies atomy benzeno ziede yra vienodi (ir yra tarsi ,,pusantriniai‘).
Molekulinés orbitalés yra iSpléstos virs ziedo.

69 pav.

" Funkcinés atomy grupés bus aprasytos Siek tiek véliau.

546



H
| \

C H-C-H CH,
VRN
E _ i j:l _ E ) )
B N H H
N c yd
! H
H
Benzeno C¢Hg molekulés formulé Tolueno (metilbenzolo) CsHsCHj,
ir jos santrumpos molekulés formulé ir jos santrumpa
70 pav.

Aromatiniai angliavandeniliai, kuriy molekulés turi ne viena (kaip, pavyzdziui, benzenas,
toluenas, ksilenas ir kiti), o daugiau benzeno ziedy, gali biiti nekondensuoti (kaip, pavyzdziui, difenilas,
difenilmetanas ir kiti) ir kondensuoti (kaip, pavyzdziui, naftalenas, antracenas, 1,2—benzpirenas, 4,5—
benzpirenas ir kiti).

Nekondensuoty (t. y. tokiy, kuriuose benzeno ziedai neturi bendry briauny) ir kondensuoty
(t.y. tokiy, kuriuose benzeno ziedai jungiasi tarpusavyje bendromis briaunomis tarsi i korius)
aromatiniy angliavandeniliy molekuliy strukttiriniy formuliy (sutrumpinty taip, kaip buvo parodyta 70
pav.) vaizdavimo pavyzdziai parodyti 71 pav.

Egzistuoja aromatiniai angliavandeniliai, neturintys savo molekuliy sudétyje benzeno
Ziedo (pavyzdziui, azulenas CioHg, kurio molekul¢ sudaro penkianaris ziedas, kondensuotas su
septynianariu). Egzistuoja taip pat ne tik aromatiniai angliavandeniliai, bet ir Kiti cheminiai
aromatiniai junginiai — aromatiniy angliavandeniliy dariniai (aromatiniai nitrojunginiai, aromatinés
sulfonriigstys, fenoliai), apie kuriuos bus kalbama Siek tiek véliau.

Difenilas C;,H;, Naftalenas CoH; 1,3—-benzpirenas CooH;,

C%O

Trifenilas CigH 5 Antracenas Ci4H; O 4,5-benzpirenas C,oH »

71 pav.

Alicikliniais angliavandeniliais vadinami cikliniai angliavandeniliai, nepriklausantys
aromatiniy angliavandeniliy grupei. Pagal ziedy skaiiy molekuléje alicikliniai angliavandeniliai
skirstomi i monociklinius, biciklinius, triciklinius ir policiklinius; pagal ry$iy pobiidj — i so¢iuosius
(cikloalkanus) ir neso€iuosius (cikloalkenus); pagal anglies atomy skaiCiy ziede — i trinarius,
keturnarius, penkianarius ir t. t. Alicikliniy angliavandeniliy pavadinimai sudaromi panasiai kaip ir
acikliniy, tik prie pavadinimo pridedamas prie§délis ,ciklo—“: pavyzdziui, cikloalkanai —
ciklopropanas, ciklobutanas ir t. t.; cikloalkenai — ciklopropenas, ciklooktatetraenas, kurio molekulés
struktiiros pagrinda sudaro aStuonianaris ciklas, turintis keturis dvigubuosius rysius, ir pan. Kai kuriy
alicikliniy angliavandeniliy molekuliy formulés parodytos 72 pav.

H H
H H \ /
H\ /H | | H\C/H C=C
H-C —C—-H H H _ —
H C,. H | | \c/ \c’ H ﬁ I
N/ \/ 7 “H H-C C-—
c—cC e N
/ \ H=C—C"H H-c—c-n c=c_
I I
H H H H H H H H
Ciklopropanas Ciklobutanas Ciklopentanas Ciklooktatetraenas
CsHg CqHg CsHio CsHg

72 pav.
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Baigiant angliavandeniliy apZvalga ir sistematizuojant tai, kas apie juos buvo pasakyta,
naudinga susidaryti angliavandeniliy ir jy formuliy klasifikavimo schema. Ji parodyta 73 pav.

Angliavandeniliai

/ \

Acikliniai Cikliniai

SO'[leJl NeSOtlejl Ahclkhnlal Aromatmlal

(alkanai, arba
parafinai)

Etileniniai  Acetileniniai Sotieji Nesotieji Aromatiniai, kuriy Aromatiniai be
(alkenai (alkinai)  (cikloalkanai, (cikloalkenai) molekuliy sudétyje benzeno ziedo
arba naftenai) yra benzeno ziedas

(ziedai)

Paprastieji Dienai Trienai ... L1 LY. Paprastieji Sudétiniai

(oleﬁnai)/ \\ / \

Kumuliuotieji ~ Konjuguotieji Izoliuotieji Nekondensuotieji ~ Kondensuotieji
73 pav.

Idémesnis skaitytojas, matyt, jau suspéjo pastebéti, jog angliavandeniliy formulés galéty biiti
iSrikiuotos | désningai sudarytas sekas — eiles. Tokios eilés biidingos ne tik angliavandeniliams, bet ir
ju dariniams — kitiems organiniams junginiams. ISskiriamos trys organiniy junginiy eiliy rasys:
genetinés, homologinés ir izologinés eilés.

Genetines eiles sudaro grupés angliavandeniliy dariniy, turinciy molekulése po tiek pat
anglies atomy, bet skirtingas funkcines grupes. Pavyzdziui, metano geneting eil¢ sudaro: metanas
CH,4, metilo chloridas (chlormetanas) CH;Cl, metilo alkoholis CH;OH ir t. t.; etano geneting eilg sudaro:
etanas C,Hy, etilo chloridas C,HCl, etilo alkoholis C,H4OH ir t. t.

Homologines eiles sudaro angliavandeniliai bei ju dariniai, besiskiriantys metileno grupiy
— CH, — skai¢iumi, bet, turintys panaSias molekuliy struktiiras, kurias galima aprasyti bendromis
formulémis, bei i§ struktiiry panaSumo iSplaukiancias panaSias chemines savybes. Pavyzdziui,
alkanai, kuriy molekulése visi anglies atomai viengubais ry$iais sujungti | paprasta granding P,, dél ko
vandenilio atomy molekuléje skaicius yra lygus (n-2)-2+2-3=2n+2 ir todel alkany molekuliy sudéties
bendroji formulé yra C H,,:,. Alkanai sudaro homologing eilg: metanas CH,, etanas C,Hg, propanas
C;Hg, butanas C4H,, pentanas CsHy, ir t. t. Kita homologing eilg sudaro etileniniai angliavandeniliai —
olefinai, kuriy molekuliy sudéties bendroji formulé yra C H,,« nes olefiny molekuliy anglies atomy
grandinés turi po viena dviguba ry$j, dél ko vandenilio atomy skaiCius jose yra lygus (n-
4)-2+2-142-3=2n. Tos eilés nariai: etenas (etilenas) C,H,, propenas (propilenas) C;Hg, butenas
(butilenas) C4Hg, pentenas CsHj ir t.t. Trecia homologing eilg sudaro dieniniai angliavandeniliai
(dienai), turintys po du dvigubuosius rySius ir bendraja formule C,H,,,. PanaSia homologing eilg
sudaro acetileniniai nesotieji angliavandeniliai (alkinai), turintys savo molekuliy sudétyje po vieng
trigubaji ry$j ir bendraja formule¢ C,H,,,. Tos eilés nariai: etinas (acetilenas) C,H, (H-C=C-H),
propinas C;H,, butinas C4Hg ir t. t. Egzistuoja homologinés eilés, turin¢ios bendrasias formules C,H,, 4,
CnH2n—6n CnH2n—8-

Homologines eiles gali sudaryti ne tik angliavandeniliai bet ir jy dariniai. Pavyzdziui,
egzistuoja so¢iyjy monohidroksiliy alkoholiy, turinéiy bendraja formul¢ C,H,,:;OH homologiné eilé;
sociyjy monokarboksi—riig§¢iy, turin¢iy bendraja formule C,H,,,;COOH homologiné eilé; soCiyju
aminy, turin¢iy bendraja formulg C,H,,+;NH,, homologiné eilé ir pan.

Izologines eiles sudaro angliavandeniliy ir kity organiniy junginiy grupés, kuriy nariai turi ta
patj anglies atomy skeleta ir tas pacias funkcines grupes, taciau skiriasi vienas nuo kito nesotumo
laipsniu. Pavyzdziui, etano izologing eilg sudaro: etanas C,Hg, etenas (etilenas) C,H,, etinas (acetilenas)
C,H,; propano izologing eilg sudaro: propanas C;Hg, propenas (propilenas) C3Hg, propinas C;Hy ir t. t.

Tarp genetiniy, homologiniy ir izologiniy eiliy egzistuoja tarpusavio rySys. Ta rys$j ir pacias
angliavandeniliy bei kai kuriu ju dariniy eiles iliustruoja 74 pav.

Kaip jau buvo nekarta minéta, i§ angliavandeniliy galima sudaryti jvairiy angliavandeniliy
dariniy. Vienas i§ budy tokiy dariniy formuléms gauti — angliavandeniliy formulése vieno ar keliy
vandenilio atomy pakeitimas atitinkamomis atomy grupémis, t. y. angliavandeniliy radikaly R
sujungimas su tomis grupémis.
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Izologinés eilés —
74 pav.

Angliavandenilio radikalu R vadinama angliavandenilio molekulés liekana, kuri gaunama,
atémus i$ tos molekulés vieng arba kelis vandenilio atomus. Organiniy junginiy radikaly pavadinimai
gaunami i§ ty junginiy pavadinimy, jvedant priesaga ,,—il-* (pavyzdziui, metano CH, vienvalentis
radikalas CH;— vadinamas metilu; etano C,Hg radikalas C,Hs— vadinamas etilu; propano C;Hg radikalas

H

C;H;— vadinamas propilu; metano dvivalentis radikalas —é—vadinamas metilenu ir t.t.). Soéiyju
il
angliavandeniliy radikalai vadinami alkilais, aromatiniy — arilais.

Radikalai gali bati gaunami ne tik i§ angliavandeniliy, bet ir i§ kity cheminiy junginiy.
Pavyzdziui, i§ acto riigSties molekulés CH3;COOH, atmetg hidroksilo grupe —OH, gauname radikala
CH;CO-, vadinamg acetilu.

Funkcinémis grupémis organinéje chemijoje vadinami chemiskai aktyviis organiniy junginiy
atomai bei ju grupés. Su funkcinémis grupémis mes jau buvome susidiir¢ neorganiniy junginiy
apzvalgoje (pavyzdziui, su vienvalente hidroksilo grupe —O-H, su grupe —O-0-). Organinéje
chemijoje funkciniy grupiy yra gana daug ir jvairiy. Panagrinésiu tik keleta ju.

Aldehido grupé — tai grupé, kurios grafinés struktiirinés formulés modelis yra — Cf .
H
Karboksilo grupé — grupé, turinti grafini struktiirinés formulés modeli —C/:

Nitrilo grupé — grupé, turinti grafinj struktiirinés formulés modeli — C = N.
Nitrogrupé — grupé¢ —-NO,, turinti grafini struktiirinés formulés modeli — O — N = O.

H
Amino grupé — grupé —-NH,, turinti grafinj struktdirinés formulés modelj — N:
H
_ . . . //O
Ketono grupé — grupe, turinti grafini strukturinés formulés modeli - C_ , kur R —
R

vienvalentis kokio nors angliavandenilio radikalas.
Karbonilo grupé — grupé, turinti grafinj strukttirinés formulés modelj :C =0.
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Sulfongrupé — grupé, turinti grafinj struktirini formulés modeli —O—S\=é) - Sulfongrupé

yra sulfonriig§¢iy (kuriy bendroji formulé RSO;H) liekana.

Jau neorganiniy junginiy apzvalgoje mes buvome susidirg su peroksidais ir, bendrai, su
peroksijunginiais, pavadintais taip todél, kad ju molekuliy sudétyje yra peroksido grupé (ar kiti anijonai,
sudaryti i§ dviejy deguonies atomy). Buvome taip pat susidiir¢ su bazémis, turinCiomis savo sudétyje
hidroksilo grupe ir, joms disocijuojant tirpaluose, iSskirianCiomis ta grupe kaip vienvalenti anijona,
sugebanti prisijungti protona. Hidroksilo grupé —OH gana dazna ir organiniuose junginiuose.
Pavyzdziui, pakeite benzene C4Hg vieng vandenilio atoma hidroksilo grupe, gauname alkoholj C¢HsOH,
vadinama fenoliu.

Funkcinés grupés, sujungtos su radikalais, sudaro eil¢ jvairiy cheminiy junginiy.Kadangi
organiniuose junginiuose pasitaiko Zymiai daugiau jvairiy funkciniy grupiy ir ivairiy radikaly, tai ir i$ ju
sudaryty junginiy ivairové yra zymiai didesné. ISvardinsiu tik kai kuriuos i$ tokiy junginiy: aldehidus,
ketonus, ketenus, karboksi—rugstis, aldehido rugstis ir t. t.

H H H Aldehidai — organiniy junginiy, turinéiy
¢ o | . 0 savo molekuliy sudétyje aldehido grupe, klasé.
L=C H-C-C_ H-C” Aldehidy pavadinimai sudaromi, jjungiant {
H C, ﬁ H ~H junginiy pavadinima priesaga ,,—al-* (pavyzdziui,
H propenalis CH,=CHCHO - nesotusis aldehidas,

Propenalis Acetaldehidas Formaldehidas kur‘io formul¢ sudaroma, .sujungus eteno C2H4
CH,=CHCHO CH,CHO HCHO radikala — C,H; su aldehido grupe — COH ir
gaunant propeno darinj, Zzilir. 65 pav.), arba

75 pav. sujungiant oksiduotojo junginio (pavyzdziui,

kokios nors rtigSties) pavadinima su ZodZiu ,,aldehidas“ (pavyzdziui, acetaldehidas CH;CHO — acto
rugsties aldehidas; formaldehidas HCHO — skruzdziy rugsties aldehidas, zitir. 75 pav.).

Karboksi-ragstys — organiniai junginiai, kuriy formulés sudaromos, sujungiant
angliavandeniliy radikalus R su karboksilo -COOH grupémis. Priklausomai nuo radikaly tipo karboksi—
rugstys gali biiti sociosios ir nesociosios, o nuo karboksilo grupiy kiekio — monokarboksi—, bikarboksi—,
trikarboksi—riig§tys ir t.t. Karboksi—riigstys sudaro homologines eiles. Pavyzdziui, sociyju
monokarboksi—riigs¢iy homologinés eilés bendroji formul¢ yra C,H,,,,COOH. Kai n=0, gauname
skruzdziy rugsti HCOOH, kai n=1 — acto rugs$ti CH;COOH ir t.t. Jungdami nesoCiyjy acikliniy
angliavandeniliy radikalus su karboksilo grupe, gauname nesocCiasias aciklines karboksi—riigstis
(pavyzdziui, akrilo rugsti CH,=CHCOOH). Kaip jau buvo minéta, karboksi—rtigstys gali turéti ir ne po
viena, o po kelias karboksilo grupes (pavyzdziui, adipo rigstis HOOC(CH,)4COOH turi dvi tokias
grupes). Aromatiniy karboksi—riig§¢iy formulés sudaromos, sujungiant aromatiniy angliavandeniliy
radikalus su karboksilo grupe. Aromatiniy riig§¢iy pavyzdziai: benzoiné riigstis C¢HsCOOH, cinamono
rugstis CgHsCH=CHCOOH. Heterocikliniy riigs¢iy formulés sudaromos i$ aromatiniy rtigs¢iy formuliy,
pakeiiant jose vieng ar kelis anglies atomus kity elementy (sieros, azoto, fosforo ir t.t.) atomais.
Pavyzdziui, pakeisdami benzoinés riig§ties formuléje viena anglies atoma azoto atomu ir atsizvelgdami i
tai, kad anglis yra keturvalenté, o azotas — trivalentis, gauname nikotino rtigsties (vitamino PP) formulg
CsH4,NCOOH. Apie heterociklinius junginius dar bus kalbama véliau.

Kai kuriy karboksi—riigsciy formulés vaizduojamos 76 pav.

H H H H
0 I,JI ) H M (0] [ 0O
’/ H_C_C” c=c_ 0 c-c-c-c-c-c”
HfC\O,H 7 NO-H \C// H-0-" 7 7 T 1 ~NO-H
g H \ H HH H
Skruzdziy . . JO-H
riigitis Acto ragstis Akrilo rugstis Adipo riigstis
HCOOH CH,;COOH CH,=CHCOOH HOOC(CH,),COOH
H
H \ I‘{
| C
C e \ 0] C
N H-C c-c=c-c” UNL L0
H-C C-H [ ~o_pg H-C c-C
NI S | ] o
H-C c-c” N~ H-C C-H
A C/ “O-H C 7 AN N/
| . .
[ O Cinamono riigstis TS
Benzoiné rigstis H g Nikotino riigstis
H =
CH:COOH CeHsCH=CHCOOH CsH,NCOOH
76 pav.
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Aldehido rigstimis vadinamos organinés rugstys, turinéios savo molekuliy sudétyje be
karboksilo dar ir aldehido grupg. Papraséiausias pavyzdys — glioksilo riigs§tis OHC—COOH. Jos formulg
vaizduoja 77 pav.

Ketono riigStimis vadinamos organinés riigStys, turin¢ios savo molekuliy sudétyje be
karboksilo grupés dar ir ketono grupe. Ketono rigsties pavyzdys — pirovynuogiy riig§tis CH;—CO-
COOH. Jos formulg taip pat vaizduoja 77 pav.

) Ketonais  vadinami  organiniai
0 (@) (@) //O Ketono grupé R

\\C C/’ S~ . C . .. N
%o n H-0" H>-H junginiai, apraSomi formule R/C:O,

2
Aldehido  Karboksilo  Karboksilo kurioje R, ir R, — angliavandeniliy radikalai.

gripe £rpe EHPE " Metano radikalas I3 Sios formulés iSplaukia, jog i
(metilas) ketono molekule galima Zitiréti kaip i ketono

Glioksilo rugstis Pirovynuogiy riigstis grupés jungini su vienvalenc¢iu
CHO-COOH CH3;-COO-COOH angliavandenilio radikalu, o i§ kitos pusés —
77 pav. kaip i karbonilo grupés jungini su dviem

vienvalenciais angliavandeniliy radikalais.
Ketony pavadinimai sudaromi, jvedant priesaga ,—on—* (pavyzdziui, acetonas CH;—CO-CHj;
benzofenonas CsHs—CO—-C4¢Hjs; acetofenonas CH;—CO-CgHss ir pan.).

Ketonai (priklausomai nuo radikaly R, ir R, tipo) gali biiti alifatiniai ir aromatiniai. Ketonai,
kuriy sudétyje yra dvi karbonilo grupés, vadinami diketonais. Diketono pavyzdys — diacetilas CH;—CO—
—CO-CH;. Kitas diketono pavyzdys — antrachinonas C;4HgO,, kurio molekule sudaro du benzeno
ziedai, sujungti dviem karbonilo grupém. Ketony formuliy pavyzdziai parodyti 78 pav.

H
H O H H O H | !
I C
H-C-C-C-H  H-C-C-C-C-H el N AN
[ P‘I H 6 Pll H-C c-Cc-C C-H
H
| . |
. H-C C-H H-C C—-H
Acetonas Diacetilas N A N 7
CH;-CO-CH; CH;-CO-CO-CH; ¢ ¢
H H
H Benzofenonas C¢Hs—CO—C¢H;
[
H O
TR 4 C N H 1) H
H-C-C-C C-H ' I |
[ | ” C C C
H Z N N
H-C C-H H-C C C-H
N7 | || | |
[ H-C C C-H
H N N N
Acetofenonas [ I I
CH;-CO-CeHs H o H
Antrachinonas (9,10 — diketoantracenas) C;,HgO,
78 pav.
Ketenais vadinami organiniai junginiai, turintys savo molekuliy sudétyje funkcing grupe
“c=c=o.
7
PaprasCiausias keteny grupés atstovo pavyzdys — cheminis junginys, turintis formulg
H
q :C = C = O ir vadinamas tiesiog ketenu.

Angliavandeniliy dariniai, kuriy formulés gaunamos jungiant angliavandeniliy radikalus su
viena ar keliomis hidroksigrupémis —OH, vadinami alkoholiais. Pagal hidroksigrupiy skaiciy
molekuléje alkoholiai skirstomi | monohidroksilius, dihidroksilius (glikolius), trihidroksilius
(glicerinus) ir polihidroksilius (poliolius). DidZiausia alkoholiy grup¢ sudaro sotieji monohidroksiliai
alkoholiai, kuriy formulés sudaromos i§ alkany formuliy, pakeifiant jose viena vandenilio atoma
hidroksigrupe. Tokiy alkoholiy pavyzdziai: metilo alkoholis CH;0H, etilo alkoholis C,HsOH, propilo
alkoholis C;H;OH ir t. t. Pradedant propilo alkoholiu, jie gali turéti izomery ir pagal tai, prie kurio
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anglies atomo yra prisijungusi hidroksigrupé, skirstomi | pirminius, antrinius, tretinius. Alkoholiy
formuliy pavyzdziai pateikti 79 pav.

H H H H
Pll Lo L
H-C-C-H CH-,OH
H-C-O-H L H-C-C-C-H 2
Ill OO0 O 0 O HOH,C — C|: — CH,0OH
(. I
H H H H H CH,0H
Metanolis . o o o
Metilo alkoholis Etileno glikolis Glicerinas C;Hs5(OH);3 Pentaeritritas CsHg(OH),
CH,OH C,H4(OH), (trihidroksilio (polihidroksilio alkoholio
(monohidroksilio (dihidroksilio alkoholio pavyzdys) pavyzdys)
alkoholio pavyzdys) alkoholio pavyzdys)
H H HH H HHH
N Lo
H-C-C-C-C-O-H H-C-C-C-C-H CH;
N Lo H,C - C-OH
H H H H H H O H [
ﬁ CH,
Plrmlmsck:;l{tll(()) I;llkOhOhS Antrmls(‘:t:lﬁlglg Iflllkohohs Tretinis butilo alkoholis C;HyOH
79 pav.

Alkoholiy pavadinimai sudaromi i§ atitinkamy angliavandeniliy radikaly pavadinimy ir zodZio
»alkoholis®, pavyzdziui, metilo alkoholis CH;OH, etilo alkoholis C,HsOH, propilo alkoholis C;H,OH,
butilo alkoholis C4HyOH ir t. t. Dihidroksiliuose alkoholiuose vietoj zZodZio ,,alkoholis* daznai vartoja
zodi ,.glikolis®, pavyzdziui, etileno glikolis C,H4(OH),, propileno glikolis C;Hg(OH), ir t.t.
Trihidroksiliai alkoholiai vadinami trioliais. Triolio pavyzdys — propantriolis — 1,2,3 C;Hs(OH);
(glicerolis).

Glicerolis su organinémis ir neorganinémis ragsStimis sudaro esterius (zitr. 553 psl.),
vadinamus gliceridais. Placiai Zinomas cheminis junginys nitroglicerinas yra gliceridas, o ne glicerinas,
taciau vadinamas taip, lyg jis buty gliceriny grupés atstovas. Tokiy atvejy, kai tradicija nugali logika,
cheminéje terminologijoje galima rasti gana daug.

Alkoholiy pavadinimai gali buti sudaromi ir pridedant galiing ,—olis— prie atitinkamo
angliavandenilio pavadinimo. Taip gaunami pavadinimai: metanolis — metilo alkoholis CH;OH, etanolis
— etilo alkoholis C,HsOH, propanolis — propilo alkoholis C;H;OH ir t. t.

Bendroji alkoholiy formulé yra R(OH),, kur R angliavandenilio radikalo formulé. Ji sudaryta i§
angliavandenilio formulés, sumazinus joje vandenilio atomy skaiciy n vienetais (n=1, 2, 3,...).

Priklausomai nuo radikalo R tipo organiniy junginiy aibéje, kuria pagal §i alkoholiy apibrézima
galima biity vadinti alkoholiy aibe, i$skiriamos ypatingos grupés.

Kai R — aromatinio angliavandenilio radikalas Ar, tai gauname cheminius junginius Ar(OH),,
vadinamus fenoliais. Priklausomai nuo n, fenoliai (kaip ir visi alkoholiai) skirstomi i monohidroksilius,
dihidroksilius, trihidroksilius ir t.t. Monohidroksilio fenolio pavyzdys — fenolis (hidroksibenzenas)
C¢HsOH.

Kai R yra aromatinio angliavandenilio naftaleno C;oH; radikalas C;oH, tai formulé ROH gali
aprasSyti naftolio molekule C,(H;OH. Taigi, naftolius galima interpretuoti kaip fenoliy dalini atveji, o
fenoliy grupg — kaip alkoholiy grupés pogrupi.

Monohidroksilio alkoholio molekulés formulé¢je ROH, pakeitus deguonies atoma jam
giminingu (priklausanciu tam paciam periodinés lentelés VIA pogrupiui) sieros atomu, gausime taip
vadinamo tioalkoholio (tiolio, arba merkaptano) molekulés formul¢ RSH. Tioliy pavyzdziai:
metilmerkaptanas CH;SH, etilmerkaptanas C,HsSH, propilmerkaptanas C;H;SH ir t. t.

Alkoholiai, kaip ir angliavandeniliai, karboksi—riig§tys bei kiti organiniai junginiai, kaip jau
buvo minéta, gali sudaryti homologines eiles, patys priklausydami atitinkamy angliavandeniliy
genetinéms eiléms.

Alkoholiai su Sarminiais metalais sudaro junginius, vadinamus alkoholiatais, o su riig§timis —
esterius.

<

552



Alkoholiaty formulés sudaromos i§ alkoholiy formuliy, hidroksilo vandenilj pakeitus metalu:
2(R—OH)+2Me—2(R—0O-Me)+H,, kur Me — Sarminis, Sarminis Zemés metalas, aliuminis, magnis.

Analogiskai sudaromos fenoliaty, naftoliaty, tioliaty formulés: CsHs;ONa, C;,H,ONa,
C2H5SNa.

Metalai gali jungtis su angliavandeniliy radikalais ne tik per hidroksi—grupés deguoni,
pakeisdami tos grupés vandenilio atomus metaly atomais, bet ir tiesiogiai, t.y. pakeisdami
angliavandeniliy molekuliy formulése vandenilio atomus metaly atomais. Tokie junginiai vadinami
metaly organiniais junginiais ir skirstomi i paprastuosius ir miSriuosius.

Paprastyjy junginiy molekulése metaly atomai yra susij¢ tik su angliavandeniliy radikaly
anglies atomais. Tokiy junginiy pavyzdziai: dimetilcinkas (CH;),Zn, trietilaliuminis (C,Hs);Al,
dietilkadmis (C,Hj5),Cd.

MiSriuose junginiuose metaly atomai yra susijungg ne tik su angliavandeniliy radikaly anglies
atomais, bet ir su vienu ar keliais anijonais, dazniausiai — su halogeny jonais. Tokiy junginiy pavyzdziai:
metilcinko jodidas CH;3ZnJ, dietilaliuminio chloridas (C,H;),AICI.

Metalai gali reaguoti ne tik su alkoholiais, bet ir su organinémis riig§timis, pakeisdami jose
hidroksi—grupés vandenilio atomus. Ju junginiai, pavyzdziui, su skruzdziy riig§timi vadinami formiatais
(natrio formiatas HCOONa), su acto — acetatais ir t. t.

Formiaty formulés gali buti sudaromos pakeiciant skruzdziy rigsSties hidroksilo grupés
vandenilio atoma ne tik metalo atomu, bet ir angliavandenilio radikalu. Tokiy formiaty pavyzdziai:
metilformiatas HCOOCH;, etilformiatas HCOOC,Hs ir t. t. Jei tokiy molekuliy formulése skruzdziy

rigsties liku¢io H - C — 070 vandenilio atoma pakeistume ne metalo, o kokio nors angliavandenilio
radikalu, tai gautume formiato, vadinamo skruzdziy esteriu formulg.

Esteriais (zitur. 552 psl.) vadinami organiniai junginiai, kuriuose angliavandenilio radikala R ir
rugsSties likuti jungia deguonies atomas. Bendroji esteriy formulé RCOOR’, kur R ir R" —
angliavandeniliy radikalai. Esteriai gali biiti gaunami ir i§ organiniy ir neorganiniy rigsciy. Organiniy
rugsciy esterio pavyzdys — etilacetatas CH;COOC,Hs — acto rugsties (CH;COOH) etilo esteris.
Neorganiniy riig§¢iy esterio pavyzdys — dietilsulfatas (C,Hs),SO,4 — sieros riigsties H,SO, etilo esteris.
Esteriai gali susidaryti ir alkoholiams reaguojant su riig§¢iy halogenanhidridais (pavyzdziui,
R'’OH+RCOCI—-RCOOR'+HCI) bei bendrai — su riig§¢iy anhidridais (pavyzdziui, R’"OH+(RCO),0—
—>RCOOR'+RCOOH), alkily halogenidais veikiant organiniy rigsc¢iu druskas (pavyzdziui, R'J+
+RCOOAg—RCOOR'+Ag])).

Esteriy susidarymas, reaguojant riig§ciai su alkoholiu, vadinamas esterinimu. Pavyzdziui,
reaguojant acto rigsciai CH;COOH su metilo alkoholiu CH3;0H, vyksta tokia esterinimo reakcija:
CH;COOH+HOCH;3;=CH;COOCH;+H,0. Reaguojant sieros riigsciai H,SO, su etilo alkoholiu

o o
v 7
C,H;0OH vyksta analogiska esterinimo reakcija: H-O-S=0+H-O—-C,H;=H-0—-S=0+H,0.
N \
O-H O-CH;

Glicerolio ir riebiyjy rugsciy (acikliniy so¢iyjy ir neso¢iyjy monokarboniniy riigsciy) esteriai
vadinami riebalais (acilgliceridais, lipidais).

Lipidai (nuo Zzodzio ,lipos* — riebalai) — organiniy junginiy grupé, kuria sudaro riebalai ir {
juos panasios medziagos. Lipidai skirstomi { paprastuosius ir sudétinius. Paprastieji lipidai — tai riebalai,
vaskas, dioliniai lipidai. Sudétiniai lipidai — tai lipidai, kuriy molekulése be riebiyju riigsciy ir alkoholiy
yra dar fosforo rtigsties likuCiy, azoto junginiy ir t. t. Riebalai susideda i§ monogliceridy, di—gliceriduy,
tri—gliceridy. Riebaly susidaryme dalyvauja apie 70 riebiyju rigsciu (ju tarpe daugiau nesociyjy negu
sociyjy).

Riebalai sintetinasi beveik visuose organizmuose daugiausia i§ angliavandeniliy ir yra
svarbiis organizmy lasteliy komponentai, kuriose jie kaupiasi daugiausia kaip atsarginé medZziaga.

Deguonies atomas gali jungti angliavandenilio radikalus, sudarydamas eterio molekule, kurios
formulé yra R—-O-R’. Kai R ir R’ yra vienodi angliavandenilio radikalai, tuomet susidaro simetriné

H H
| |
eterio molekulé, kurios formulé yra R—O-R (pavyzdziui, dimetileterio formulé H-C-O-C-H, t.y.
| |
H H

H;C-O-CHj;). Kai R ir R’ yra nevienodi radikalai, tai, naudodamiesi jais, sudarome nesimetrinio
(miSraus) eterio molekulés formulg, pavyzdziui, etilmetilo eterio formulg¢ H;C-O-C,Hs. Pakeite
formuléje R—O-R' deguonies atoma O jam giminingu sieros atomu S, sudarome taip vadinamo tioeterio
molekulés formulg R—S—R’. Tioeteriai — tai alkily sulfidai, sieros organiniai junginiai. Kai R ir R" —
vienodi radikalai, tai gauname simetrinius tioeterius, o kai R ir R" nevienodi — nesimetrinius. Tioeteriy
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pavyzdziai: metioninas CH;—S—-CH,CH,CHNHCOOH, biotinas (vitaminas H), ipritas (koviné
nuodingoji medZziaga, vadinama dar ir garsty¢iy dujomis).

Anglies, vandenilio ir deguonies atomy cheminiai junginiai sudaro dar viena gausia ir svarbia
organiniy junginiy grupg, vadinama angliavandeniais. Toks Siy junginiy pavadinimas yra kilgs i$ to,
kad daugelio $iy junginiy empiriné formulé yra C,H,,0, (arba C,(H,0),), t.y. atrodo lyg sudaryta i$
anglies atomy ir tokio pat skaiciaus vandens molekuliy.

Daugumos angliavandeniy anglies grandiné neSakota ir turi vieng aldehido ar ketono
grupe. Angliavandeniai turi daug stereoizomery, nes juy molekulése yra nesimetriniy anglies atomuy.
Chemines angliavandeniy savybes lemia hidroksilo -OH, karbonilo :C:O ir pusiauacetalinio hidroksilo
grupes.

Angliavandeniai gamtoje susidaro Zaliuose augaluose fotosintezés procese ir kaupiasi
juose daugiausia kaip atsarginé medzZiaga (panaSiai kaip riebalai gyviinuose). Augaluose
angliavandeniai (krakmolas, celiuliozé, sacharozé, gliukozé) sudaro apie 80% sausyju medziagy,
gyvinuose (glikogenas, laktozé) — apie 2%.

Angliavandeniy klasg sudaro monosacharidai, oligosacharidai ir polisacharidai. Oligosacharidai
skirstomi i di—, tri—, tetra—sacharidus ir t. t. (iki 8). Visi kiti — polisacharidai.

Kaip matyti i§ pavadinimo, monosacharidai yra paprasCiausia angliavandeniy grupé. Ju
molekulése gali biiti kelios hidroksilo grupés ir aldehido arba ketono grupé. Tie monosacharidai, kuriy
molekuliy sudétyje yra aldehido grupé, vadinami aldozémis, o turintys ketono grupe — ketozémis.

Pagal anglies atomy molekuléje skai¢iy monosacharidai skirstomi i biozes, triozes, tetrozes,
pentozes, heksozes ir t. t.

Vieny monosacharidy molekulés gali turéti acikling, kity — cikline struktiira.

Cikliniai monosacharidai, kuriy molekulés turi SeSianarj hidrinto pirano zieda, vadinami
piranozémis. To ziedo sandara bus pavaizduota Siek tiek véliau (83 pav.).

Cikliniai monosacharidai, kuriy molekuliy sudétyje yra penkianaris hidrinto furano Zziedas,
vadinami furanozémis. Furano Ziedas taip pat pavaizduotas 83 pav.

Monosacharidy stereoizomerai biina D ir L formy, o stereoizomery skaicius yra lygus 2", kur
n — asimetriniy anglies atomy monosacharido molekuléje skaicius.

Monosacharidy formuliy pavyzdziai parodyti 80 pav.

4 4 4
,0 L0 <y <y <y H-C-O-H
CH C\H H-C-O-H H-O-C-H H-C-O-H HCOH g
HO-¢H HCOH yocn HOGH HOCH HOCH
H-G-O- H-¢-O-H hcoH H(COH HOGH H-C-O-H

| |
H-G-O-H H-C-O-H yconw HCOH HCOH HC
HG-O0-H HCOH  HecoH HCOH  HCOH H-C-O-H
H H H

H H
H
Pentoze, Pentozé, Heksozé — Heksozé — Heksozé — Gliukopiranozé
vadinama D— vadinama D-gliukozé D-manozé D—galaktozé (ciklinis
arabinoze  D-riboze monosacharidas)
80 pav.

Gamtoje labiausiai paplit¢ monosacharidai — pentozés ir heksozés (gliukoze, fruktoze) bei ju
dariniai: glikozidai, fosforo ragsties esteriai. Svarbiausi oligosacharidai — sacharoze, laktoze.

Polisacharidais vadinami stambiamolekuliniai (molekulés susideda daugiau nei i§ 8
monosacharido liku¢iy) angliavandeniai. Juose monosacharidy likuciai yra susijunge glikozidiniais
rySiais. Polisacharidy molekuliy bendroji formulé [C¢H;9Os]n, o ju mol. masé siekia nuo keliy
takstanciy iki keliy milijony (pavyzdziui, glikogeno). Polisacharidy pavyzdziai: krakmolas, celiuliozé,
glikogenas, pektinai ir pan.

Trumpai apzvelgg svarbiausias organiniy junginiy grupes, kuriy molekulés sudarytos i§ anglies
atomy, ju medziy bei cikly su prijungtais prie ju vandenilio atomais bei tuos vandenilio atomus
pakeitusiomis funkcinémis grupémis, | kuriy sudéti jeina deguonies atomai, pereisime prie organiniy
junginiy, | kuriy sudéti jeina dar ir kity elementy atomai.

Pradésime nuo tam paciam pogrupiui kaip ir deguonis priklausancios sieros — nuo jau minétos
sulfogrupés — SO;H jjungimo i organinius junginius, vadinamo sulfoninimu.

Sulfoninimas gali vykti dviem budais: tiesioginiu ir netiesioginiu. Tiesioginis biidas — tai
organinio junginio (pavyzdziui, angliavandenilio) molekulei priklausancio vandenilio atomo pakeitimas
sulfogrupe. Sulfoninimui vykstant netiesioginiu biidu, sulfogrupé pakeicia kito elemento (ne vandenilio)
atoma organinio junginio molekuléje. Pirmuoju ir antruoju biidu gauti cheminiai junginiai, i kuriy
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molekuliy sudétj jeina sulfogrupé, vadinami sulfojunginiais. Sulfojunginiy pavyzdys — sulfonrigstys.
Ju bendroji formulé yra RSO;H, kur R — yra alkilas arba arilas. Sulfonrtigstyse sulfogrupg lengva
pakeisti kitomis funkcinémis grupémis.

Kitas sulfojunginiy pavyzdys — sulfonilchloridai (pavyzdziui, C¢HsSO,Cl) ir, bendrai,
sulfonilhalogenidai.

Dabar papildysime organiniy junginiy sarasa junginiais, i kuriy molekuliy sudéti ieina azotas.
Azoto atomy jjungimas i organinius junginius visy pirma vyksta per tokias funkcines grupes kaip nitrilo,
nitro ir amino grupés. Tokiu biidu gaunami nitrilai, nitrojunginiai, aminai, azojunginiai.

Nitrilais vadinami cheminiai junginiai, kuriy molekulés turi savo sudétyje vienvalente nitrilo
grupe — C=N. Nitrily formulé¢ yra R—-C=N, kur R — kokio nors angliavandenilio (ar kokio nors kito
junginio) vienvalentis radikalas. Nitrilo pavyzdys — akrilo nitrilas CH,~CH—C=N.

Jungdami angliavandeniliy radikalus su vienvalente nitrogrupe -NO,, gauname
nitrojunginius, kuriy pavadinimai sudaromi pridedant prie angliavandenilio pavadinimo prieSdélj
»Nitro—*, pavyzdziui, nitrobenzenas CsHsNO,.

Kai angliavandeniliy radikalai jungiami su dvivalente azogrupe —N=N-, tai gaunami taip
vadinamieji azojunginiai. Jy pavadinimai sudaromi i§ angliavandeniliy pavadinimy, pridedant
priesdélj ,,azo—* (pavyzdziui, azobenzenas C¢H;N=NC¢Hs).

Jungdami amino grupe su alifatiniu, aromatiniu ar heterocikliniu radikalu R gauname

pirminio amino formulg R —N:H . Pirminio aromatinio amino pavyzdys yra anilinas C¢HsNH,, kurio

formulé sudaryta, pakeitus benzeno formuléje vandenilio atomag amino grupe —NH,. Pakeisdami
pirminio amino formuléje vandenilio atoma angliavandenilio radikalu R, gauname antrinio amino

formule R:N —H. Pakeisdami paskutini vandenilio atoma antrinio amino formuléje radikalu R,

R

R

Aldehidai, kuriy sudétyje yra amino grupé —NH,, vadinami aminoaldehidais. Alkoholiai, kuriy
molekulése yra amino grupé —NH, ir hidroksilo grupé —OH, prisijungusios prie skirtingy anglies atomy,
vadinami aminoalkoholiais.

gauname tretinio amino formulg :N -R.

O

Riigs¢iy RCOOH dariniai, kuriy molekulése karboksilo grupés—C/i OH hidroksilas -OH
pakeistas amino grupe —NH,, vadinami amidais. Amidy molekuliy bendroji formulé RCONH,.
Amidy pavyzdziai: acetamidas CH;CONH,, karbamidas CO(NH,),.

Angliavandeniy dariniai, kuriy molekulése hidroksilo grupé pakeista amino grupe, vadinama
aminocukrumis. Ketonai, kuriy molekuliy sudétyje yra amino grupé, vadinami aminoketonais, o
fenoliai, kuriy Ziede yra amino grupé —NH,, vadinami aminofenoliais.

Organiniai junginiai, kuriy molekulés savo sudétyje turi amino grupg —NH, ir karboksilo grupes
—COOH, vadinami aminoriuigstimis. Pagal amino grupiy padéti karboksilo atzvilgiu aminoriigitys
skirstomos { a, B, ¥ ir ® aminoriigstis. Kai kuriy aminortig§¢iy formulés parodytos 81 pav.

H
\ _H |
o e HoH
s H 7
H-C-H H-C-N{y wN-C-C-C-C-Cc-C_
C C [ [ [ “O-H
07 “0-H 07 “0-H H H H H
f alaninas o alaninas ® aminoenanto rigstis

CH,(NH,)CH,COOH CH;CH(NH,)COOH  H,N-CH,-CH,-CH,-CH,-CH,—COOH
81 pav.

Aminorigstys vaidina labai svarby vaidmenj gyvojoje gamtoje, nes visi baltymai sudaryti
i$ o aminoriigs§¢iy, kuriy bendroji formulé yra H,N-CHR-COOH.

Baltymais vadinami stambiamolekuliniai organiniai junginiai, sudaryti i§ aminortig§¢iy, kurios
susijungusios tarpusavyje dazniausiai peptidinémis jungtimis —-CO-NH-. Vien tik i§ aminortgsciy
sudarytieji baltymai vadinami paprastaisiais, arba proteinais, o baltymai, turintys savo sudétyje ir
nebaltyminiy junginiy — prosteting grup¢ (cukry, lipidy, nukleino rig§¢iy), vadinami, sudétiniais, arba
proteidais. Proteinams priskiriami albuminai, globulinai, prolaminai, glutelinai ir t. t., o proteidams —
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nukleoproteidai, chromoproteidai (pavyzdziui, hemoglobinas), gliukoproteidai, fosfoproteidai
(pavyzdziui, kazeinas) ir t. t.

Baltymuy yra visuose organizmuose ir tik juose jie susidaro. Baltymai — visos gyvybés, visy
organizmo lasteliy struktiiros pagrindas. Daugiausia baltymy yra gyviiny raumenyse (apie 21%), o
augaly pasaulyje — ju séklose (apie 12%).

Baltymuose yra apie 50% anglies, apie 23% deguonies, apie 16% azoto, apie 7% vandenilio, iki
2,5% sieros, apie 0,5% fosforo, Siek tiek gelezies, vario, cinko ir kity elementy. Baltymy mol. masé
svyruoja nuo keliy tiikstanciy (ribonukleozé ~12700, insulinas ~5700) iki keliy milijony (hemocianinas
~6,6 mln).

Pagal molekuliy struktiira ir forma baltymai skirstomi i fibrilinius ir globulinius. Fibriliniy
baltymy molekulés yra sitiliskos, jos gali sudaryti molekuliy agregatus, o globuliniy baltymy molekulés
yra rutuliskos, elipsinés, lazdelinés.

Aminoriigstys baltymuose, kaip jau buvo minéta, dazniausiai jungiasi peptidine jungtimi —CO—
—NH- i dipeptidus, tripeptidus, polipeptidus. Kadangi aminortigstys jungiasi i baltymus {vairia tvarka,
tai susidaro daug polipetidiniy izomery.

Yra keturi baltymy molekuliy struktiiriniai lygiai (strukttiros sudétingumo laipsniai).

Baltymy, priklausan¢iy pirmajam struktiiriniam lygiui, aminorGigS§tys molekulése
i$sidés¢iusios grandine.

Antrines struktiiras sudaro pirminiy grandiniy erdvinés konfigliracijos (dazniausiai
spiralinés), kurias didziojoje dalyje atvejy fiksuoja vandenilinés jungtys.

Tretines struktiras sudaro antrinés struktliros spiralés, susilanksCiusios i kompaktiskas
globules. IS tas struktiiras stabilizuojanciy jung¢iy svarbiausios yra disulfidinés.

Ketvirtinés struktiiros baltymo molekulé yra susidariusi i§ keliy treting struktiira turinéiy
daleliy — subvienety. Ketvirtinei struktiirai biidingos elektrostatinés ir vandenilinés jungtys.

Aminoriigstys svarbios gyvybei ne tik tuo, kad jos sudaro baltymy pagrinda bei vykdo eilg
kity gyvybés egzistavimui svarbiy funkcijy. Svarbu pazyméti dar ir tai, kad aminoriig§¢iy kodas sudaro
genetinj koda, t. y. paveldimos informacijos uzSifravimo nukleino riig§¢iy molekulése sistema, kuri
realizuojasi organizmuose nukleotidy sekos pavidalu kaip rySys tarp nukleotidy iSsidéstymo nukleino
rugsc¢iy molekulése ir aminoriig§¢iy sekos baltymuy polipeptidu grandinése. Baltymo, kuris sintetinasi,
aminoriigsties vieta polipeptidinéje grandinéje nusako (koduoja) trijuy vienas po Kkito einanciy
nukleotidy derinys — tripletas, arba kodonas. Triplety iSsidéstymo tvarka informacinés
ribonukleino ragsties (i — RNR) molekuléje yra matrica, pagal kuria sintetinasi baltymai.
Dukterinés lastelés ir tolesnés palikuoniy kaTtos genetini koda gauna i§ motininiy lasteliy, vykstant
dezoksiribonukleino riigsties (DNR) biosintezei. Taip informacija apie motininiy organizmy
struktiira perduodama dukteriniams organizmams.” Genetiniais tyrimais nustatyta, kad genetinis
kodas yra universalus, t. y., visy organizmy vienodas.

Cheminiy junginiy savybés priklauso ne tik nuo junginio molekuléje esanciy funkciniy
grupiy tipo, bet ir nuo ty grupiy prisijungimo vietos struktiroje. Sj svarby faktoriy stengiamasi
atspindéti ne tik cheminiy junginiy struktirinése formulése, bet ir ju pavadinimuose. Kalbant apie
aminortgstis, buvo pazyméta, jog tos riigStys pagal aminogrupiuy padéti karboksilo grupiy atzvilgiu
skirstomos i o, B, y ir ® aminoriig§tis. Kalbant apie monosacharidy izomerus, buvo paminéti D ir L
izomerai, o atsizvelgiant { vandenilio atomy padétis etano molekuléje buvo iSskirtos uzstotoji ir
sustabdytoji konformacijos — postikio izomerai (zitir. 66 pav.). Taip pat buvo minimos Cis—padétis ir
trans—padétis (ziiir. 69 pav.) bei optiniai izomerai. Visi tie reiSkiniai svarbiis ir sistemotyrai.

Chemikai dar ne visada laikosi vieningos universalios cheminiy junginiy pavadinimy sistemos,
skirtos junginiy daliy padéciai molekuléje zyméti, todél ivairiais atvejais vartojami jvairiis pavadinimai,
kartais ir nelabai suderinti tarpusavyje, apie ka jau buvo rasyta neorganiniy cheminiy junginiy
apzvalgoje. Taciau tai nepaneigia chemijos mokslo reik§més struktiiry teorijoje, o tik patvirtina ta
tiesa, kad chemiky ir sistemotyrininky bendradarbiavimas galéty biti abipusiai naudingas.

Atkreipsiu skaitytojo démesi dar i viena junginiy pavadinimy modifikavimo sistema, skirta
junginiy sandaros identifikavimui.

Nurodant dviejy pakaity vieta benzeno ziede, vartojami prieSdéliai ,meta—“, ,orto—“ ir
»para—“ bei tuos priesdélius Zymincios raidés ,,m—", ,,o—" ir ,,p—. Ty priesdéliy bei raidziy vartojima
dimetilbenzeno (ksileno) (CH;),C¢Hy4 izomery pavadinimuose iliustruoja 82 pav.

* Siek tiek detaliau DNR ir RNR bei baltymy sintezés procesai gyvuosiuose organizmuose aprasomi
1.14.13. skyrelyje.
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- C-C-H - -
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' < H H-C-H
H H
Orto—ksilenas Meta—ksilenas Para—ksilenas
(o—ksilenas) (m—ksilenas) (p—ksilenas)
(CH;),CgHy4 (CH;),CsHy4 (CH;),CsH,4
82 pav.

Kai metilo radikalai prijungti prie gretimy benzeno ziedo anglies atomy, tai tokiag metilo
radikaly padétj vadina 1,2 padétimi ir tokj ksileno izomera vadina orto—ksilenu.

Kai metilo radikalai prijungti, tarkim, prie pirmojo ir treCiojo anglies atomy, tai tokia metilo
radikaly padéti vadina 1,3 padétimi ir toki ksileno izomera — meta—ksilenu.

Kai metilo radikalai prijungti prie vienas pries§ kita benzeno ziede esanciy anglies atomuy, tai
tokia metilo radikaly padéti vadina 1,4 padétimi ir toki ksileno izomera — para—ksilenu.

Lygindami priesdéliy ,,meta—“ ir ,,0rto—“ vartojima ksileno izomery pavadinimuose su tuo, kaip
tie priesdéliai buvo vartojami fosforo riig§ciy ir fosfaty pavadinimuose, kur priesdélis ,,meta—* reiské
maziausia hidroksily skaiciy riigSties molekuléje (pavyzdziui, metafosforo rugsties formuleé HPO; turi
tik viena hidroksilo grupg), o priesdélis ,,orto—" didziausia ju skaiciu (pavyzdziui, ortofosforo rtigsties
formulé PO(OH); turi tris hidroksilo grupes), dar karta jsitikiname, kad chemijos moksle cheminiy
junginiy pavadinimuose tie patys terminai jvairiose situacijose vartojami nevienareik§miskai, t. y.
jog chemijos nomenklatiira sisteminiu poZiiiriu dar néra pakankamai tobula sistema: joje kartais
nesilaikoma net elementarios tvarkos bei elementarios logikos taisykliy.

Angliavandeniliy dariniai gali biiti sudaromi ne tik keiCiant juose vandenilio atomus jau
minétomis funkcinémis grupémis, bet ir halogeny atomais, kuriuos taip pat galima laikyti funkcinémis
grupémis. Taip gaunami angliavandeniliy halogenidai. Pavyzdziui, halogenidy apzvalgoje jau buvo
minétas etilo bromidas C,HsBr, o i§ metano CH,, pakeitus visus vandenilio atomus chloro atomais,
gaunamas anglies tetrachloridas (tetrachlormetanas) CCly, turintis tetraedring struktiira, ir t. t.

Daug jvairiy miisy dar nenagrinéty cheminiy junginiy, kuriy molekuliy formulés yra sudaromos
i§ angliavandeniliy molekuliy formuliy, galima ,,sukonstruoti®, kei¢iant angliavandeniliy formulése ne
tik vandenilio, bet ir anglies atomus anglies grandinése, medZiuose bei Zieduose kity elementy,
pavyzdZiui, deguonies, azoto, sieros, silicio, fosforo, arseno ir t.t. atomais bei sujungiant tas
grandines, medZius ir Ziedus bei i§ jy sudarytus anglies atomy karkasus kity elementy atomais.

Pavyzdziui, benzeno Cg¢Hg struktiirinéje formuléje pakeitg anglies atoma (kartu su prie jo
prijungtu vandenilio atomu) azoto atomu, gauname piridino molekulés formulg CsNHs. Bendrojoje
alkany formul¢je C,H,,+, pakeitg anglies atomus jiems giminingais silicio (priklausancio tam paciam
periodinés lentelés pogrupiui IVA ir turinCio ta pati valentinguma) atomais, gauname jau miisy minétyjy
silany bendraja formule Si,Hy,.,.

Kai tokie pakeitimai padaromi cikliniy angliavandeniliy bei jy dariniy formulése, tai gaunamos
taip vadinamyjy heterocikliniy organiniy junginiy formulés.

IS to, kas jau buvo pasakyta apie organinius junginius, iSplaukia, jog j organiniy junginiy
molekules galima ziuréti kaip | angliavandeniliy molekuliy darinius, kurie gali bati gauti:
1) kei¢iant angliavandeniliy molekuliy kai Kkuriuos (ar net visus) vandenilio atomus
angliavandeniliy radikalais, funkcinémis grupémis bei kity elementy atomais; 2) keiciant
angliavandeniliy bei jy dariniy molekuliy skeleta sudaranciose anglies atomy grandinése,
medZiuose, cikluose ir tinkluose vieng ar kelis anglies atomus kity anksc¢iau iSvardinty cheminiy
elementy atomais. Pastaruoju atveju gauname organiniy heterojunginiy molekules.

Visus organinius junginius, panaSiai kaip ir jy dalj, vadinama angliavandeniliais, galima
suskirstyti i dvi dideles klases: ciklinius ir aciklinius organinius junginius.

Ciklinius organinius junginius savo eile galima suskirstyti i izociklinius (karbociklinius) ir
heterociklinius. Tuo organiniy junginiy klasifikacija jau skiriasi nuo angliavandeniliy klasifikacijos
(zitr. 73 pav.).
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Kokie organiniai junginiai vadinami heterocikliniais, jau buvo kalbéta, o karbocikliniais
organiniais junginiais vadinami junginiai, kuriy molekuliy sudétyje yra ciklai sudaryti i$ anglies (ir tik
anglies) atomy. Kitaip tariant, karbocikliniais junginiais vadinami cikliniai angliavandeniliai ir ju
dariniai, kurie gaunami i$ cikliniy angliavandeniliy, pakeitus viena, kelis ar net visus angliavandenilio
molekulés vandenilio atomus kity elementy atomais, funkcinémis grupémis ar angliavandeniliy
radikalais.

Ir karbociklinius ir heterociklinius organinius junginius savo eile galima suskirstyti i
aromatinius ir aliciklinius.

Aromatinius karbociklinius junginius sudaro junginiai, turintys savo sudétyje viena ar kelis
benzeno ziedus, o taip pat jau anksCiau minétieji azulenai bei ju dariniai, kitaip tariant, aromatiniai
angliavandeniliai bei juy dariniai, kuriy molekuliy formulés gali bati gautos i§ aromatiniy
angliavandeniliy formuliy, keiciant jose vandenilio atomus kitais atomais bei jy grupémis.

Aromatiniy heterocikliniy organiniy junginiy molekuliy formulés gali biiti sudaromos i$
aromatiniy karbocikliniy organiniy junginiy molekuliy formuliy, kei¢iant juy cikluose viena ar kelis
anglies atomus kity nevienvalenc¢iy elementy atomais.

Karbocikliniy nearomatiniy organiniy junginiy grupei priskiriami tokie angliavandeniliai
kaip ciklopropanas C;Hg, ciklobutanas C4Hg, ciklopentanas CsHo, cikloheksanas C¢H,, ir t.t. bei ju
dariniai, kurie gaunami keiciant vandenilio atomus kitais atomais bei ju grupémis, o taip pat bicikliniai,
tricikliniai ir policikliniai alkanai bei ju dariniai, pavyzdziui, nafteninés rigstys ir pan.

Heterocikliniy nearomatiniy organiniy junginiy molekuliy formulés sudaromos i§
karbocikliniy nearomatiniy junginiy formuliy, keiciant cikluose esanc¢ius anglies atomus (viena ar kelis)
kity nevienavalen¢iy elementy atomais.

Mes jau esame susidire su kai kuriy heterocikliniy junginiy, kuriy molekulés turi aromatinius ir
nearomatinius ciklus, pavyzdziais. Pavyzdziui, dioksano molekulés skeleta (zitir. 59 pav.) sudaro
SeSianaris ciklas, kurio nariai — keturi anglies ir du deguonies atomai. D¢l pastaryjy junginys ir buvo
pavadintas dioksanu. Taciau prie heterocikliniy junginiy nepriskiriamas salicilo aldehidas (zidr. 61
pav.), nors jo molekulé ir susideda i§ benzeno ziedo bei prie jo prisijungusio ciklo i§ anglies ir deguonies
atomy, kuri vandeniliniu rySiu uzdaro vandenilio atomas, nes Sis heterociklas néra patvarus. Dar vienu
miisy jau nagrinéto heterociklinio junginio pavyzdziu gali buti gliukopiranozé, kurios molekulés
struktiirinés formulés modelis pateiktas 80 pav., nes gliukopiranoz¢ bent jau formaliai galima priskirti
heterocikliniy junginiy, vadinamy piranozémis, grupei.

Piranozés — tai jau minéti angliavandeniai, kuriy molekuliy pagrindg sudaro hidrintas
SeSianaris pirano Ziedas (Zitr. 83 pav.), susidedantis i§ 5 anglies atomy ir vieno deguonies atomo.

N/ Kiekvienas pirano ziedo anglies atomas

\ - C / N / . . . ve s .. .
C ~c T c—C « H JH dar .dlv1em v.1engubals rysiais ggh Jungt.ls su van-
/ o || P denilio ar kity elementy atomais, angliavandeni-

C——~C
. I L€ 60 BN/ iy radikalais bei su funkcinémis grupémis.
(0] 0 Kita junginiy, panasiy i piranozes, grupg
. . . yied Etileno oksidas sudaro furanozés. Jy molekuliy skeletas —
Pirano Ziedas urano ziedas C.H.O penkianaris furano Ziedas, susidedantis i§ vieno
2 deguonies ir 4 anglies atomy (ziir. 83 pav.).
Heterocikliniai nearomatiniai organiniai
junginiai gali turéti savo molekuliy sudétyje ciklus, susidedancius i§ gana jvairaus nariy skaiciaus
Heterociklo, turin¢io maziausig nariy skaiciy — tris, pavyzdys pateiktas 83 pav. Tai etileno oksidas
C,H,40. Egzistuoja heterociklai, turintys septynis ir daugiau nariy, o taip pat heterocikly tinklai.

Kaip jau buvo minéta, heterocikliniuose junginiuose heteroatomais gali biiti ne tik deguonies,
bet ir azoto, sieros ir kity elementy atomai.

Kai benzeno ziede viena, du, tris ar daugiau anglies atomy pakeiéia azoto atomai, tai gaunami
heterocikliniai aromatiniai junginiai, vadinami azinais. Priklausomai nuo azoto atomy kiekio benzeno
ziede azinai gali buti monazinais, diazinais, triazinais ir t. t. Diazino, vadinamo pirimidinu, formulé
pateikta 84 pav.

/C C\
\O/

83 pav.

H H H
| I |
C N N
H-CcZ N H-c~ >c—g H-Cc~ c-H
| [ [ [ [ [
H—C\ C—H H-C C—H H-C C—H
Pirimidinas Oksazinas Tiazinas
84 pav.
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Kai kuriy aziny molekuliy skeleta sudaran¢iy benzeno Ziedy sudétyje gali biiti ne tik azoto, bet
ir deguonies bei sieros atom. Pirmieji i§ jy vadinami oksazinais, antrieji — tiazinais. Jy formuliy
pavyzdziai, taip pat pateikti 84 pav. Nagrinédami ka tik paminéty junginiy pavadinimy kilme, eilini
karta susiduriame su chemijos nomenklatiros vingrybémis: ne taip jau paprasta atsakyti { klausima,
kodél junginys HsC4NO vadinamas oksazinu, o ne, pavyzdziui, ,,azoksinu*.

Cikliniy junginiy grupiy sara$a, keiCiant cikly bei cikly nariy skaiciy ir cikly sudéti (t.y.
cheminius elementus, sudarancius cikla), galima tgsti ir toliau, paminint ne tik ¢ia nagrinéjamus azinus,
arsinus, fosfinus ir pan., taciau Cia to nedarysiu, nes Sio skyrelio tikslas — ne iSsamiai aprasyti ir
sistematizuoti visas cheminiy junginiy grupes (tai galéty bati atskiros specialios studijos tikslas), o tik
supazindinti su tipinémis cheminiy junginiy struktiiromis. Norétysi tik dar karta atkreipti démesi i
chemijos terminologijos nepakankama apibréztuma, vartojant priesagas, o taip pat pailiustruoti, kaip
konkreciai pasireiSkia anksCiau aprasytasis koordinacinis rySys tarp atomuy ir ju grupiy, susidarant
kompleksiniams junginiams, bei paaiskinti, ka reiskia kvadratiniai skliausteliai cheminése formulése,
apraSanciose tokiy cheminiy junginiy sudéti.

Pradésime nuo pavadinime ,,azinas“ ka tik pavartotos priesagos ,,—in—*. Siuo konkreciu atveju
ji leido 18 zodzio ,,azotas* gauti heterociklinio cheminio junginio, kuriame to junginio skelete esantys
vienas ar keli anglies atomai pakeisti azoto atomais, pavadinima. Atrodyty, kad panasy junginj turéty
reiksti ir Zodziai ,,arsinas®, ,,fosfinas® ir pan. su tuo tik skirtumu, kad vietoj zodzZio ,,azotas* dabar turéty
figliruoti Zodziai ,,arsenas‘, ,,fosforas* ir pan.

Taciau, pasirodo, taip néra. Arsinais vadinami arseno vandenilio AsH; dariniai, kuriy formulés
gaunamos, pakeiciant viena, du ar visus tris vandenilio atomus angliavandeniliy radikalais R: RAsH, —
pirminis arsinas, R,AsH - antrinis arsinas, R3As — tretinis arsinas. Kai R yra aromatinio
angliavandenilio (arilo) radikalas, tai ¢ia iSraSytos formulés tampa aromatiniy arsiny formulémis. Jose
gana daznai ir kai kurie likusieji vandenilio atomai pakei¢iami kity elementy atomais bei ju grupémis.
Tokiu bidu gaunami tokie aromatiniai junginiai kaip difenilarsino chloridas (C¢Hs),AsCl, difenilarsino
cianidas (Cg¢Hs),AsCN ir pan. Arsinai (net aromatiniai arsinai) nepriklauso heterocikliniy junginiy
klasei, nes arsiny molekuliy formulés néra sudaromos, pakeiiant cikliniy angliavandeniliy molekuliy
skeleta sudarancio anglies atomy ciklo anglies atomus arseno atomais, kaip tai buvo daroma sudarant
aziny formules. Taigi, aziny ir arsiny struktiiros visiSkai skirtingos, nors pavadinimai ir panasis.

Priesaga ,,—in— Zodyje ,,fosfinas“ vartojama analogiskai, kaip ir zodyje ,,arsinas“, nes fosfinais
vadinami fosforo vandenilio PHj dariniai, kurie gaunami, pakei¢iant PH; vandenilio atomus alkilo arba
arilo radikalais R. Taip atsiranda pirminiai, antriniai ir tretiniai fosfinai. Jy pavyzdziai: metilo fosfinas
CH;PH,, dimetilo fosfinas (CH3),PH, ir trimetilo fosfinas (CH;)P. Fosfinai taip pat gali bati ne tik
nearomatiniai, bet ir aromatiniai. Pastarieji gaunami, kai radikalas R yra arilo radikalas.

Panasiai kaip arsinai ir fosfinai, sudaromi ir amoniako NHj dariniai, vadinami aminais. Taigi,
iSeina, kad azinai yra ypatingas atvejis, lyginant su arsinais bei fosfinais: kai azoto atomai
angliavandenilio molekulés skelete keiia anglies atomus, tai gauname azinus, o kai tie patys azoto
atomai prisijungia angliavandeniliy radikalus, pakeisdami juose vandenilio atomus (t.y., tiesiogiai
sujungdami su angliavandeniliy skelety anglies atomais ir sudarydami ty skelety tinklg), tai gauname
tretinius aminus (panasiai, kaip ir tretinius arsinus bei tretinius fosfinus).

Kadangi azoto atomai gali patekti | angliavandenilio molekulés struktiira abiem budais, tai
zodis ,,aminas* gali btti kombinuojamas su zodziu ,,azinas“ (pavyzdziui, fenotiazino radikalo junginys
su amoniaku vadinamas aminazinu).

Priesagos ,,—in—" vartojimo sfera dar labiau iSsipleCia ir tampa beveik neapibrézta dél tos
priesagos panaudojimo tokiy junginiy kaip fuksino (rozanilino) C,H,N;Cl bei eozino
(tetrabromfluoresceino) C,,HgBr4Os ir pan. pavadinimuose. Siy junginiy molekuliy formulés véliau bus
reikalingos kaip tam tikro tipo junginiy iliustracijos, todél jos pateikiamos 85 pav.

Pirmaji jungini — fuksina — galima priskirti prie karbocikliniy junginiy, nes jo molekulés skeleta
sudaro trys SeSianariai ciklai sujungti i Aj; tipo zvaigzde, kurios centre yra vienas anglies C atomas,
nepriklausantis né vienam i§ ty cikly, bet priklausantis visos molekulés skeletui. Heteroatomai, tarp
kuriy — trys azoto ir vienas chloro atomas, nepriklauso cikly skeletams, o atsirado fuksino formuléje,
pakeitus kai kuriuos vandenilio atomus funkcinémis atomy grupémis. Nepriklauso cikly skeletams ir
vieng vandenilio atoma pakeitusi metano CH, liekana CH;.

Antraji junginj — eozing — jau nebegalima laikyti grynai karbocikliniu junginiu, nes jo molekulg
sudaro keturi ciklai, i§ kuriy trys iSoriniai turi skeletus, sudarytus i§ anglies atomy, o vidinis turi
heteroatoma — deguoni. Sio junginio molekulé jdomi ne tik savo skeletu, bet ir periferija: ji turi
hidroksilo —OH ir karboksilo —-COOH funkcines grupes, keturis bromo atomus, pakeitusius vandenilio
atomus, o taip pat dar viena deguonies atoma, dviguba jungtimi prisijungusi prie anglies atomo,
priklausancio vienam i$ iSoriniy cikly. Pakeit¢ eozino formuléje bromo atomus jodo atomais, gautume
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kita analogiska junginj — eritrozina, arba jodeozing (tetrajodfluoresceing), CyHgJ;,Os. Idomu, kaip biity
pavadintas analogiSkas junginys, jei bromo atomus biitume pakeitg ne jodo, o fluoro atomais?

NH;CI- Br Br
H I (|: C
Hete™ “~c_y H-0-cZ ¢~ c? Tc-o
ol NPT R S
_ —H r— —Br
H C\C/C Nco N
A Woo| oo
C C C C /O
H—c”™ Sc” >c? Scon H—C~ Sc—c?
HO | | [ | | o-H
H/N— \C¢C_H H— \C/ —N\H H_C\(lj/C_H
I I
H H H
Fuksinas (rozanilinas) CaoH,oN5Cl Eozinas (tetrabromfluoresceinas)
CyHgBr,Os
85 pav.

Palicku skaitytojams patiems spresti, ka reiSkia priesaga ,—in—“ ¢ia paminétuose junginiy
pavadinimuose, atkreipdamas jo démesi, jog ZzodZio ,(fluoras“ panaudojimas pavadinimuose
Htetrabromfluoresceinas® ir ,tetrajodfluoresceinas™ nereiskia, jog i $iy junginiy sudéti jeina fluoro
atomai. Siuo atveju Zodis ,,fluoras“ reiskia tik tai, kad $iems junginiams biidinga fluorescencijos savybé,
t. y. Siu junginiy suzadinty atomy spinduliavimas. Taigi, pabandyk susigaudyti, kokiomis taisyklémis
vadovaujantis, suteikiami kai kuriems cheminiams junginiams ju pavadinimai! O kai dél priesagos
»—in—", tai, atrodo, ji chemingje terminologijoje vartojama labai laisvai: beveik bet kur ir beveik bet
kaip. O jau Zodelytis ,,0ksi* chemiky yra nepaprastai mégiamas ir vartojamas taip pat labai placiai. Tai
ne tik miisy jau nagrinéti oksidai bei peroksidai, hidroksilo ir karboksilo grupés, oksazinas, dioksinas ir
dioksanas bei paveldimumo informacijos nes$éja — dezoksiribonukleino riigstis (DNR), bet ir ivairiis
oksalatai, oksialdehidai, oksidazés, oksigenazés, oksireduktazés, oksiketonai, oksinitrilai, oksirtigstys,
oksimai ir oksonio druskos ir t. t. Pabandyk susigaudyti tokioje jvairovéje!

ISnagrinétieji pavyzdziai dar karta patvirtina, jog pusiau stichiSkai susiklos¢iusi cheminé
terminologija tikrai yra painoka ir nepakankamai grieztai apibréZta: nezinant cheminio junginio
struktiirinés formulés, vien i§ jo pavadinimo ne visada jmanoma nuspresti, kokia to junginio
sudétis ir tuo labiau — struktiira.

Priesaga ,—in—" bei zodelis ,,0ks“, kuris vartojamas ir kaip priesdélis ir kaip priesaga, néra
iSimtiniai atvejai. PanaSiy pavyzdziy galima pririnkti ir su kitomis priesagomis bei prieSdéliais.

Paimkime kad ir daznai pasitaikancia priesaga ,,—at—". Ji neretai vartojama zymiai platesne
prasme, negu buvo nurodyta Siame skyrelyje pateiktoje neorganiniy junginiy apzvalgoje, apibtdinant
tokias ty junginiy grupes kaip chloratai, nitratai, fosfatai, sulfatai ir t. t. Jei i ta anks¢iau suformuluota
priesagos ,—at—"“ vartojimo taisykle dar galima jisprausti ne tik acetatus, bet ir alkoholiatus bei
fenoliatus, nes pastaryjy formulés gaunamos i§ alkoholiy ir fenoliy formuliy hidroksilo vandenili
pakeitus metalu, tai isprausti i ta taisykle, pavyzdziui, amoniakatus, vargu, ar jmanoma.

Amoniakatais vadinami kompleksiniai junginiai, kurie gaunami, amoniakui reaguojant su
druskomis ir druskos metalu ar jonu, tapusiu centriniu atomu ir akceptoriumi, prisijungiant
koordinaciniais rySiais viena ar kelias donorines atomy grupes, vadinamas ligandais. Tokio
kompleksinio junginio (o kartu — ir amoniakato) pavyzdziu gali biti vario amoniakatas [Cu(NH;)4]Cl,,
kurio formuléje kvadratiniais skliausteliais iSskirta $io kompleksinio junginio vidiné koordinaciné sfera
— kompleksinis jonas [Cu(NH;),]*". Ta kompleksinj jona sudaro centrinis atomas — akceptorius (3iuo
atveju — vario atomas), sujungtas koordinaciniu ry$iu su donorinémis atomy grupémis — ligandais (Siuo
atveju — tai azoto vandenilio atomy grupés NH3). Monodentatiniy ligandy, sujungty koordinaciniu rysiu
su centriniu atomu, skaifius vadinamas kompleksinio junginio keordinaciniu skai¢iumi, o ligando
dentatiSkumas matuojamas ligando atomy, tiesiogiai sujungty koordinaciniu ry$iu su centriniu atomu,
skai¢iumi. Misy nagrinéjamu atveju kiekvieno ligando NH; dentatiSkumas lygus 1, nes su centriniu
vario atomu grupéje NHj tiesiogiai sujungtas tik azoto N atomas. Todél vario amoniakato koordinacinis
skaicius lygus 4.

Nagringjant jvairius kompleksinius junginius (ne tik amoniakatus), galima pastebéti, kad ty
junginiy koordinaciniai skai¢iai dazniausiai btina lyglis 4 ar 6, nors kartais biina ir 2, 3, 5, 7 ir net 8. Taip
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pat galima pastebéti, kad kompleksiniy junginiy vidiné koordinaciné sfera dazniausiai biina
kompleksinis jonas, tafiau gali buti ir neutrali kompleksiné molekulé, pavyzdziui, [Fe(CO)s].
Kompleksiniy jony pavyzdziai: [Cu(H,0),]", [Co(NH;),F,] "%, [Co(NH3);(NO,)s]™.

Kompleksinius junginius, kuriy susidaryme dalyvauja koordinaciniai rySiai, nagrinéja
koordinaciniy junginiy teorijos (I ir II), su kuriomis (kaip ir su molekuliniy orbitaliy bei valentinio
rySio teorijomis, o taip pat su organiniy junginiy sandaros teorija) galima susipazinti Siuolaikinés
chemijos kursuose. Pazintis su Siomis teorijomis naudinga ne tik chemikams, bet ir dzeneralistams,
besigilinantiems | sistemotyros problematika, nes padéty jiems giliau suvokti sudétingy sistemy
susidarymo ,,mechanizmus® ir besiruoSiantiems bendrauti su chemikais palengvinty minétaji
bendravima.

Taciau grizkime prie organiniy cheminiy junginiy grupiy ir toms grupéms priklausanciy
junginiy molekuliy tipiniy struktiiry analizés. Pereisime prie tokiy junginiy, kurie néra heterocikliniai,
bet néra ir homogeniniai, nes ju molekuliy skeletai sudaryti ne vien tik i§ anglies atomy. Juos biity
galima vadinti heterogeniniais karbocikliniais junginiais.

Tokio junginio pavyzdziu galéty biti azobenzeno molekulé, kurios struktiira sudaro du benzeno
ziedai sujungti vienas su kitu ne tiesiogiai (kaip kondensuotuose ir nekondensuotuose karbocikliniuose
junginiuose), o per du azoto atomus, besijungiancius vienas su kitu dvigubuoju rysiu (Ziiir. 86 pav.).

Kitas tokio junginio pavyzdys — jau minétasis difenilarsino chloridas, kurio molekulg taip pat
sudaro du benzeno ziedai, sujungti vienas su kitu ne tiesiogiai, o per arseno atoma, prisijungusi dar ir
chloro atoma. Sios molekulés formulé taip pat pateikta 86 pav.

H H H H

I I I I

C C C C
H-cZ YCc-H H-c~ NCc-H H-c~ SNC_HH-CF C-H
H—C\ /C—N=N—C\ /C—H N—-C /C—AS—C\ /C—N

C C C I C

I | I Cl |

H H H H

Azobenzenas HsCsN=NC¢Hs Difenilarsinochloridas C;,H;(AsCl

86 pav.

Abu Sie junginiai negali buti priskirti heterocikliniy junginiy grupei, nes ciklai, jeinantys { ju
molekuliy sudéti, yra homogeniniai karbociklai. Taciau rysys tarp ty cikly yra heterogeninis, ir tuo Sie
junginiai skiriasi nuo 85 pav. pavaizduoto fuksino, kuriame ry$j tarp triju cikly realizuoja anglies
atomas. Skiriasi Sie junginiai savo struktiira ir nuo 85 pav. pateiktos eozino molekulés sandaros, kurioje
visi keturi ciklai sujungti arba bendrais anglies atomais (kondensuotas trijy cikly jungimas) arba
tiesioginiu rysiu tarp dvieju anglies atomy, priklausanciy dviems ciklams (nekondensuotas benzeno
ziedo prisijungimas prie vidurinio ciklo). Patj eozing taip pat reikéty priskirti prie nehomogeniniy
junginiy, tiktai dél kitos priezasties: vienas i jo molekulés sudét] ieinanciy cikly yra heterogeninis, nes ji
sudaro ne tik anglies atomai, bet ir deguonis.

Taigi dar karta pabréziu, jog i$ angliavandeniliy, keiciant ju molekulése vandenilio atomus
kity elementy atomais, funkcinémis grupémis bei angliavandeniliy radikalais, o taip pat molekuliy
skelety sudétyje esancius anglies atomus Kity elementy atomais bei jungiant angliavandeniliy
skeletus kity elementy atomais, galima sudaryti daug paciy jvairiausiy organiniy junginiy: paciy
angliavandeniliy, karboniliniy junginiy (aldehidy, chinony, ketony ir t. t.), organiniy riigs¢iy ir ju
dariniy (amidy, esteriy, nitrily ir t. t.), hidroksiliniy junginiy ir jy analogy (alkoholiy, fenoliy,
naftoliy, tioalkoholiy, tioeteriy ir t. t.), metaly organiniy junginiy ir t. t., ir t. t.

Svarbiausias organiniy junginiy grupes ir joms buidingas tipines molekuliy struktiiras, galima
sakyti, jau esame apzvelgg, ju tarpe — angliavandenilius ir jy klasifikavimo ,,medi“ (zitr. 73 pav.) bei ju
homologines ir izologines eiles (zilir. 74 pav.), organines riigstis ir tokias jy grupes kaip aldehidinés,
karboninés, ketoninés sulfo — ir aminorgstys, aldehidus, ketonus, chinonus, ketenus, alkoholius,
fenolius, naftolius, tioalkoholius, alkoholiatus, fenoliatus, naftoliatus, formiatus, organinius metaly
junginius, esterius (tame tarpe ir riebalus), eterius (tame tarpe ir tioeterius), angliavandenius bei tokias ju
grupes kaip monosacharidai, oligosacharidai ir polisacharidai, nitro — ir azojunginius, nitrilus, aminus,
amidus, aminocukrus, aminoketonus ir aminofenolius, azinus, arsinus, fosfinus, tokias baltymy grupes
kaip proteinai ir proteidai, pirmines, antrines, tretines ir ketvirtines baltymy strukttras, kompleksinius
organinius junginius ir t. t.

Belieka pabandyti sistematizuoti ¢ia iSvardinty ir neiSvardinty pagrindiniy pirminiy junginiy
aibg, panasiai kaip buvo sistematizuoti angliavandeniliai (zifir. 73 ir 74 pav.), o po to trumpai apzvelgti
paprasty organiniy junginiy sintezg¢ i sudétingesnius organinius junginius — organinius polimerus.
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Priklausomai nuo molekuliy skeleto sandaros organinius junginius galima suskirstyti i
homogeninius ir heterogeninius, aciklinius ir ciklinius, o pastaruosius — i aliciklinius ir aromatinius.

Panasiai kaip ir angliavandeniliai visi organiniai junginiai gali bati suskirstyti | so¢iuosius ir
nesociuosius, o pastarieji — pagal dviguby bei triguby jungciy kiekj ir jy iSdéstyma molekulés struktiiroje
— gali buti suskirstyti dar | smulkesnes grupes (panasiai kaip 73 pav.).

Naudojantis miisy jau nagrinétomis angliavandeniliy homologinémis ir izologinémis eilémis,
galima sudaryti organiniy junginiy genetines eiles, t. y. eiles tokiy organiniy junginiy, kuriy molekuliy
formulés sudaromos jungiant vieng ir ta pati angliavandenilio radikala su ivairiais elementais bei
ivairiomis funkcinémis grupémis. Genetinés eilés pavyzdziu gali biiti metano genetiné eilé: metanas
CH,, metilo chloridas (chlormetanas) CH;Cl, metilo alkoholis (metanolis) CH;OH, metilaminas
CH;3NH,, nitrometanas CH3;NO, ir t. t. Analogiskai sudaromos etano ir kity so¢iyjy ir neso¢iyjy acikliniy
angliavandeniliy dariniy genetinés eilés, o taip pat ir cikliniy angliavandeniliy dariniy, pavyzdziui,
benzeno genetiné eilé: benzenas CgHg, chlorbenzenas C4HsCl, fenolis C¢HsO, anilinas C¢HsNH,,
nitrobenzenas C¢HsNO, ir t. t.

Organinius junginius, kuriy molekuliy formulés turi vienodas funkcines grupes ir skiriasi tik
angliavandeniliy radikalais, galima iSrikiuoti ir { organiniy junginiy homologines eiles. Tokios eilés
pavyzdys: metilo alkoholis (metilo spiritas, metanolis) CH;0H, etilo alkoholis (etanolis) C,HsOH,
propilo alkoholis (propanolis) C;H,OH ir t. t. AnalogiSkai gali biiti rikiuojami aminai, ketonai, organinés
rugstys ir pan.

Organinius junginius, kuriy molekulés turi vienodas funkcines grupes galima iSrikiuoti ir {
izologines eiles: CH;—CH,—CH,Cl, CH,=CH—CH,Cl, HC=C—CH,Cl ir pan.

Baigiant organiniy cheminiy junginiy ir jy struktiry apzvalga, galima padaryti iSvada, kad nors
Zinomy organiniy junginiy aibé yra Zymiai gausesné uZ Zinomy neorganiniy junginiy aibe, taciau
ja sistematizuoti, atrodo, yra papras¢iau negu neorganiniy cheminiy junginiy aibe.

Kaip jau buvo minéta, yra dar viena molekuliy dydzio ir ju struktiiros atzvilgiu ypatinga
organiniy ir neorganiniy cheminiy junginiy grupé, kurig, baigiant cheminiy junginiy struktiiry apzvalga,
deréty panagrinéti. Sia junginiy grupe vadina polimerais, nes 3$iy junginiy molekulés
(makromolekulés) susideda i§ didelio skaiCiaus besikartojanciy ir tam tikra tvarka reguliariai ar
atsitiktinai iSsidésciusiy ,,moduliy, vadinamm) monomerinéms (arba pasikartojanc¢iomis) grandimis.

Polimerai gali susidaryti i§ nesoCiyju angliavandeniliy (pavyzdziui, etileno C,H,, propileno
C;Hg, izobutileno C4Hg ir t.t.), i§ cikliniy angliavandeniliy (pavyzdziui, stireno C¢Hs—CH=CH,),
angliavandeniy (pavyzdziui, D—gliukozés C¢H0Og), o taip pat i§ deguonies, sieros, fosforo, azoto,
silicio, seleno, germanio, boro ir pan. junginiy su vandenilio atomais, angliavandeniliy radikalais,
funkcinémis grupémis bei kity elementy (pavyzdziui, halogeny) atomais.

Nemaza dalis polimery yra gamtiniai. Pavyzdziui, baltymai — tai polimerai, kurie sudaryti i$
monomery — amino—rigsciy likuciy; celiuliozé ir krakmolas — polisacharidai, sudaryti i§ monomery —
D—gliukozés likuc¢iu C¢H;(Os; nukleino riigstys — 1§ nukleotidy; natiiralusis kauciukas — i§ izopreno CsHg
molekuliy ir t. t.

Labai sparéiai iSaugo ir tebeauga sintetiniy polimery skai¢ius. Siai grupei priklauso zinomas
polietilenas, ir polipropilenas, polistirenas, polivinil-chloridas, poliakrilatai, sintetiniai kauciukai,
karbamidinés dervos, jvairts sintetiniai pluostai (kapronas, nailonas ir t. t.). Vienas seniausiai zmonijai
zinomy polimery yra stiklas, taciau tai, kad stiklas yra polimeras, zmonés suzinojo ne taip jau seniai.

Pagal tai, i§ kokiy monomery sudarytos polimery molekulés, polimerai skirstomi {
homopolimerus ir kopolimerus.

Homopolimerai — tai polimerai, kurie sudaryti tik i§ vienos raiSies (vienody) monomery.
Homopolimery pavyzdziai: polietilenas, polipropilenas, polibutilenas, poliizobutilenas, polistirenas,
poliakrilatai ir t. t. Homopolimery formulés sudaromos taip: uzraSoma monomero formulé kartu su jo
iSoriniais rysiais ir patalpinama | kvadratinius skliaustelius, panasiai kaip kompleksiniy jony formulés.
Desiniojoje Zemutinéje skliausteliy puséje nurodomas indeksas n — polimerizacijos laipsnis (t.y.
monomery skaicius polimero makromolekuléje). Tais atvejais, kai monomere tam tikra atomy grupé gali
uzimti ne grieztai pastovia vieta, ta grupé patalpinama i apvalius skliaustelius. Homomery bendryju
formuliu pavyzdziai: polietileno +CH,—CH,%;,, polipropileno — {-CHZ—(‘ZH}H, polivinilo alkoholio

CH
-ECHz—CI‘ﬂ-n, polivinilo  acetato -fCH2—‘CH}n, polivinil—chlorido -ECHSZ—CHCH-H, poliakrilaty
OH OCOCH;
{CH,—-CH(COOR)$,, kur R — angliavandenilio radikalas, nuo kurio priklauso poliakrilato tipas;
poliakril-nitrilo {CHz‘ﬁHﬂ-n, polivinil—acetaliy -fClH—CHz—ClH—CHﬂ-n. Polietileno (kaip linijinio
C=N O- QH -0
R
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homopolimero pavyzdzio) makromolekulés fragmentas pateiktas 87 pav. kairiojoje puséje.
Kopolimerais vadinami polimerai, sudaryti i§ nevienody monomery. DaZniausia susidaro
bipolimerai, taCiau pasitaiko terpolimery, tetrapolimery ir net multipolimery. Kopolimero pavyzdys
— poliesteriai fOC-—R—COO-R'-Of;,, kuriy makromolekules sudaro periodiskai besikartojancios
esterinés grupés —|C‘—O— ir dvivalenciai radikalai R ir R’. Vieno paprasto poliesterio makromolekulés

fragmentas pateiktas 87 pav. deSinéje puséje.

H
(@) I
H HHH 3 ~Cx H
—C—C C—H
L. || YT e
R H—C _ _C—-C—0-C—C-0-C-C”  ~C-H
H HHH C I I ”
I (@) H H
H H—C§ /C—(ﬁ“—-”
Polietileno molekulés C 0
fragmentas Poliesterio molekulés fragmentas !
87 pav.

Pagal monomery grandziy iS$sidéstymo tvarka makromolekuléje kopolimerai skirstomi i
reguliariuosius ir statistinius. Pastaruosiuose monomery grandys iSsidésCiusios atsitiktinai ir todél
makromolekulés strukttiroje néra grieztai apibrézto periodiskumo, biidingo reguliariesiems polimerams.

Pagal makromolekulés struktiira polimerai skirstomi | linijinius, $akotuosius ir tinklinius
(erdvinius).

Kopolimerai, kuriy makromolekulés sudarytos i vienas po kito sekanciy bloky, sudaranciy ty
bloky granding, vadinami blokiniais, o tie, kuriy makromolekulés yra Sakotos — priskiepytaisiais.
Priskiepytyju kopolimery atSakos gali skirtis savo sudétimi ir struktiira nuo pagrindinés grandinés
sudeties ir struktaros.

Polimerai, kuriy pagrindinés grandinés sudarytos i§ vieno cheminio elemento atomy, vadinami
homograndiniais, o tie polimerai, kuriy pagrindinés grandinés skeleto sudétyje yra skirtingy elementy
atomy — heterograndiniais polimerais. Polictilenas, kurio molekulés fragmentas pavaizduotas 87 pav.
kairéje puséje, priklauso linijiniy homograndiniy polimery grupei, o deSinéje puséje pavaizduotas
poliesteris — blokiniy heterograndiniy kopolimery grupei.

Tarp homograndiniy polimery labiausiai paplit¢ karbograndiniai polimerai, kuriy pagrindinés
grandinés skeleta sudaro anglies atomai. Taciau gali buti sudaryti homograndiniai polimerai, kuriy mo-
lekuliy skeleta sudaro silicio, germanio, sieros, fosforo, seleno ir kity elementy atomai. Tokiy polimery,
nepriklausanciy karbograndiniams, makromolekuliy fragmenty pavyzdziai pavaizduoti 88 pav.

H H H H CHs CHs CH; CH;,
---—(l}e—(’le—(l}e—(lye—~~- e Sli—O—Sli—O—Sli—O—Sli—---
HOoHOH B G, CH,  CH,  CH,
Homograndininio nekarboninio linijinio Heterograndininio nekarboninio linijinio
polimero molekulés fragmentas polimero molekulés fragmentas
88 pav.

Sakoto polimero pavyzdziu gali biti krakmolo makromolekulé, o erdvinio (arba tinklinio)
polimero — kai kurie poliesteriai, sukietintos fenol-formaldehidinés karbamidinés dervos.

Polimery makromolekulés gali susidaryti dviem biidais: polimerizacijos ir polikondensacijos
cheminiy reakcijy metu.

Polimerizacijos metu polimero makromolekulé susidaro monomerams nuosekliai jungiantis
prie aktyvaus centro, esancio augancios polimero grandinés pabaigoje. Priklausomai nuo aktyvaus
centro polimerizacija skirstoma i radikaling ir joning.

Radikalinés polimerizacijos metu aktyvusis centras yra laisvasis radikalas R® (todél $is
polimerizacijos tipas ir vadinamas radikaline polimerizacija). Jis kovalentiniu ryS$iu prisijungia
monomera, po to prie to monomero — antra monomerg ir t. t. Taip prasideda polimero makromolekulés
formavimasis. Sis makromolekulés augimo procesas vyksta iki tol, kol auganti makromolekulé susiduria
su kitu aktyviuoju centru arba su kitos medziagos, skirtingos nuo prisijungiamy monomery, molekule.

Panasiai vyksta ir joniné polimerizacija, tik Siuo atveju aktyvusis centras yra jonas (katijonas
ar anijonas), prisijungiantis monomerus joniniu rysiu.
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Pagal tai, kokie monomerai prijungiami prie augancios makromolekulés, polimerizacija skirsto
i du tipus: | homopolimerizacija ir | kopolimerizacija.

Polikondensacijos reakcijai budinga tai, kad jos metu susidaro polimerai i§ monomery,
turin¢iy funkciniy grupiy, kuriy kai kurie atomai monomery jungimosi metu eliminuojami ir tokiu bidu
monomerai kondensuojasi | makromolekulg (panaSiai, kaip cikliniy angliavandeniliy ciklai
kondensuojasi i kondensuota struktiira, susidarant kondensuotiems cheminiams junginiams). Dél kai
kuriy atomy eliminavimo, monomerams jungiantis i makromolekule, polikondensacijos reakcijos metu
susidaro ne tik polimero makromolekulé, bet ir mazds molekulinés masés junginiai (vandens, alkoholiy,
vandenilio halogenidy molekulés ir pan.). Pavyzdziui, polikondensuojant glikoli HOROH, kur R yra
—CH,—CH,—, ir dikarboksi—riigsti HOOCR'COOH, kur R’ — angliavandenilio radikalas, susidaro ne tik
poliesterio FOROOCR'CO%, makromolekulé, bet ir vandens H,O molekulés. Polikondensacijos

reakcijos metu susidaro poliesteriai, amino ir fenolio aldehidinés dervos, daugelis poliamidy, kai kurie
silicio organiniai polimerai.

Polimerizacija (homopolimerizacija, kopolimerizacija), polikondensacija, o taip pat
depolimerizacija — struktliry algebros formaliy operacijy, kurios bus nagriné¢jamos 1.9.2. skyrelyje,
konkretiis pavyzdziai. Prie tokiy operaciju prototipy gali bati priskirtos ir kitos jvairios (visy pirma —
tipinés) cheminés reakcijos. Struktiiry algebros sukiirimas ir taikymas chemijoje — perspektyvi
chemijos mokslo matematizavimo ir kompiuterizavimo kryptis.

Baigdamas tipiniy struktiry chemijoje apzvalga, noréCiau pazyméti, kad kai kurioms
sudétingoms tipinéms struktiroms suteikiami specialiis sutrumpinti Zyméjimai, susidedantys i§ keliy
(daZniausiai — trijy) raidziy. Pavyzdziui, dezoksiribonukleino riigstis sutrumpintai Zymima DNR,
dimetilformamidas — DMF, adenozino trifosfato riigstis — ATF, nikotinamidadenino dinukleotidas —
NAD, adenozindifosforo riigstis — ADF, polietilenas — PE ir t. t.

Ypatingai daznai tokie Zyméjimai taikomi biochemijoje, kurioje vartojamos blokinés chemi-
nés formulés, susidedancios i$ tipiniy bloky pavadinimy santrumpuy. Pavyzdziui, polipeptido gran-
diné vaizduojama tokia blokine formule: Gli-Asp—Liz—Glu—Gli-Arg-His—Ala—Gli-Asp—Glu—Arg—
—Arg-His-Liz—Asp-Glu-Liz—Asp. Zinant, ka Zymi tipinés triraidés santrumpos (mnemoniniai
zymenys), nesunku atkurti visa polipeptido granding, iSreiskiant jg strukttriniy cheminiy formuliy kalba.

Baigdamas §j skyrelj, trumpai suformuluosiu jo tikslus, kuriy buvo siekiama, pateikiant ¢ia
Sio skyrelio teksta:

1) pratgsti ankstesniuose skyreliuose pradéta materijoje egzistuojanciy realiy struktiry
hierarchinés sistemos nagrinéjima, parodant, kaip 1.9.1.2. skyrelyje iSnagrinétos atomy elektroniniy
apvalkaly struktiiros gali jungtis i sudétingesnes molekuliy elektroniniy apvalkaly struktiiras bei
kaip i§ palyginti nedidelio atomy rasiy skaiciaus susidaro milZiniSka cheminiy junginiy jvairové su
ju cheminémis bei fizinémis savybémis, ir tuo paciu pailiustruoti, kaip Sioje, palyginti dar
elementarioje, materialaus pasaulio sandaros stratoje jau pasireiskia sistemotyros mokslui labai
idomus ir svarbus emerdZencijos reiskinys;

2) supazindinti skaitytojus su dar viena tipiniy struktiiry ir operacijy su jomis aibe — su
chemijos moksle nagrinéjamomis pagrindinémis struktiiromis bei su juy saveikavimo ir
vaizdavimo biidais, nesugaiStant tiek daug laiko, kiek prireikty, studijuojant specialia cheming
literatlira patiems skaitytojams ir stengiantis savarankiskai susipazinti su molekuliy strukttiromis (kitaip
tariant, Siy eiluciy autoriaus kadaise sugaiStas laikas turéty padéti skaitytojui pasiekti §j tikslg ir
sistemotyrininkui bei dZeneralistui pakankama elementaraus cheminio iSprusimo lygi, sugaistant jau
Zymiai maziau laiko);

3) atkreipti skaitytojo démesj i erdvinés izomerijos (konformerijos, cistransizomerijos,
sandaros izomerijos, optinés izomerijos) ir kitus panaSius reiSkinius, jrodancius, jog sistemos
biisena ir jos savybés gali keistis net tada, kada sistema islieka izomorfiska tiesioginiy
tarpelementiniy rySiy egzistavimo bei neegzistavimoatzvilgiu, bet keiciasi elementy bei juy grupiy
padétis erdvéje vienas Kito atzvilgiu, o taip pat | tai, kad rySiai tarp elementy gali realizuotis
ivairiais budais, nuo ko gali priklausyti sistemos stabilumas ir kitos jos savybés;

4) padéti skaitytojui, remiantis Siame skyrelyje pateiktomis Ziniomis apie cheminiy junginiy
struktiiras ir chemines reakcijas, giliau ir placiau suvokti bei patikslinti sistemos struktiiros ir
izomorfizmo, rySiy tarp sistemos elementy bei operacijy struktiirose ir tarp struktiry savokas,
konkretizuoti ir interpretuoti besikurian¢io naujo mokslo — struktiiry algebros — abstrak¢ius
terminus, sistematizuoti faktines Zinias, sudarancias empirinj to mokslo pagrinda;

5) siek tiek sistematizuoti skaitytojy chemines Zinias, bandant paZvelgti i cheminiy
junginiy aibe kaip | tai, kas galéty ir privaléty buti sujungta j antrojo tipo sistema, palengvinant
sunkiai apzvelgiamos sistemos nagrinéjima;

6) pateikti objektyviai egzistuojancios, tafiau dar pilnai neatrastos ir matematiSkai
(grafiskai ar dar kokiu nors biidu) neiSreikStos antrojo tipo sistemos ir jos atributinés struktiiros

564



pavyzdj, iliustruojantj 1.7.6. skyrelyje iSsakyta mintj apie santykj tarp atributinés ir reliacinés struktiiry,
apie realiai egzistuojancia atributine ir apie ,,uzZslépta‘“ (kol kas dar nepamatyta) reliacing struktiira;

7) iskelti sistemotyrininkams ir chemikams aktualy uzdavini — cheminiy junginiy antrojo
tipo sistemos sudarymo uZdavinj, t. y. tos sistemos reliacinés struktiiros radimo uzdavini, remiantis jos
atributinés struktiiros nagrinéjimu ir egzistuojan¢iy cheminiy rySiy veikimo ,,mechanizmy*
iSsiaiSkinimu bei taikant begaliniy skai¢iy aibiy elementy kodavimo ir rikiavimo metodus;”

8) siek tiek atnaujinti ir papildyti skaitytojy Zinias chemijos srityje, integruojant jas su
Ziniomis atominés fizikos srityje, kad skaitytojai — biisimieji sistemotyros (tame tarpe ir —
sisteminio modeliavimo ir sisteminio projektavimo) specialistai bei dZeneralistai — biity pajégiis
dalykiSkai aptarinéti su chemijos ir fizikos moksly atstovais bendras mokslines ir technines
problemas, suprasti chemijos mokslo atstovy vartojama terminologija ir reiksti savo mintis to
mokslo atstovams suprantama kalba, kuria pastarieji galéty laikyti pakankamai informatyvia,
kompaktiSka ir ne visai diletantiska.

Siame skyrelyje pateikta trumpa cheminiy junginiy ir jy struktiry apZvalga dar néra
pakankamai pilna tipiniy struktiiry chemijoje ir realiai vykstan¢iy operacijy su jomis sisteminé analizg,
kuri reikalinga, kuriant cheminiy junginiy struktiry algebra. Tai tik tokios analizés pradZzios
iliustracija. Reikia, kad atsirasty kolektyvas, sudarytas i§ chemiky, fiziky, informatiky ir
sistemotyrininky, kuris ta analizg pratgsty, iSskirty elementarias tipines struktiiras chemijoje ir
elementarias operacijas su jomis ir sudaryty ju matematinius modelius, sukurdamas cheminiy junginiy
antrojo tipo sistema. Tas didelis darbas dar prieSaky. Kas jam rysis?

Prie§ pradedant $i dideli darba, ,apSilimui® biity naudinga atlikti dabar Zinomy cheminiy
junginiy ir jy pavadinimy inventorizacija, naudojantis kompiuterine technika ir sukuriant atitinkama
programing iranga, o po to (tos inventorizacijos pagrindu) pabandyti sukurti ty junginiy aprasymo
kalba, savotiSka ,,chemijos esperanto®, kuri bty zZymiai paprastesné ir vienareikSmiskesné negu dabar
vartojama taip vadinamoji ,,chemijos nomenklatiira® ir neturéty akivaizdziy trikumy, neleistiny
tikslivosiuose moksluose vartojamose mokslinése kalbose.

Tie trokumai, kuriy dalis buvo i$vardinta ir Sioje trumpoje (todél gana pavirSutiniskoje ir
nepilnoje) apzvalgoje, atliktoje kaupiant struktiiry algebros kiirimui reikalinga informacija, dabartingje
,»chemijos nomenklatiiroje atsirado gana nattiraliai ir neiSvengiamai del dviejy priezasciy.

Pirmoji priezastis — neaprépiamai didelé ir sparciai auganti atrasty bei sukurty ir
atrandamy bei sukuriamy cheminiy junginiy jvairové, kurig labai sunku apzvelgti net didelio
kolektyvo intelektu ir dar sunkiau kaip nors suklasifikuoti.

Antroji priezastis — chemijos mokslas ir jo kalba istoriskai formavosi ir formuojasi beveik
stichiSkai, be iSankstinio plano ir projekto, tame procese dalyvavo ir dalyvauja daugybé Zmoniy ne
visada turéjusiy bei turinciy galimybe tiesiogiai bendrauti ir derinti savo darbus bei tuos
pavadinimus, kurie buvo suteikiami atrandamiems bei sukuriamiems cheminiams junginiams.

Todél chemijos kalbos ,,Zodynas®“ ir ,,gramatika* formavosi ir formuojasi pusiau stichiskai,
»hatiralios atrankos® keliu. Atéjo laikas apzvelgti ta natiiralia kiiryba ir atlikti chemijos mokslo
mokslinés kalbos kiirimo darba nuosekliau, sistemiskiau ir kardinaliau, nei dabar ji atlicka [UPAC
sudétyje veikiancios bent kelios ,,chemijos nomenklatiiros“ komisijos. Jy darbo rezultatas bent jau kol
kas negali biiti laikomas patenkinamu. Matyt, i ty komisiju darba reikéty itraukti matematikus,
informatikus ir sisteminius analitikus bei sisteminius projektuotojus.. Juk Sios problemos aktualumas
buvo pastebétas dar XVIII a, taciau ji patenkinamai nei§spresta iki Siol.

Pavyzdziui, deréty sugrieztinti priesagy ir prieSdéliy vartojimo taisykles ir jy taikymo tvarka,
kad bty iSvengta homonimijos ir sumazinta sinonimija, kad ,,cheminé nomenklatiira“ galéty aprasyti
visus galimus cheminius junginius ir leisty juos vienareik§miskai klasifikuoti, atsizvelgiant ne tik { ju
sudéti, bet ir struktiiros ypatumus. Reikty turtinti bei tobulinti ir chemijos formuliy kalba.

Dabar, tesdamas hierarchinés materialiy struktiiry sistemos nagrinéjima, pereisiu prie dar
vienos gana turtingos ir gana jdomios gamtoje egzistuojanciy struktiiry klasés — kristaly tipiniy
struktiiry. Ju apzvalga ne tik praturtins skaitytoju Zinias apie struktiiras, egzistuojancias gamtoje, bet ir
padés suprasti, kaip i§ mikrostruktiiry atsiranda makrostruktiiroes bei kaip empiring indukcine
metodologija gali papildyti teoriné dedukciné metodologija. Tai labai svarbu suvokti, norint pradéti
kurti struktiiry algebra.

1.9.1.4. Kristaly tipinés struktiros

Atomai ne visuomet jungiasi | molekules. Tokiose medziagose, kaip, pavyzdziui, metaly
halogenidai, atomai, jungdamiesi cheminiais rysiais, sudaro erdvini karkasa, kuriame néra grupuociy,

* Vienas tokiy metoduy, kaip jau buvo minéta, apraytas Sios mokymo priemonés 1.5.11. skyrelyje.
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galin¢iy buti pavadintomis medziagos, sudarancios ta karkasa, molekulémis. Tadiau tame erdviniame
karkase atomai iSsidéste ne bet kaip, o tam tikra tvarka, kuriai biidinga ta ar kita simetrija, kuri
nulemia, kad tos medZiagos savybés priklauso ne tik nuo jos sudéties, t. y. nuo to, i§ kokiy atomy tas
erdvinis karkasas sudarytas, bet ir nuo ty atomy iSsidéstymo tvarkos, nuo jy iSsidéstymo vektoriaus
krypties tame erdviniame karkase, nuo kampuy, kuriuos sudaro tos ar kitos krypties vektorius su to
karkaso simetrijos aSimis bei plok§tumomis. Medziagos savybiy priklausomybés nuo krypties reiskini
vadina anizotropija. Si savoka yra priesinga izotropijos savokai, kuri reiskia medziagos savybiy
nepriklausomybe nuo krypties, ju vienoduma visomis kryptimis.

Izotropijos reiskinys biidingas medziagoms, kurias mes vadiname amorfinémis, o anizotropijos
— medziagoms, kurioms biidinga struktiira, vadinama kristaline struktiira, t. y. medZiagds daleliy
iSsidéstymas tam tikra tvarka, kurioje egzistuoja daugiau ar maZiau simetrijos elementy
(simetrijos centry, simetrijos asiy, simetrijos plokstumy ir t. t.). Si medziagos daleliy i§sidéstymo tvarka
kristaliniuose kiinuose daznai vadinama tolimaja tvarka. Amorfiniuose kiinuose galima pastebéti taip
vadinamaja artimagjg tvarka, pasireiSkiancia mazuose atstumuose (~10 A) Amorfinius kiinus galima
laikyti perSaldytais skys¢iais, turin¢iais didelj klampumo koeficienta.

Kai kristaliné struktiira yra sudaryta iSkart tiesiog i§ ta medziaga sudaranciy atomy, jiems
pries tai nesusijungiant i molekules, tai tokia kristaling struktiira vadina homodesmine. Homodesming
kristaling strukttira turi deimantas, Sarminiy metaly halogenidai, metalai.

Tadiau ne visos kristalinés struktiiros yra homodesminés. Zymiai daZniau pasitaiko
heterodesminés kristalinés struktiiros. Sioms struktiiroms biidinga tai, kad jos sudarytos ne tiesiogiai
i§ atomy, o i$ ty atomy junginiy — struktiiriniy fragmenty (pavyzdziui, jvairiy molekuliy), { kuriuos
atomai sujungti ypatingai tvirtais rysiais (dazniausiai — kovalentiniais). Tie fragmentai gali sudaryti
saleles, grandines, sluoksnius, karkasus, todél heterodesminés kristalinés struktiiros gali biti
karkasinés, sluoksninés, grandininés, saleliy ir salyny tipo.

Pastarojo (t.y. saleliy ir salynuy) tipo kristalinés struktiiros buidingos daugeliui organiniy
junginiy, o taip pat tokiy neorganiniy medziagy kaip halogeny, kieto (Zemoje temperatiiroje) deguonies
0,, azoto N, anglies dioksido CO,, azoto oksido N,O,, sulfaty, nitraty, karbonaty kristalams. Salelés
sudaro molekules, dél to tokie kristalai vadinami molekuliniais. Tokiy kristaly yra daugiausia.

Grandinine struktiira turi, pavyzdziui, vienos seleno modifikacijos kristalai, kuriy atomai
sudaro begalines spirales, arba paladzio chlorido PdCl, kristalai, kuriuose yra begalinés juostos
Sead Sead Npad S pag
7N/ \Cl/ \Cl/ AN

Sluoksnine struktiirg turi grafito, boro nitrido BN, molibdeno sulfido MoS, kristalai.

Karkasinés Kkristalinés struktiros pavyzdys — kalcio titanato CaTiO; kristalai. Sioje
struktiiroje titano Ti ir deguonies O atomai, jungdamiesi kovalentiniais rySiais, sudaro aziirinj karkasa,
kurio tarpuose yra jsiterpg kalcio Ca atomai.

Heterodesminés kristalinés struktiiros, sudarytos i§ skirtingos sudéties ir struktiiros

fragmenty, pavyzdys — kompleksinio junginio [N(CH3 ) 4 ]+ -[MnCl3 ]_ kristalai. Jie sudaryti i§ saleliy
/SN Z SN

(jonuy [N(CH3 ) 4 ]*) ir grandiniy >Mn <C17 N Cl V4 Mn< , kuriose periodiskai iSsidéste
Cl Cl

mangano atomai ir chloro atomy trejetai. Saleles ir juostas jungia elektrostatinés traukos rysiai.

Gana daznai net skirtingos kristalinés medziagos turi vienodas struktiiras. Izomorfisky
kristaliniy medziagy pavyzdys — natrio chloridas NaCl, kalio chloridas KCl, chloras Cl,, bromas Br,. Ju
struktiiros priklauso kubinei sistemai. I§ izomorfisky medziagy neretai susidaro misriis Kristalai.
Pavyzdziui, kalio chloridas KCI ir kalio bromidas KBr gali sudaryti kietuosius pakaitos tirpalus.

Tacdiau neretai biina ir taip, kad viena ir ta pati kristaliné medziaga, gauta skirtingomis
salygomis, gali turéti skirtingas kristalines strukttiras. Tokj reiSkini vadina pelimorfizmu. Polimorfizmo
pavyzdziai: anglis C turi dvi alotropines atmainas — grafita, kurio kristalai priklauso heksagoninei
sistemai, ir deimanta — kubinés sistemos atstova; baltasis alavas Sn turi tetragoning centruoto tiirio
gardele ir yra plastiSkas metalas, o pilkasis alavas turi panasSia | deimanto kubing gardelg ir yra trapus
puslaidininkis; titano oksidas turi tris polimorfines modifikacijas — rutila, anataza ir brukita; sieros
kristalai gali biiti monoklininés ir rombinés sistemos. Sluoksninés sandaros kristaluose aptinkamas
polimorfizmo atvejis vadinamas politipizmu. Politipiniy modifikacijy, susidedanciy i$ skirtingai
i§sidésciusiy ir neperiodiskai pasikartojanciy vienody atomy sluoksniy ar sluoksniniy pakety, turi silicio
karbidas, Zérutis. Viena polimorfiné modifikacija, kei¢iant salygas, gali pereiti i kita. Polimorfizma
vadina grjZtamuoju (enantiotropiniu), kai vienos modifikacijos virtimas { kita yra griztamas.
NegrjZtamasis polimorfizmas vadinamas monotropiniu. Vieninés medziagos polimorfizmas
vadinamas alotropija. Alotropijos pavyzdys — jau minétieji deimantas ir grafitas.
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Pagal rySio tarp atomy homodesminéje struktiiroje arba tarp struktiriniy fragmenty
heterodesminéje struktiiroje pobtidi kristalai skirstomi | kovalentinius (pavyzdziui, silicio karbidas SiC,
deimantas C), joninius (natrio chloridas NaCl bei kiti Sarminiy metaly halogenidai), metalinius (metalai
ir intermetaliniai junginiai), molekulinius (ju pavyzdziai jau buvo nurodyti anksciau, pridursime dar
inertiniy dujy kristalus) ir vandenili§kuosius (pavyzdziui, ledo kristalai).”

Toks skirstymas yra salyginis, nes vienokios struktiiros kristalai gali laipsniSkai virsti kitokios
struktiiros kristalais. Nustatyta, jog patvariausia kristaliné struktiira yra tokia, kuri tam tikrame
slégyje ir tam tikroje temperatiiroje turi maziausia laisvaja energija, t. y. ta energija, kuria galéty
i8skirti kristalas, keisdamas savo struktiira i dar stabilesng, jei tokia galéty biti.

Kristalo laisvaja energija reikia skirti nuo kristalinés gardelés energijos, t. y. nuo energijos,
reikalingos kristalinés strukttiros suardymui, jos i$sklaidymui i elementus: atomus, jonus ar molekules.

Kristalinés gardelés energija visy pirma priklauso nuo cheminio rysio tarp gardelés elementy
tipo, o taip pat ir nuo jos sudéties, t.y. nuo paciy ta gardele sudaranciy elementy (ju branduoliu
elektrinio kriivio, atomy elektroninio apvalkalo iSorinio sluoksnio bei posluoksnio numeriy, atstumy tarp
elektrony ir branduoliy ir t. t.). Kristaliniy gardeliuy energijos priklausomybg nuo cheminio rysio tipo
iliustruoja 36—0ji lentele, pateikta 1.9.1.3. skyrelyje. Kad ta energija priklauso ne tik nuo cheminio rysio
tipo, bet ir nuo kristalo sudéties, iliustruoja tos lentelés eilutés, skirtos gelezies ir natrio kristaly
gardeléms, kuriose atomai suriSti metaliSkuoju rySiu. Kaip matyti i§ ty eiluciy palyginimo, gelezies
kristalo gardeliy iSardymui reikia apie tris su puse karto daugiau energijos negu natrio kristalui.

Kristalinéms struktiiroms btidinga simetrija — vienody geometriniy ir fiziniy savybiy kristalo
daliy désningas kartojimasis erdvéje, leidziantis tas dalis sutapatinti, atliekant su kristaly strukttira tam
tikras operacijas (posiiki, veidrodinj atspindi, lygiagrety poslinki), vadinamas simetrijos operacijomis
(o taip pat standZiaisiais judesiais).

Kristaly simetrija galima nagrinéti dviem aspektais: iSoriniu (atskiro kristalo formos
atzvilgiu) ir vidiniu (begalinés kristalinés gardelés mikrostruktiiros atzvilgiu). ISoring kristaly simetrija
vadina morfologine, o viding — erdvine.

Nagringjant kristaly simetrija iSoriskai, nagrinéjamas kristaly iSorinés formos simetriSkumas
ir pagal tai kristalai klasifikuojami { klases (taskines grupes), o Sios — | kristaly sistemas (singonijas).
Tuo tikslu iSskiriami taip vadinamieji makroskopiniai Kristaly simetrijos elementai (postkio asys,
veidrodinio atspindzio plokStumos, inversijos centras ir t.t.) bei juos atitinkancios makroskopinés
kristaly simetrijos operacijos, kurias atliekant, sutapatinamos atitinkamos kristalo dalys ir kristalas
savo kristalografiniy aSiy, sutampanciy su kristalo briaunomis, atzvilgiu vél uzima tokia pat padéti (ta
pacia orientacijg erdvéje), kaip ir pries tos operacijos atlikima.

Morfologinés kristaly simetrijos nagrinéjimu uzsiima kristalografijos (mokslo apie kristalus,
nagrinéjancio atomy iSsidéstymo kiinuose désningumus ir i§ ty désningumy iSplaukiancas kiiny
savybes) dalis, vadinama geometrine kristalografija.

Nagrinéjant viding kristaly simetrija, tiriama vidiné Kkristaly struktiira, t. y. kristalo elementy
(atomy, jony, molekuliy) iSsidéstymo kristalo viduje geometrija (konfigiiracija), to iSsidéstymo
simetriSkumas ir periodiSkumas. PlokStumomis, einanCiomis per kristalo elementy centrus, kristalai
suskaidomi i elementarius narvelius, sudarancius to kristalo erdving struktiira — kristaling gardele — ir
nagriné¢jama elementariyjy narveliy forma, nustatomas ta narvel] sudaranéiy atomy skaiéius, ju
iSsidéstymas vienas kito atzvilgiu, ivedami taip vadinamieji mikroskopiniai kristaly simetrijos
elementai, atsirandantys, ivedus slinkimo operacijas, ir papildantys makroskopinius kristaly simetrijos
elementus begaliniy kiiny simetrijos elementais. [vedus lygiagretaus poslinkio (transliacijos)
operacija, ivedama erdvinés gardelés savoka, reiSkianti tokia kristalinés gardelés schema, kurioje
atspindimi tik poslinkiy geometrijos parametrai ir todél nenurodomas konkretus atomy i$sidéstymas.

Kristaly vidinés struktiiros ir jos simetrijos, vadinamos erdvine Kkristaly (tiksliau, kristalinés
gardelés) simetrija, nagrinéjimu uzsiima kita speciali kristalografijos mokslo dalis — struktiiriné
kristalografija.

Struktiiriné kristalografija, taip pat kaip ir geometriné, uzsiima ir kristaly klasifikacija. Ji,
atsizvelgdama { kristaly vidinés struktiiros simetrija, i$skiria taip vadinamas kristalinés strukttiros
erdvines grupes.

Suprantama, jog kristaly iSoriné (morfologiné) simetrija atsiranda visy pirma dél paciy kristaly
sandaroje egzistuojancios vidinés (erdvinés) simetrijos ir kad tarp ty simetriju, o kartu ir tarp kristaly

* Platiau apie kristaly klasifikacija pagal cheminio rysio tipa, bei apie to rySio energija skaitytojas
gali pasiskaityti labai atsakingai ir nuosekliai paraSytame gana turiningame studentés Redos

referatas reik§mingai papildo §i — 1.9.1.4. — skyreli. Jame pateiktas ir literatiiros Saltiniy Sia tema
sarasas.
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iSorinio ir vidinio klasifikavimo sistemy, turi egzistuoti priezastiniai rySiai, iSreiSkiami tam tikrais
désniais, vadinamais Kristalografijos désniais.

Pirmasis toks désnis, priklausantis geometrinei kristalografijai, buvo atrastas ir suformuluotas
dar 1669 m. dany mokslininko N.Stenseno. Tai kampuy pastovumo (arba Stenseno) désnis: tos pacios
medziagos kristaly (net tuomet, kai tie kristalai turi skirtinga iSoring forma) kampai tarp atitinkamy
sieneliy yra pastovis. Toks kampy pastovumas, pastebétas kaip geometrinés kristalografijos fenomenas,
lengvai paaiskinamas struktiirinéje kristalografijoje, prisimenant, jog kristalai formuojasi i$ elementariy
narveliy, turin€iy jiems biidinga forma ir konfigtracija. Tai, kad kampo tarp kristalo sieny dydis
priklauso nuo medziagos, i§ kurios kristalas susideda, nustaté pranciizas Z. B. Romé de Lilis.

Dar metais anksCiau prie§ N.Stensena (t.y. 1668 m.) angly mokslininkas R.Hukas buvo
nustates, jog kristalinés medziagos lydosi pastovioje temperatiiroje, t.y., kad kristalinéms
medziagoms lydantis, ju temperatiira nekinta. Siuolaikin¢ fizika paaiskina §i désninguma tuo, kad,
kristalinei medziagai lydantis, visa Siluminé energija eikvojama kristalinés gardelés suardymui ir tik po
to gali kilti medziagos temperatiira. Grieztai apibrézta lydymosi temperatiira — tai dar vienas pozymis,
skiriantis kristalinius kiinus nuo amorfiniy: amorfiniai kiinai Sildomi minkstéja palaipsniui placiame
temperatiiry intervale.

Kita svarby kristalografijos désnj, permetanti ,tilta“ tarp geometrinés ir struktirinés
kristalografijos, atrado ir 1784 m. suformulavo pranciizy kristalografas R.Z.Hajuji, kurj galima laikyti ir
mokslo apie kristaly simetrija pradininku. Sis désnis, dabar vadinamas Hajuji désniu, arba
racionaliyjy santykiy (sveikyjy skaiciy) désniu, Siuolaikingje savo formuluotéje teigia: kai
koordinaciy aSimis pasirenkamos kristalo briaunos, o matavimo vienetais tose koordinaliy asyse
pasirenkami elementaraus narvelio atitinkamy briauny ilgiai a, b ir c, tai bet kurios kristalo plokstumos,
sutampancios su kokio nors kristalo siena, padéti erdvéje apibiidina triju mazy sveikyju skaiciy h, k ir /
santykis h: k: ¢ .

Skaiciai h, k ir ¢/ dabar vadinami kristalografiniais, arba Milerio, indeksais.

Hajuji désnis ir Milerio indeksy nustatymo algoritmas iSplaukia i§ teiginio, jog kristalai
sudaryti i§ tam tikros formos vienody elementariy narveliy, sudaran¢iy perioding simetriska struktiira —
kristaling gardelg, charakterizuojama kristalinés gardelés periodais — skaiciais a, b ir ¢ — elementariojo
narvelio briauny ilgiais. Priémg §i teigini, gauname, jog bet kuri plok§tuma, sutampanti su kristalo siena,
kirsdama kristalografines asis, atkirs jose atkarpas, kuriy ilgiai, iSmatuoti atkarpomis a, b ir ¢ kaip ilgio
matavimo vienetais, bus kokie tai sveiki skaiciai m, n ir p. Sudarg atvirkstiniy jiems skaiciy santyki
i:l:l ir padauging kiekvieng to santykio narj i§ Siy trupmeny bendrojo vardiklio mnp, gausime

m n p
sveikyjy skaiciy santyki np:mp:mn, i§ kur ir iSplaukia, jog h=np, k=mp, ¢ =mn — sveiki skaiciai.

Skaitytojui gali kilti klausimas, kodél Milerio indeksais nebuvo pasirinkti sveikieji skaiciai m, n
ir p, t.y., kodél reikéjo sudarinéti atvirkstinius skaicius ir ieskoti ty atvirkstiniy skai¢iy santykio
sveikaskaitinés iSraiSkos. Atsakymas i $i klausima gana paprastas ir iSplaukia i$ tos aplinkybés, kad
kristaly sienos biina lygiagrecios tai ar kitai kristalografinei aSiai. Tuomet vienas ar net du i§ skai¢iy m,
n ir p turéty bati lygts begalybei. Atitinkami atvirkstiniai skai¢iai tuomet yra lygts nuliui ir santykis
tarp Milerio indeksy iSreiSkiamas paprastais sveikaisiais skaiciais.

Kadangi kai kurios plokStumos gali kirsti kristalografines asis ne tik pirmame kvadrante, tai
skaiCiai m, n ir p gali baiti ne tik teigiami, bet ir neigiami sveiki skaiciai. Todél neigiami gali biti ir
Milerio indeksai h, k ir /. Rasant Milerio indeksus, minuso Zenklas neraSomas, kaip iprasta, pries
skaiiy, o patalpinamas vir§ jo (panaSiai kaip loginis neiginys), o patys Milerio indeksai,
charakterizuojantys plokStuma, patalpinami i paprastus (lenktinius) skliaustelius (...): (234), (503),

(lﬁ) ir pan. Kai norima Milerio indeksais charakterizuoti ne vieng plokStuma, o visa simetriskai
lygiaver¢iy plok§tumy visuma, tai skaicius h, k ir ¢ patalpina i riestinius (figlirinius) skliaustelius {...}:
{234}, {203} ir pan.

Milerio indeksai vartojami ne tik kristaly sieny (plokStumy) apibtidinimui. Kristaly briauny (ir,
bendrai, krypc¢iy) apibtdinimui naudojami tas kryptis apraSantys vektoriai, kuriy koordinatés — ty
vektoriy projekcijos i kristalografines asis. Ty projekciju reikSmés u, w ir v vadinamos Kristalo briauny
(ir, bendrai, krypties) Milerio indeksais. Kad bty galima atskirti, ka zymi konkrettis Milerio indeksai

(plok$tuma ar tiese), skaiciai u, w ir v patalpinami { kvadratinius skliaustelius: [100], [100] ir pan. Kai
norima apibiidinti visas lygiavertes kristalo kryptis, skai¢iai u, w ir v patalpinami { skliaustelius <>

Pavyzdziui, uzrasas (110) reiskia ne tik [110], betir [110], [110] irt. t.
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Aprasant heksagoninés sistemos kristaly sienas, kristalo pagrindo plokStumoje vietoj dvieju
kristalografiniy asiy Ox ir Oy jvedamos trys asys Ox;, Ox,, Ox;, i§sidésé¢iusios toje plokstumoje taip,
kad viena su kita sudaro 120° kampus. Taigi, kartu su kristalografine asimi Oz, gaunama keturiy
koordinaciy x;, X,, X3, Z sistema. Todél, aprasant plokStumas tokioje koordinaciy sistemoje, vietoj triju
Milerio indeksy h, k ir ¢, vartojami keturi Milerio ir Brave indeksai h, k, i, ¢, kurie apskai¢iuojami
panasiai kaip ir Milerio indeksai. Kadangi galioja priklausomybé i=—(h+k), tai treciaji Milerio ir Bravé
indeksa galima apskaiCiuoti zinant pirmuosius du. Kai tas (treCiasis) Milerio ir Bravés indeksas
praleidziamas, tai likg pirmasis, antrasis ir ketvirtasis Milerio ir Bravé indeksai tampa Milerio indeksais.

Struktiiriné kristalografija nesunkiai paaiskina ir dar vieng geometrinés kristalografijos désnj —
1809 m. vokieciy mokslininko K.S.Veiso suformuluota juosty désnj, teigiantj, jog kiekviena kristalo
siena priklauso bent dviems juostoms, lygiagreCioms vienai ir tai paciai tiesei, vadinamai ty juosty
asimi.

Jau minétasis R.Z.Hajuji 1815 m., apibendrindamas kristaly simetrijos nagrinéjimo rezultatus,
suformulavo dar viena geometrinés kristalografijos désni, dabar vadinama kristaly simetrijos désniu.
Sis désnis teigia, jog kristalai gali turéti tik I, ITI, IV ir VI eilés posiikio simetrijos ais. Apie tai, ka
vadina kristalo simetrijos asimis ir kaip nustatoma jy eilé, bus kalbama $iek tiek véliau, o ¢ia apsiribosiu
tik pastaba, jog Sis désnis davé pradzia Kkristaly morfologinés simetrijos teorijai bei geometrinei
kristalografijai ir juo remiantis kristalai skirstomi  kristaly klases (taskines grupes).

1830 m. vokieCiy kristalografas J.F.Heselis, naudodamasis morfologing kristaly simetrija
charakterizuojanciais makroskopiniais simetrijos elementais, apie kuriuos bus kalbama taip pat Siek tiek
véliau, sugrupavo kristalus { 32 kristaly morfologinés simetrijos klases, o 1849 m. pranciizy
kristalografas O.Bravé irod¢, kad tokiy klasiy ir gali buti tik 32.

Tas pats O.Brave 1848 m. iSskyré 14 kristaly erdviniy gardeliy tipy, permetanciy ,,tilta*
tarp kristaly vidinés simetrijos erdviniy grupiy ir morfologinés simetrijos sistemu (singonijy), o
1850 m. suformulavo dar vieng kristalografijos désni, iSreiskianti saryS§j tarp geometrinés ir
struktiirinés kristalografijos i§ vienos pusés ir tarp fizinés ir cheminés Kkristalografijos — is kitos
pusés. Sis désnis, vadinamas Bravé gardeliy désniu, teigia, jog vienody fiziniy ir cheminiy savybiy,
bet skirtingos prigimties kristalai turi ta patj erdvinés gardelés tipa. Tai dar karta patvirtina
sistemos savybiy priklausomybe nuo sistemos struktiiros, apie ka buvo rasyta 1.8. skyriuje, kalbant apie
izomorfizmo désnj.

Brave gardeliy désnio atradimas ir erdviniy gardeliuy tipy iSskyrimas dar labiau paskatino
kristaly vidinés struktiiros tyrimus, juy suri§img su kristaly fiziniy ir cheminiy savybiy tyrimais bei ty
tyrimy rezultaty taikymu technikoje ir kituose moksluose.

Pirmieji kristaly optikos désniai buvo atrasti jau anksc¢iau. Dar 1669 m. dany mokslininkas
E.Bartolinas nustat¢ viesos spindulio dvejopo liaZio kristaluose reiSkinj, o 1815 m. Z.B.Bio
(Pranciizija) ir D.Bristeris (Skotija) suformulavo dabar ty mokslininkuy vardais vadinamus $viesos
poliarizacijos kristaluose désnius.

1880 m. pranciizy fizikai P.Kiuri ir P.ZKiuri atrado pjezoelektros rei§kinj, o 1912 m.
V.Fydricho ir F.Knipingo (Vokietija) atrasta rentgeno spinduliy difrakcija kristaluose leido patikrinti
ir eksperementaliai patvirtinti hipoteze apie gardeling kristaly struktiira. 1913 m. V.L.Bragas (Anglija) ir
G.Vulfas (Rusija) suformulavo rentgenostruktiirinés analizés désni, dabar vadinama Brago ir Vulfo
salyga. Kristaly tyrimai elektroniniu ir joniniu mikroskopu XX a. 5 ir 6 deSimtmetyje leido tiesiogiai
stebéti kristaly struktiiros atomus ir molekules, gauti kristalinés gardelés fotografiju.

Tiriant kristaly simetrijos klasiy ir ju fiziniy savybiy simetrijos subordinacija, buvo nustatyti
désningumai, leidusieji suformuluoti kristaly teorijos principus (Noimano, Kiuri). Noimano principas
teigia, jog bet kurios kristaly fizinés savybés simetrijos grupé turi visus kristaly taskinés grupés (kristaly
klasés) simetrijos elementus. Pavyzdziui, piroelektra buidinga 10 klasiy kristalams, kurie turi vieng
simetrijos asj ir su ja sutampancia simetrijos plokStuma, o pjezoelektra — 20 klasiy kristalams,
neturintiems inversijos centro. Pagal Kiuri principg galima numatyti kristalo, pereinancio dél faziniy
virsmy | feromagneting ar segnetoelektring biisena, taskines ir erdvines grupes, t. y. nustatyti rysj tarp
kristalo kaip fizinio kiino fiziniy savybiy i§ vienos pusés ir to kiino vidinés sandaros bei jo iSorinés
formos simetriSkumo — i§ kitos pusés.

1890 m. rusy kristalografas J.Fiodorovas, o 1891 m. ir vokietis S.Senflysas nepriklausomai
vienas nuo kito nustaté, jog egzistuoja kristaly vidinei struktiirai budingy 230 erdviniy grupiy,
besiskirian¢iy viena nuo kitos simetrijos elementais, o todél ir fizinémis bei cheminémis savybémis,
kurios yra panasSios visiems kristalams, priklausantiems vienai ar tai paciai erdvinei grupei.

Kristaly erdviniy grupiy i$skyrimas dar labiau suartino struktiiry kristalografija su fizine ir
chemine kristalografija, padédamas tikslingiau organizuoti fizinius ir cheminius kristaly tyrimus bei
greiciau suvokti ir apibendrinti ty tyrimy rezultatus.
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Taciau ilgainiui paaiskéjo, jog geometrinés ir struktiirinés kristalografijos simetrijos elementy
vis délto nepakanka kai kuriy fiziniy ir cheminiy reikSmiy kristaluose suvokimui. Pavyzdziui,
naudojantis erdvinés simetrijos elementais ir terminais galima apibudinti ir paaiskinti antiferomagnetiko
elektrony ir branduoliy i$sidéstyma, bet ty elementy jau nebepakanka magnetiniy momenty iSsidéstymui
antiferomagnetiko kristale apibudinti ir paaiskinti.

Todél, iSpleCiant ir apibendrinant simetrijos savoka, i kristalografijos moksla buvo jvestos
tokios savokos kaip antisimetrija ir spalviné simetrija.

[vedant antisimetrijos savoka prie kintamyjy dydziy, atitinkanciy tris kryptis fizinéje erdvéje,
pridedamas dar ir ketvirtasis dydis, galintis turéti dar dvi reikSmes *1. [vedus $i dydj, gaunamos jau
nebe 32 taskinés simetrijos grupés, o 58 taskinés asimetrijos grupés ir 1651 erdvinés simetrijos
grupé (Subnikovo grupés) vietoj Fiodorovo isskirty 230 erdvinés simetrijos grupiy.

Priémus, kad tas ketvirtasis dydis gali turéti daugiau nei dvi reikSmes (3, 4, 6, 8,..., 48),
gaunama daugiau taskiniy grupiy (kristaly klasiy) turinti simetrija, vadinama Belovo spalvine simetrija.
Joje i$skiriama 81 taskinés spalvinés simetrijos grupé.

Egzistuoja ir kitos apibendrintos kristaly simetrijos savokos bei jas atitinkancios teorijos:
panasSumo simetrija, kurioje kristalo daliy lygybés reikalavimas pakeic¢iamas jy panasumo reikalavimu,
netiesiné simetrija, statistiné simetrija, kuri taikoma apibtidinant netvarkinguju kristaly, kietyjy
tirpaly bei skystyjy kristaly struktiira.

Kristalografijos moksle (be jau minéty tokiy jo daliy kaip geometriné ir struktiiriné
kristalografija, kristaly fizika ir kristaly chemija) iSskiriama dar ir tokia jo dalis, kuri nagrinéja kristaly
susidaryma ir augima. Ji vadinama genetine kristalografija. Siame skyrelyje apie $ia kristalografijos
mokslo sriti nekalbésime, nes joje nagrinéjami procesai — tai jau 1.9.2. skyrelio tema.

Yra dar viena kristalografijos mokslo dalis, kuri susiformavo apibendrinant geometrinés ir
struktiirinés kristalografijos metodus ir pasiekimus. Ji vadinama apibendrintaja kristalografija ir tiria
kondensuotos biisenos medZiagy sandara ir bendrasias savybes, iSplaukiancias i§ tos sandaros
ypatybiy. Sis mokslas savo dvasia ir metodais gana artimas sistemotyros mokslui ir jo atstovai
galéty vaisingai dalyvauti struktiiry algebros aparato kiirime ir panaudojime. Tai galéty
praturtinti ir sistemotyros ir kristalografijos matematinj aparata.

Dabar kristalografijos mokslo matematinio aparato pagrinda sudaro grupiu teorija, apie kuria
bus kalbama 1.9.1.5. skyrelyje, ir tenzorinis skaifiavimas, uzsiimantis lauky, kuriuose egzistuoja
vienokia ar kitokia itampa (pats zodis ,.tenzorius* yra kilgs i§ lotyniSko zodzio ,tensus®, reiskiancio
itampa, ir yra matricinés diferencialinés konstrukcijos, charakterizuojancios lauko jtampg, pavadinimas),
matematine analize bei tuos laukus charakterizuojanciy tenzoriy algebra (tenzoriy sudétimi, daugyba,
sutraukimu, ju indeksy perstatymu, sistematizavimu, alternavimu ir t.t.). Tenzorinis skaiiavimas
susiformavo, apibendrinant bei vystant diferencialinés geometrijos ir vektorinio lauko teorijos idéjas,
bandant sukurti matematinj ty lauky vektorinés diferencialinés analizés aparatg. Taip buvo sukurtos
tokios konstrukcijos kaip deformacijos tenzorius, klampumo tenzorius, inercijos tenzorius ir t.t. bei
tokiy konstrukcijy algebra, apibendrinanti skaliary ir vektoriy algebra.

Fizikiné kristalografija yra gana artima kietojo kiino teorijai, kurios matematinio aparato
pagrinda sudaro kvantinés mechanikos, apie kuria jau kalbéome 1.9.1.2. skyrelyje, matematinis
aparatas.

Kristaly chemija irgi remiasi kvantinés chemijos mokslu.

Baigiant trumpa kristalografijos mokslo apzvalga, deréty pazyméti, jog geometrinés ir
struktiirinés kristalografijos désniai tiksliai galioja tik idealiems kristalams. Realiis kristalai skiriasi
nuo idealiy tuo, kad juose dél jvairiy priezasCiy gali atsirasti ir egzistuoti tie ar kiti defektai,
pazeidziantys idealaus kristalo struktiiros idealia tvarka.

Kristaly defektus skirsto i statinius ir dinaminius.

Statiniai kristaly defektai — tai kristaly struktiros defektai, kurie susidaro, kai augantj kristala
paveikia stipriis iSoriniai poveikiai: neutroning, rentgeno, ultravioleting, elektroniné ir t.t. radiacija,
mechaninés deformacijos, Siluminiai bei stipraus elektrinio lauko poveikiai ir t. t. Tie defektai gali buti
nulmaciai (taskiniai), vienmaciai (linijiniai), dvimaciai (plokStuminiai) ir trimaciai (tliriniai). Statiniai
defektai gali atsirasti ir dél {vairiy priemaisy.

Dinaminiai kristaly defektai gali atsirasti dél kristalinés gardelés elementy Siluminio judéjimo
— kristalinés gardelés mazgy virpesiy apie pusiausvyrigsias padétis. Dél ty virpesiy atsirandancios tam
tikros poliarizacijos ploks§¢ios harmoninés bangos gali biiti iSilginés ir skersinés, o pagal daznj —
optinés ir akustinés. Ty virpesiy energijos kvantai vadinami fononais. Kristaly defekty nagringjimui
galima taikyti ir fizikinés ir statistinés kristalografijos metodus.

Grisime prie kristaly formos iSorinés (morfologinés) ir juy vidinés sandaros (erdvinés) simetrijos
bei simetrijos elementy nagrinéjimo ir i§ jo iSplaukianéiy kristaly tipiniy struktiiry iSskyrimo ir
klasifikavimo budy.
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Morfologiné Kkristaly simetrija, kaip jau buvo minéta, charakterizuoja iSoring kristalo forma,
jos simetriSkuma. Ta simetrija apibiidina makroskopiniai simetrijos elementai: postkio asis,
atspindZio plokStuma, inversijos centras, posiikio atspindzio asis ir posiikio — inversijos ais. Pirmieji
trys vadinami paprastaisiais makroskopiniais simetrijos elementais, o paskutinieji du -
sudétingaisiais makroskopiniais simetrijos elementais.

Posiikio, arba simetrijos, aS§imi vadinama per kristalo vidy einanti tariamoji asis, aplink kuria
kampu ¢ pasukto kristalo orientacija nesiskiria nuo pradinés. Pagal maziausia tokio kampo ¢ dydi

o

apskai¢iuojama posiikio asSies eilé p = . Egzistuoja kristalai, turintys IL, III, IV ir VI eilés posikio
asis, t.y. turintys 180° 120° 90° ir 60° posiikio kampus @, sutapatinan¢ius Kristalo orientacija. Vieni
kristalai gali neturéti simetrijos asiy, o kiti gali turéti net kelias tokias asis.

AtspindZio, arba simetrijos, plok§tuma vadinama plokStuma, dalijanti kristala { dvi dalis,
kuriy viena yra antrosios veidrodinis atspindys. Kai kurie kristalai gali turéti ne viena, o kelias
atspindzio plokStumas. Kuo daugiau simetrijos plok§tumy turi kristalas, tuo jis atrodo ,,simetriSkesnis®.
Ta pati galima pasakyti apie simetrijos aSies eilg: kuo didesné kristalo simetrijos aSies eilé, tuo daugiau
kristale ,,simetrijos*.

Inversijos, arba simetrijos, centru vadinamas kristalo taskas, kurio atzvilgiu kiekviena
kristalo taska atitinka tiek pat nuo to centro priesinga kryptimi nutolgs to paties kristalo taskas.

Posiikio — atspindZio, arba inversijos, a§j atitinka posiikio aSis ir kristalo simetrijos aSiai
statmena atspindzio plokStuma. Apie atspindzio plokstumy, statmeny postkio asims, zZyméjima bus
kalbama Siek tiek véliau.

Posukio — inversijos a$j atitinka posiikio aSis ir inversijos centras. Apie Sias aSis ir ju
zyméjima taip pat bus kalbama Siek tiek véliau.

Atliekant simetrijos operacijas — sukimg ir atspindj — bei ju kombinacijas makroskopiniy
simetrijos elementy atzvilgiu, susidaro jau minétosios 32 taskinés grupeés — kristaly simetrijos klasés
(arba tiesiog — kristaly klasés).

Kristaly klasés nusako kristaliniy daugiasieniy simetrija. Tos pacids simetrinés geometrinés
figliros (pavyzdziui, kristalo) bet kuriy dvieju simetrijos elementy atitinkama kombinacija gali buti
lygiaverté treiajam simetrijos elementui, priklausanciam tai paciai figlirai. Remiantis Sia simetrijos
elementy savybe galima jvesti matematines operacijas su simetrijos elementais ir nusakyti kristaly
savybes, naudojantis jau minétaja grupiy teorija, kurios pagrindai bus iSdéstyti 1.9.1.5. skyrelyje.

Kristalografijoje makroskopiniy simetrijos elementy ir kristaly klasiy Zyméjimui taikoma
tarptautiniy, arba Hermano ir Mogeno, simboliy sistema.

Skaiciais 2, 3, 4, 6 reiSkianciais simetrijos aSies eil¢ p, Zzymimos II, III, IV ir VI eilés posiikio
aSys, o skaiCius 1 zymi simetrijos nebuvima (asimetrija). Skai¢iai su bruks$niais virSuje (1,2,3,4,6)
zymi atitinkamas posiikio — inversijos aSis. ASis 1 tapati inversijos centrui, asis 2 - atspindzio
plokstumai m, kuri eina per posiikio a3j, adis 3 — aies 3 ir inversijos centro kombinacijai, asis 4 yra
savarankiSkas simetrijos elementas, o aSis 6 yra asies 3 ir jai statmenos atspindzio plokStumos
kombinacija. Atspindzio plokstumy, statmeny postikio asims, simboliai yra trupmenos, kuriy skaitikliai
— posiikio asiy numeriai, o vardikliai — raidé m (pavyzdziui, 2/m, 4/m, 6/m).

Apibtdinant kristaly simetrijos klases (taskines grupes), paprastai nurodomas minimalus
simetrijos elementy skaiCius, kuris vienareikSmiskai i$skiria ta simetrijos klasg¢ i§ kity. Pavyzdziui,
uzra$ius simbolj 2/m, jau nebenurodomas simetrijos centras, nes tokio centro buvima rodo asis 2 ir jai
statmena atspindzio plokStuma m. UZzrasius simboli 3m, jau nebenurodomos trys antros eilés postkio
aSys ir inversijos centras, nes jy buvima rodo asis 3 ir per ja einancios trys atspindzio plok§tumos.

Simetrijos operacijos, susidedancios i§ posikiy, apibudina kristalus, susidedancius i§ lygiu
sutampanciy daliy, ir vadinamos pirmos riiSies operacijomis.

Simetrijos operacijos, susidedancios i§ atspindziy ir inversijos, apibiidina kristalus,
susidedancius i§ veidrodiskai lygiy daliy, ir vadinamos antros riiSies operacijomis.

Operacijos su struktiiromis bus nagrin¢jamos 1.9.2. poskyrio skyreliuose ir §ias pirmos ir
antros riiSies simetrijos operacijas deréty prijungti prie ten nagrinéjamy tipiniy operacijy su
struktiiromis.

Pagal kristalografiniy asiy sistema simetrijos klasés grupuojamos | 7 Kkristaly sistemas
(singonijas), kitaip dar vadinamas kristalografinémis sistemomis.

Singonijos — kristaly simetrijos klasiy ansambliai, turintys bendry simetrijos pozymiy. [ tas
7 singonijas kristalai grupuojami pagal elementariojo narvelio kristalografiniy asiy sistemos kampus
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o, B ir y tarp kristalografiniy asiy (zidir. 89 pav.) ir to narvelio briauny ilgius — atkarpas a, b, ¢ (zitir. ta
pati 89 pav. ir 38. lentelg).

Monoklininé

Trigoniné Heksagoniné

89 pav.

Minétyju septyniy singoniju charakteristikos (kampy o, 8 ir y dydziai bei parametry a, b ir ¢
santykiai) pateiktos 38. lenteléje. Nurodyti ir singonijas atitinkantys gardeliy centruotumo tipai: P —
paprastos gardelés, centruoty pagrindy — C, centruoto pavir§iaus — F ir centruoto tiirio — I. I§ 38.-sios
lentelés matyti, kad egzistuoja 14 tipy gardelés: K singonijoje —3, Q singonijoje —2, O singonijoje —4, T
singonijoje —1, M singonijoje —2, R singonijoje —1 ir H singonijoje 1.

38. lentelé
Singonija Gardelés tipas | Gardelés periodai | Kampai tarp kristalografiniy asiy
Kubiné [K] P,F, 1 a=b=c o=f=y=90°"
Tetragoniné (Q) kvadratiné P 1 a=b#c o=P=y=90°
Rombiné [O] ortogonali P,C,F,J azb#c o=B=y=90°
Triklininé [T] P azb#c o£P#y£90°
Monoklininé [M] P,C azb#c o=y=90°; B#90°
Romboedriné (trigoniné) [R] P a=b=c o=Pf=y=90°
Heksagonine [H] P azbro 0=p=90°; =120°

Singonijos pagal ju elementy simetriSkumo lygi grupuojamos i tris kategorijas.

Didelés simetrijos kategorijai priskiriama kubiné sistema, vidutinés simetrijos kategorijai —
heksagoniné, trigoniné ir tetragoniné sistemos, maZiausios simetrijos kategorijai — triklining,
monoklining ir rombiné sistemos.

Kristaly klasiy paskirstyma j singonijas, o taip pat kiekvienos i§ 32 klasiy simetrijos
apibiidinima, naudojantis Hermano ir Mogeno simboliais, vaizduoja 39. lentelé — kristaly
klasifikavimo sistemos pagal iSorinius simetrijos elementus informacinis modelis, sudarytas Hermano ir
Mogeno simboliy kalba.

39. lentele
. .. .. Kristaly simetrijos klasés | Makroskopiniy simetrijos
Singonijos pavadinimas .. . ..
pavadinimas elementy simboliai
Triklininé Monoedriné 1
Pinakoidiné 1
Monoklininé ASiné diedriné 2
Beasé diedriné m
Prizminé 2/m
Rombiné Rombiné tetraedriné 222
Rombiné piramidiné mm?2
Rombiné dipiramidiné mmm
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. .. .. Kristaly simetrijos klasés | Makroskopiniy simetrijos
Singonijos pavadinimas - . -
pavadinimas elementy simboliai
Tetragoniné Tetragoniné piramidiné 4
Tetragoniné tetraedriné 1
Tetragoniné dipiramidiné 4/m
Tetragoniné trapecaedriné 422
Ditetragoniné piramidiné 4mm
Tetragoniné skalenoedriné 42m
Ditetragoniné dipiramidiné 4/mmm
Trigoniné Trigoniné piramidiné 3
(romboedring) Romboedriné 3
Trigoning trapecoedring 32
Ditrigoniné piramidiné 3m
Ditrigoniné skalenoedriné 3Im
Heksagoniné Heksagoniné piramidiné 6
Trigoniné dipiramidiné 6
Heksagoniné dipiramidiné 6/m
Heksagoniné trapecoedriné 622
Diheksagoniné piramidiné 6mm
Ditrigoniné dipiramidiné 6m2
Diheksagoniné dipiramidiné 6/mmm
Kubiné Tritetraedriné 23
Didodekaedriné m3
Trioktaedriné 432
Heksatetraedriné 43m
Heksoktaedrine m3m
Apzvelge morfologing kristaly simetrija, jos makroskopinius elementus ir kristaly

klasifikavimo sistema pagal iSoring juy simetrija, pereisime prie erdvinés kristaly simetrijos ir jos
mikroskopiniy elementy (sraigtinio posiikio asies ir slenkamojo atspindzio plok§tumos), papildanciy
kristaly simetrijos elementy sarasa.

Mikroskopinj erdvinés simetrijos kristaly elementa — sraigtinio posiikio asj — atitinka tokios
operacijos su kristaly struktiiromis kaip jau anksciau minétas posiikis ir nauja (papildoma) operacija —
slinkimas (lygiagretus poslinkis, arba transliacija). Vykdant posiikio ir slinkimo operacijas kartu,
gaunamas sraigtinis kristalo tasky judéjimas, ir, jei taip judédami kristalai gali sutapti vienas su kitu,
tai sakoma, jog jie turi sraigtinio posiikio simetrijos asi.

Kita mikroskopinj erdvinés kristaly simetrijos elementa — slenkamojo atspindZio plok$tumg
taip pat atitinka dvi operacijos — poslinkis ir atspindys.

Simetrijos operacijos, atlieckamos mikroskopiniy simetrijos elementy atzvilgiu, sudaro grupe,
vadinama erdvine, arba struktiirine grupe. Si grupé isreidkia begaliniy kiiny simetrija.

Kombinuojant poslinkj (transliacija), sraigtini postkj ir slenkamaji atspindj sudaroma 230
erdviniy grupiy. Tai, kaip jau buvo minéta, 1890 m. jrodé J.Fiodorovas, o po mety — ir S.Senflysas.

Kiekviena tokia grupé atitinka tam tikra kristalinés gardelés tipa, kuriam priklauso cheminiy
elementy bei juy junginiy kristalinés gardelés, turincios vienoda simetrijg ir jos kompleksus (lygiaverciy
ir netapatingy kristalinés gardelés mazgy, briauny ir plokstumy visuma).

Kristaliniy gardeliy tipai, gaunami grupuojant tas gardeles { erdvines grupes, Zymimi
didziosiomis lotyniskomis raidémis. Grupés, vadinamos kristaliniy gardeliy tipais, skaidomos i
kristaliniy gardeliy potipius. Kristalinés gardelés tipo potipiai numeruojami ir jy numeriai raSomi po
raidés, Zymincios tipa.

Kristaliniy gardeliy kai kuriy tipy ir potipiy pavyzdziai: Al, arba vario; A2, arba volframo; A3,
arba magnio; A4, arba deimanto; A9, arba grafito; B1, arba akmens druskos; B2, arba cezio chlorido;
B4, arba viurcito; B8, arba raudonojo nikelio sulfido; C1, arba fluorito; C2, arba pirito; C3, arba kuprito;
C4, arba rutilo; G1, arba kalcito; H1, arba $pinelio ir t. t.

Potipiui Al priklauso vario, aliuminio, kalcio, nikelio, aukso, sidabro, y gelezies bei daugelio
nemetaly kristalai; potipiui A2 — volframo, molibdeno, vanadzio, Sarminiy metaly, a gelezies kristalai;
potipiui A3 — magnio, cinko, kadmio, titano, cirkonio, teliiro kristalai; potipiui A4 — deimanto,
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germanio, silicio kristalai; potipiui A9 — grafito kristalai; potipiui B1 — Sarminiy metaly halogenidai,
Sarminiy zemés metaly oksidai ir sulfidai; potipiui B2 — cezio chloridas, cinko, berilio, kadmio sulfidai;
potipiui B8 — nikelinas, pirotinas, kobalto sulfidas; potipiui C1 — fluoritas, bario fluoridas; potipiui C2 —
piritas, mangano, kobalto sulfidai; potipiui C3 — kupritas, sidabro oksidas; potipiui C4 — NiF,, FeF,,
MgF,, rutilas TiO,, PbO,.

Kai kuriy kristaliniy gardeliy potipiy struktiiros pateiktos 90 pav.
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Kristaliniy gardeliy pagrindiniy tipy Zyméjimai bei tuos tipus atitinkanéiy medziagy risiy
pavadinimai ir pavyzdziai pateikti 40-oje lenteléje.

40. lentelé
Tipas Medziaga
A |Cheminiai elementai
B |AB formos junginiai, pavyzdziui, NaCl
C |AB, formos junginiai, pavyzdziui, FeS,
D |A,B, (mir n>2), pavyzdziui, ALO;
E |Nekompleksiniai cheminiy elementy junginiai, pavyzdziui, CuFeS,
F  |Junginiai su 2 ar 3 atomy radikalu, pavyzdziui, CoAsS
G |Junginiai su radikalu BX;, pavyzdziui, CaCO;
H [Junginiai su 5 atomy radikalu BX,, pavyzdziui, FeWO,
I [Junginiai su 7 atomy radikalu BX, pavyzdziui, K,PtClg
K |Junginiai su sudétingais radikalais
S |Silikatai
OB |Neorganiniai junginiai su organiniais radikalais
O |Organiniai junginiai

Jau minétasis O.Bravé, nagrinédamas erdvines kristaly gardeles, sudarytas i§ désningai
i§sidésciusiy atomy ar jony — gardelés mazgy, kurie lygiagreciu poslinkiu (transliacija) gali biti
sutapatinti vienas su kitu, iSskyré 14 elementariy narveliy tipy. Dabar tie elementariy narveliy tipai
vadinami Bravé gardeliy tipais. Jie skiriasi vienas nuo kito elementariojo narvelio briauny ilgio
santykiu ir tarpusavio orientacija, t. y. kampais tarp kristalografijos asiy ir, kaip jau buvo minéta, gali
biiti savo rusies ,,tiltu®, riSanciu kristaly erdving ir morfologing klasifikavimo sistemas.

Bravé gardelés skirstomos | 4 risis: 1) primityviaja, arba paprastaja, 2) centruoto pagrindo;
3) centruoto pavirsiaus (F) ir 4) centruoto tirio (I).

Paprastajai rasiai, kuri, naudojantis tarptautiniais Hermano ir Mogeno simboliais, Zymima
simboliais P ar R, buidinga tai, kad gardelés mazgai yra tik elementariojo narvelio vir§iinése.

Centruoty pagrindy riasiai, Zzymimai simboliu C, priklauso gardelés, kurios skiriasi nuo
paprastuyjuy tuo, kad turi dar po mazga dviejy priesingy sieneliy centruose: viena — pagrinde, kita —
virSutinéje sieneléje.
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Centruoto pavirSiaus rasiai, Zzymimai simboliu F, priklauso gardelés, kuriy narveliai turi po
mazga kiekvienos sienelés centre, t. y. turi mazgus visose narvelio vir§tinése ir visy jo sieny centruose.

Centruoto turio raSiai, Zymimai simboliu I, priklauso gardelés, turinios mazgus visose
gretasienio virSiinése ir dar viena mazga narvelio centre.

Pagal singonijas Bravé gardelés skirstomos { triklinines (Hermano ir Mogeno simbolis 1),

monoklinines (2/m), tetragonines (4/mmm), rombines (mmm), romboedrines, arba trigonines (3m),
heksagonines (6/mmm) ir kubines (m3m).

Kubinei sistemai priklauso 3 Bravé gardeliy tipai (Zitr. 91 pav. ir 38. bei 39. lenteles). Sios
sistemos kristaly pavyzdziai: deimantas, valgomosios druskos, pirito ir kieto CO, kristalai. Sios sistemos
kristalai turi daugiausia simetrijos elementy ir gali turéti ne tik kubo, bet ir oktaedro bei tetraedro forma.
Siai sistemai priskiriama ir tokiy brangakmeniy kaip granatai grupé (almandinas, heronitas, piropas,
demantoidas, spesartinas, grosiuliaras ir kiti).

91 pav.

Rombinei sistemai priklauso 4 Bravé narveliy tipai (Zitir. 92 pav. ir 38. bei 39. lenteles). Sios
sistemos kristaly pavyzdziai: baritas, i§ kurio gaminamas medicinos reikméms naudojamas baris,
olivinas — gelezies ir magnio silikatas (olivino atmaina yra skaidrus Zalsvas brangakmenis chrizolitas),
ivairts topazai (auksiniai, rausvieji, melsvieji, daugiaspalviai, bespalviai).

Monoklininei sistemai, kuri yra viena labiausiai paplitusiy gamtoje kristaly sistema, priklauso
2 Bravé narveliy tipai (zitr. 93 pav. ir 38. bei 39. lenteles). Jie pazyméti simboliais P 2/m, C 2/m ir Siek
tiek panasiis { rombinés sistemos narvelius, nes Kaip ir rombinéje sistemoje a#b#c ir a=y=90°, taliau
skiriasi nuo jos tuo, kad rombingje sistemoje ir kampas B=90°, kai tuo tarpu monoklininéje sistemoje
B=90°. Monoklininés sistemos kristaly pavyzdziai: gipso, kuris randamas ir Siaurés Lietuvoje, kristalai;
vario junginys lazuritas, i§ kurio dar Antikos laikais buvo gaminami puikiis mélyni dazai; mineralas
ortoklazas, kurio kietumas Moso skaléje laikomas kietumo, lygaus 6 vienetams, etalonu (kieCiausio
mineralo — deimanto — kietumas toje skaléje prilygintas 10 vienety, o talko — 1; Moso kietumo skalé
néra tiesiné: ortoklazas tikrai yra apie 6 kartus kietesnis uz talka, taciau deimanto kietumas yra ne 10, o
apie 40 karty didesnis). Monoklininei sistemai priklauso taip pat geleZies ir magnio silikatas, vadinamas
augitu bei eilé kity mineraly.
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Triklininei sistemai priklauso tik vienas Bravé narveliy tipas. Jis parodytas 93 pav. ir

pazymétas Hermano ir Mogeno simboliu P1. Siai sistemai priklauso kristalai turintys maZiausiai
simetrijos elementy, nes joje elementaraus narvelio briaunos yra nelygios (a#b=c), nelygis ir kampai
tarp kristalografiniy a$iy (a#P=y) ir be to jie nelygis 90°. Neveltui kristaly klasés, priklausancios

triklininei sistemai (monoedring ir pinakoidin¢), Zymimos Hermano ir Mogeno simboliais P1 ir P1. Siai
sistemai priklausanciy kristaly pavyzdziai: chalkantilo (vario sulfato) kristalai; plagioklazas — magminiy
uolieny mineralas, kurio sudétyje randama natrio ir kalcio; aksinito, randamo Brazilijoje, kristalai.

Tetragoninei sistemai priskiriami 2 Bravé narveliy tipai. Jie taip pat pavaizduoti 93 pav. ir
pazyméti simboliais P4/mmm ir I[4/mmm. Kadangi §i sistema skiriasi nuo kubinés tik tuo, kad c=a=b, tai
$ios sistemos kristalai turi gana daug simetrijos elementy (Zidir. 39. lentele). Siai sistemai priklauso tokie
brangakmeniai kaip cirkonai (ryskiai raudoni, auksiniai, zali, mélyni, rudi ir t. t.), kuriuos nuo amziy
naudojo Indijos juvelyrai; tamsiai zali vezuviano kristalai, randami Sibire; oranziskai raudoni vulfenito
kristalai, randami JAV, §vino ir molibdeno turinciose riidos gyslose. Tetragoninei sistemai priklauso ir
mineralo chalkopirito (vario sulfido) kristalai.

Trigoninei (arba romboedrinei) sistemai priklauso tik vienas Bravé narveliy tipas. Jis

pavaizduotas 94 pav. kairéje puséje ir pazymétas simboliu R3m . Siai sistemai priklauso visiems mums
zinomo kvarco kristalai. Jiems priklauso ir | leda panasis kalny kristolo kristalai, kurie senovéje buvo
laikomi ,taip kietai suSalusiu ledu, kuris jau niekada neatitirps®. I$ to ir kilo Zodziai ,kristalas“ bei
»kristolas®, nes ,kryos® graiky kalboje reiskia Saltj. Todél ir terminas ,kriogeninés technologijos*
reiskia Saldymo technologijas bei ivairias kitas technologijas, suri$tas su Saldymu.

Trigoninei sistemai priklauso ir korundas bei jo atmainos — brangakmeniai rubinas ir safyras, o
taip pat ir eilé kity mineraly, kaip, pavyzdziui, gana tobulai skalus kalcitas (kalcio karbonatas), sideritas
ir kiti.

Heksagoninei sistemai priskiriamas vienas Brave gardelés
narvelio tipas. Jis pavaizduotas 94 pav. deSinéje puséje. Heksagoninei
sistemai priklauso superfosfato gamybai naudojami apatity kristalai ir
berilai bei jo atmainos — ivairlis smaragdai, akvamarinas, heliodoras,

morganitas. Pagal heksagoninés sistemos désnius kristalizuojasi ir ledas,
pagal tuos désnius ,auga“ ir ,pieSiniai“ ant uzSalusio lango bei
krintancios snaigés, taciau dél snaigés kritimo metu atsirandanciy joje
virpesiy kiekviena snaigé yra ,.individuali“ — skiriasi nuo kity snaigiy
savo detalia (,,mikroskopine‘‘) konfigtiracija.

Heksagoninei sistemai priklauso ir jau ne karta minétasis
grafitas, kurio kristaluose kiekvienas anglies atomas yra susijes su kitais

94 pav. trimis anglies atomais, esanciais su juo vienoje plokStumoje (zidr. 90 pav.

piesineli A9 ir 38. bei 39. lenteles). Visa grafito kristaliné gardelé

sudaryta i$ tokiy sluoksniy, tarp kuriy yra platiis tarpai, dél ko tie sluoksniai suristi gana silpnai ir todél

gana lengvai gali slinkti vienas kitu. Taigi, i§ grafito struktiiros iSplaukia jo mink§tumas (Moslio skaléje

jo kietumas lygus 1+2) ir tokia jo savybé¢, kad grafitu galima rasSyti. Todé¢l grafitas ir naudojamas
piestuky gamyboje.

Tie patys anglies atomai, susijunge i kubinés singonijos kristaling gardele, kurioje kiekvienas
anglies atomas stipriais kovalentiniais rySiais jungiasi su visais keturiais kaimyniniais atomais, sudaro
deimantg — kieCiausia gamtoje sutinkama natiiraly minerala, kurio atskiri kristalai gali turéti oktaedry,
rombododekaedry bei kuby formas. Ir tik dirbtiniu biidu pavyksta sukurti Siek tiek kietesnes uz deimanta
medziagas, pavyzdziui, volframo karbida.

Kristalo kurio nors atomo (ar jono) artimiausiyjy gretimy ir vienodai nutolusiy atomy (ar jony)
skai¢ius vadinamas kristalo koordinacijos skaitiumi. Si savoka, nors ir artima, tadiau nesutampa su
1.9.1.3. skyrelyje minétu kompleksinio junginio koordinaciniu skai¢iumi.

Tiesés, jungiancios kristalo gretimy atomy (jony) centrus, sudaro Kkristalo keordinacinj
daugiasienj, kurio centre yra tiriamasis atomas. Vienodus koordinacinius daugiasienius atitinka vienodi
koordinaciniai skaiciai, taciau vienodus koordinacinius skai¢ius gali turéti ir skirtingi koordinaciniai
daugiasieniai.

Tetraedrinés bei oktaedrinés struktiiros puslaidininkiy kristaly koordinaciniai skaiciai biina 4
bei 6, centruoto kubinés struktiros metaly kristaly koordinaciniai skaiciai yra lygiis 8, o glaudziai
supakuoty, kubinés bei heksagoninés struktiiros metaly koordinaciniai skaiciai yra lyglis 12. Kristaly
koordinacijos skaiCius yra tarpatominiy ry$iy tankio kristalinéje struktiiroje charakteristika.

IS to, kas Siame skyrelyje buvo pasakyta apie kristalus, matome, jog kristalografijoje kristalai
apibiidinami ir savo iSorine forma, nurodant kristalo singonija ir taskine grupe (klasg), ir savo
vidine (t. y. kristalinés gardelés) struktira, nurodant atomy (jony, molekuliy) iSsidéstyma kristale.

R 3m P 6/mmm
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Kristalo vidiné struktiira nusakoma, nurodant Bravé gardelés tipa, erdving grupg, elementariojo narvelio
forma, jo matmenis, atomy (jonu) skai¢iy bei ju koordinates elementariame narvelyje, cheminiy rysiy
ilgius ir kampus, kristalo koordinacijos skaiciy ir tarpatominiy rysiy tipa.

Nors kristaliné struktiira ypac¢ biidinga mineralams ir, bendrai, kietoms neorganinéms
medZiagoms, taciau nereikéty manyti, jog kristalai formuojasi tik medZiagos kietojoje fazéje ir tik
negyvojoje gamtoje vykstanciuose procesuose. Egzistuoja ir taip vadinamieji skystieji kristalai —
organinés medziagos, kuriy molekulés yra pailgos ir srityse, talpinangiose iki 10°~10° molekuliy, tam
tikrame temperatiiros bei koncentracijos intervale iSsidésto lygiagreciai ar beveik lygiagreciai. PanasSiai
kaip ir feromagnetikuose, tokios sritys vadinamos domenais. Patys domenai daZniausiai biina
netvarkingai issidéstg, taCiau, veikiant iSoriniams veiksniams (elektros bei magnetiniams laukams,
mechaniniams poveikiams ir pan.), o taip pat paties skyscio tekéjimui, lengvai keicia savo orientacijg ir
gali tapti vienodai ar beveik vienodai orientuotais. Skystieji kristalai gana pla¢iai naudojami
elektronikoje, ivairiy matavimo prietaisy indikatorivose, elektroniniuose rankiniuose laikrodziuose,
mikrokalkuliatoriuose, kompiuteriy monitoriy ir televizoriy ekrany gamyboje.

Kristaline struktiira turi ir baltymai, tik ju molekulés ir ju kristalinés struktiiros yra gana
sudétingos. Baltymuy kristaly sudétyje biina nuo 10° iki 10* atomuy, o to kristalo gardelés periodas — nuo

100 iki 200 11 (angstremy), kai tuo tarpu paprasty cheminiy junginiy elementariy kristaly sudétyje btina
iki 10 atomy ir ju kristaly gardeliy periodai — nuo 3 iki 5 zgx, o molekuliniy junginiy kristalai jau truputi
didesni — iki 100 atomy ir iki 5-15 /1 Dar didesnius kristalus gali sudaryti vitaminai (iki 100 atomy ir
iki 20-30 f\ ). Teigiama, jog ir viena i§ gyvybés formy — virusai — taip pat yra stambiis kristalai. Jy

o
sudétyje yra apie 10°~10° atomuy, o ju gardelés periodas — apie 2000 A .

Kaip jau buvo minéta Sio skyrelio pradzioje, didziajai organiniy kristaliniy junginiy daliai
budinga saleliné struktura, kurioje molekulés suristos palyginti silpnais molekuliniais ryS$iais (zitr.
37-ja lentelg).

Tuo ir baigsiu kristaly tipiniy struktiiry apZvalga, kurios tikslas buvo ne tik supazindinti
su tipinémis kristaly struktiiromis ir jy klasifikavimo sistemomis, apie kurias (kaip formalaus
sistematizavimo pavyzdi) buvo kalbéta Sios mokymo priemonés ,Ivade“, bet ir pagilinti tokios
svarbios struktiiry teorijai ir visai sistemotyrai savokos kaip simetrija suvokima.

Pirmajj Sio skyrelio tikslg, manau, galime laikyti jau pasiektu, o ties antruoju tikslu dar
deréty stabteléti ir simetrijos savoka panagrinéti Siek tiek visapusiSkiau, t.y. ne tik iS§
kristalografijos, bet ir i§ bendrasisteminiy pozicijy.

Tikiuosi, jog po susipazinimo su Siuo skyreliu skaitytojui turéty paaiskéti, kad egzistuoja
iSoriné (kristalo iSorinés formos) ir vidiné (kristaly vidinés sandaros) simetrija ir kad tos savokos,
nors ir susijusios, tafiau néra tapacios. D¢l Sios priezasties kai kuriy kristaly kai kurios savybés yra
simetrinés vieny simetrijos elementy atzvilgiu ir nesimetrinés kity elementy atzvilgiu, o nagrinéjant dar
kai kurias kristaly savybes tenka simetrijos savoka iSplésti ir apibendrinti, jvedant antisimetrijos,
spalvotosios simetrijos, panaSumo simetrijos ir pan. savokas.

ISorinés ir vidinés simetrijos savoky dalinis nesutapimas yra ne tik kristalografijai
budingas reiSkinys. Kad tai yra bendrasisteminis reiSkinys galima pailiustruoti paprastu pavyzdziu i$
»magiSkyjy kvadraty® teorijos.

Tarkime, jog turime skaiCiy 1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9 seka, kuri kartu yra ir aritmetinés progresijos
pirmyju devyniy nariy seka su skirtumu d=1 ir pirmuoju nariu a,=1. Sia seka galime laikyti , simetriska*
centrinio nario as=5 atzvilgiu, nes dvieju vienodai nutolusiy nuo ,.inversijos centro* as=5 nariy suma
visada pastovi ir lygi 10. Tikrai: aj+ag=a;+a;=a,+ag=a,+ay=10.

Pabandysime $ia vienmate simetring struktiira transformuoti j dvimate simetrine
struktiira su inversijos centru — elementu as=5 dvimatés struktiiros centre, t. y. pabandysime sudaryti
kvadrating matrica, 3x3, turinCia tokia savybe, kad tos matricos kiekvieno stulpelio, kiekvienos eilutés ir
kiekvienos jstrizainés nariy suma biity pastovi ir lygi 15. Tokia kvadratiné matrica vadinama treciosios
eilés ,,magiSkuoju kvadratu“.

Kadangi kiekvienas tos matricos elementas vienu metu turés priklausyti ir eilutei ir stulpeliui,
tai iSraSysime nagrinéjamos linijinés simetrinés struktiiros narius dvimatéje erdvéje, grupuodami po
tris elementus, t. y. po tiek nariy, kiek ju ieis i matricos eilutg, stulpelj ar istrizaing. Pa¢ia dvimatg erdve
padalinsime i treCiosios eilés kvadratus, ir i ,,centrinio kvadrato® istrizaing jraSysime ,,centrini* tiesinés
simetrinés struktiiros nariy trejeta su centriniu nariu as=5 centre, kaip tai parodyta 95 ,,a* pav. Kitus
trejetus iraSysime pastumtus vienu langeliu | apacia ir i desing bei i kairg ir i virSy ,,centrinio® trejeto
atzvilgiu.
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Po to skaiCius, nepatekusius i ,,centrini“ kvadrata, sukilosime i ,,centrinio” kvadrato tuos
langelius, { kuriuos tie skaifiai patenka kituose kvadratuose. Pavyzdziui, skaiéius ,2“ nepateko i
»centrini kvadrata, o pateko i kito kvadrato desiniji virSutini langeli, todél skaiciy ,,2° perkelsime i
»centrinio® kvadrato deSiniji virSutini langeli. AnalogiSkai perkelsime ir skaiCiy ,,1%, patekusi i kito
kvadrato treCiosios eilutés vidurini langelj, ir skai¢iy ,,8°, patekusi i tos pacios eilutés kairiji langeli, ir
skaiciy ,,9%, patekusi i kito kvadrato virSutinés eilutés vidurini langeli. Tokiu biidu gausime treciosios

eilés ,,magiskaji kvadrata® (zitr. 95 ,,b*“ pav.), kuriame pavaizduoti ir tarpelementiniai rysiai.
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Sio kvadrato uzpildymo algoritma galima gauti ir nedarant piedinélio ,,a“ (zidr. 95 pav.), o
iSkart konstruojant piesinéli ,,b*:

1) iraSome skaiciy ,,1 i kvadrato treciosios eilutés vidurini langelj;

2) judame i$ to langelio istrizai, t. y. didiname kvadrato eilutés numeri i ir stulpelio numeri j
vienu vienetu, atmesdami i§ ty sumy po skai¢iy m, jei tos sumos virsija skaiciy m;

3) kadangi pirmasis sekos skaicius (,,1°) buvo jrasytas i langelj i=3, j=2, tai naujojo langelio
koordinatés bus i=3+1-3=1, j=2+1=3; jraSome | ta langelj skaiciy ,,2* ir vél judame istrizai, pridédami
prie iir j po vieneta;

4) patenkame i langeli i=2, j=1 ir iraSome i ji skaiciy ,,3;

5) kadangi skai¢iumi ,,3“ baigiasi pirmasis sekos nariy trejetas, tai perciname | nauja
»sluoksni“: koordinatg i sumaziname vienetu, o koordinatés j nekei¢iame; patenkame i langeli i=1, j=1 ir
iraSome 1 ji skaiciy ,,4, tuo pradédami antrojo sekos nariy trejeto iraSyma i ,,magiskaji kvadrata*;

6) judédami istrizai i langeli su koordinatémis i=2, j=2 iraSome skaiciy ,,5° ir i langeli i=3, j=3
— skaiciy ,,6%;

7) kadangi ,,6“ — antrojo trejeto pabaiga, tai pakylame i nauja (treCiaji ir paskutini) ,,sluoksni*,
t. y. i langeli i=2, j=3; iraSome i ji skaiiy ,,7* ir vél pradedame judéjima istrizai;

8) pridéje prie i=2 ir j=3 po vienetg patenkame i langelj i=3, j=1, | kurj jraSome skaiciy ,,8;

9) judédami jstrizai, patenkame i langelj i=1, j=2 ir jraSome paskutinj skaiciy ,,9°.

Nesunku pastebéti, kad toks algoritmas uZztikrina | kvadrato langelius jrasomy skaiciy
i8déstymo simetriSkuma kvadrato centro atzvilgiu ir tuo paciu tu skaiciy sumy eilutése, stulpeliuose ir
istrizainése vienoduma, t. y. ir ,,vidini“ ir ,,iSorini* ,,magiskojo kvadrato® simetriSkuma.

Naudojantis apraSytuoju algoritmu sudarytas ir penktosios eilés ,,magiskasis kvadratas™ (zidir.
95 ,.c“ pav.), tik jame langeliu grupes (,,sluoksnius®) sudaro ne langeliy trejetai, o jy penketai. Visy to

+m? 1+25
m=

kvadrato eiluciy, stulpeliy ir jistrizainiy langeliy turiniy sumos lygios -5=65, 0

2

=13.

. . . 1+m
centrinio langelio turinys lygus

Analogiskai sudaryti ir ,,magiskieji kvadratai® atvejams m=7 ir m=9 (zidir. 96 pav.)

37148(59]70|81| 2 |13[24]35
227 31[40]49.] 2 [11]20 36/38[{49]160|71{73]| 3 [14]25
21T23[32]41]43] 3 [12 26/28(39150161{72174( 4 [15
13]15024[33]42[44] 4 16127(29]40]51|62]64]|75( 5
5[14116]25(34]3645 6 (17]19130{41]52(63[65]76
46| 6 | 8|17]126]35]37 7717 [18]20]31{42]53[55]66
38(a7] 7' 9 182729[1 67178 8 110121{32143(54]56
30(39({48]1]10{19]28 57168[79( 9 |11]22]33]4446
47[58169]180f 1 112({23]34]45

m=7 m=9
96 pav.
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Visi ,,magiskieji kvadratai®, pavaizduoti 95 ir 96 pav., yra ,,simetriski ,,iSoriskai®, nes visy
2

1 .
-m, t.y. 15, 65, 175 ir 369.

. e e ey . m
ju stulpeliy, eiluciy ir istrizainiy sumos yra lygios

Nesunku pastebéti ir ty kvadraty ,,vidinj simetriSkuma“: elementy, simetrisky inversijos centro
atzvilgiu, pory suma visada lygi dvigubai inversijos centre esancio elemento reikSmei, t. y. visos tokiy
pory sumos yra vienodos ir lygios m*+1.

Visi §ie ,,magiskieji kvadratai“ neturi posiikio simetrijos asiy, gulin¢iy ty kvadraty plokStumoje,
taCiau turi ketvirtos eilés posiikio simetrijos a$j, kertancia inversijos centra statmenai kvadrato
plokStumai: pasuke aplink asi ,,magiSkojo kvadrato* elementus 90° kampu, gauname ,,magiskaji
kvadratg*, turintj tas pacias ,,iSorines® ir ,,vidines® ,,simetrijos* savybes.

»Magiskieji kvadratai“, pavaizduoti 95 ir 96 pav., turi ir atspindzio simetrijos plokstuma,
sutampancia su kvadrato plokstuma: veidrodinis ,,magiskojo kvadrato“ atspindys — taip pat ,,magiskasis
kvadratas®, turintis atvirks$ting elementy iSdéstymo aplink inversijos centra tvarka: judédami
,»veidrodiniu magiskuoju kvadratu® aplink inversijos centra pries laikrodzio rodykle, gauname ta pacdia
skai¢iy seka, kaip judédami aplink ,,originalaus magiskojo kvadrato® inversijos centra laikrodZio
rodyklés kryptimi.

Cia pavaizduoty ,magiskyjy kvadraty“ ,iSorinis simetriSkumas“ yra juy ,vidinio
simetriSkumo* pasekmé, taciau ,iSorinis simetriSkumas® gali atsirasti ir tada, kada ,,vidinio
simetriSkumo* néra. Tai jrodo 97 ,,a* pav. pateiktas penktos eilés ,,magiSkasis kvadratas®, neturintis
,»vidinés simetrijos®, nes jis neturi net simetrijos centro, taciau turintis ,,iSoring simetrija*: visy stulpeliy,
eiluciy ir istrizainiy sumos yra pastovios ir lygios 65.

by | 1 |31 ]12]42[16] 46|27 c) [ 1 [20]32[44 ]| 14 ] 26| 38
30 [ 11 f41[15]45[26] 7 19 (31 |43 |13 [25]37[ 7
a) [ 1 | 18]10([22] 14 10140 (21 |44 ])25[ 6 |29 30 (49112124 [36] 6 |18
171 9 |21 )13] 5 39 {2043 (24| 5 [35]09 48 [11 [23 [42 | 5 [17[29
8 |25[12] 4 |16 19 149 (23] 4 |34 8 |38 10 (22|41 ] 4 [16]|35]47
2411113 ]120]| 7 48 12213 133]114]37]18 28 [40 [ 3 [15([34[46] 9
1502 [19] 6 |23 281 2 [32 1313617 |47 392 )21 [33[45] 8 |27

m=>5 m=7 m=7

97 pav.

Tai, kad galima sudaryti ,,magiSkuosius kvadratus®, turin¢ius ,,iSoring simetrija“ ir neturinéius
,»vidinés simetrijos®, neturéty stebinti. Juk tam, kad gautume penktosios eilés ,,magisSkaji kvadrata™,
pakanka i$spresti dvylikos tiesiniy lyg¢iy sistema

X1 TX X 31X 41X 57635,

Xo1 X0 X3 X04TX25=635,

Xs51HX57 X531 Xs54TX55=63,

X11HXo 1 FX31 X4 7X51=63,

X12HXr X3t X X563,

X15TX251X35TX451X55=65,

X117 X2 X33 X4s+X55=65,

X15HXo4 X33 X g2 TX5 =63,
turin€ia 25 nezinomuosius. Tokia sistema gali turéti be galo daug sprendiniy, kuriy tarpe gali buti ir
sveikaskaitiniy simetrisky bei nesimetrisky, ka ir demonstruoja 95 ir 97 pav. penktosios eilés
»magiskieji kvadratai®.

,.Magiskojo kvadrato®, neturincio ,,vidinés simetrijos, kuri vaizduoja 97 ,,a“ pav., sudarymo
algoritmas yra panaSus | ta algoritma, kuriuo naudojantis buvo sudaryti turintys ,,viding simetrija™
»magiskieji kvadratai®, pavaizduoti 95 ir 96 pav. Abiejy algoritmy pagrinda sudaro ,,judéjimas istrizai
sluoksniy ribose ir ,,Suoliukas, pereinant i§ sluoksnio i sluoksni*.

Taciau Sie algoritmai Siek tiek skiriasi:

1) norint gauti ,,magiskaji kvadrata™, neturinti ,,vidinés simetrijos*, pradinis langelis, | kur|
iraSomas skaicius ,,1*, pasirenkamas ne paskutinés eilutés viduryje, o kvadrato virSutiniame kairiajame
kampe;

2) judéjimas ,sluoksnio® ribose vyksta ne zemyn { deSing, didinant eilutés ir stulpelio
numerius i ir j vienetu, o aukstyn i deSing, didinant j vienetu ir maZzinant i tuo paciu vienetu,

3) pereinant i nauja sluoksni, eilutés numeris i mazinamas 3 vienetais, o stulpelio j — vienu
vienetu, kas irgi Zymiai skiriasi nuo ,,vidinio simetrisky* ,,magiskyjy kvadraty gavimo algoritmo.
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Naudojantis ka tik apraSytuoju algoritmu ir buvo sudarytas 97 ,b“ pav. vaizduojamas
septintosios eilés ,,magiskasis kvadratas®, neturintis vidinés simetrijos.

Jei, pereidami i$ ,,sluoksnio i sluoksni“, biitume koordinat¢ i ne mazing 3 vienetais, o diding
dviem vienetais, tai bitume gave ta pati penktosios eilés ,,magiskaji kvadrata®, kuris pateiktas 97 ,,a*
pav. Taciau septintosios eilés kvadratas, sudarytas, naudojantis §ivo (paskutiniuoju) algoritmu (zidir. 97
»C“ pav.), jau nebebiity pilnai ,,magiskasis®, nes jo neigiamoji istrizainé jau nebetenkinty ,,iSorisko
simetriSkumo® salygos: jos elementy suma biity jau ne 175 (kaip visy stulpeliy ir eiluciy bei
teigiamosios istrizainés), o 263. Turétume ,,nepilnaja iSoring simetrija*.

Pavyzdéliai su ,,magiSkaisiais kvadratais* rodo, jog iSorinés ir vidinés simetrijos savoky
nesutapimas yra ne tik fizinis (budingas, pavyzdziui, kristalams), o ir matematinis reiSkinys,
galintis buti biidingas bet kurios prigimties struktiroms ir paciai simetrijos savokai. Todél §j
reiSkinj galima laikyti bendrasisteminiu. Tarp paciy vidinés ir iSorinés simetrijos savoky néra
simetrijos: iSoriné simetrija gali atsirasti ir tada, kada sistemos vidiné struktiira neturi simetrijos.

Idomu pazymeéti, kad ir simetrijos operacijuy (posiikio, atspindzio, inversijos) algebra néra
pilnai simetriska: keliy tokiy operacijy rezultatas priklauso ne tik nuo paciy operacijy, bet ir nuo ju
vykdymo tvarkos, kitaip tariant, simetrijos operacijos sudaro grupe, kuri néra komutatyvi grupé. Si
teigini iliustruoja pavyzdélis, pateiktas 98 pav. (,,a* ir ,,b*).

30m
Galiné Si
silena iena
VoA Lubos 6m
) S 6m
24<-12m-> N 2 Galiné
N m .
m Siena ™ v siena
< I’
Grindys ™.B A
Y. 12m
6m
<— 32m —>

98 pav.

Jei vektoriy OA, gulintj ant koordinaciy asies 0z, pradzioje pasuktume aplink asj Oy laikrodzio
rodyklés kryptimi 90° kampu, tai gautume vektoriy 0A’, gulintj ant koordinaciy aSies 0x (zidr. 98 ,,a“
pav.). Po to, pasuke gautaji vektoriy OA' laikrodZzio rodyklés kryptimi 90° kampu aplink asj 0z, gautume
vektoriy OA", gulinti ant koordinaciy asies Oy. Pasuke pastaraji vektoriy laikrodzio rodyklés kryptimi 90
° kampu aplink asj 0x, gautume vektoriy OA"™, sutampanti su pradiniu vektoriumi OA. Tai reiskia, jog
trys postikiai 90° kampu aplink koordinaciy asis Oy, 0z, 0x grazino vektoriy OA i prading padéti.

Jei vektoriy OA pradZioje butume pasuke ne aplink asi Oy, o aplink asi 0x, po to — aplink asj 0z,
o dar po to — aplink asj Oy ta pacia laikrodzio rodyklés kryptimi, tai vektoriy OA, kaip parodyta 98 ,b*
pav., biitume pervedg | padéti 0A", priesinga 0A krypciai. Tai reiskia, jog trys posiikiai 90° kampu
aplink koordinaciy asis 0x, 0z, Oy pakeité vektoriaus OA krypti i prieSinga.

Tai ir jrodo, jog simetrijos operacijy (posiikiy) rezultatas gali priklausyti ne tik nuo paciy
operacijy, bet ir nuo juy sekos. Ir tai bidinga daugeliui operacijy, sutinkamy gyvenime: jei pradzioje
nusveistume duris, o po to jas nudazytume, gautume ne ta pati rezultata, lyginant su tuo, kuris biity, jei
pradzioje duris nudazytume, o po to nuSveistume. Tai rodo, jog ne visos operacijos yra komutatyvios.
Nekomutatyvios matematinés operacijos pavyzdys — matricy daugybos operacija, kai tuo tarpu skaiciy
daugybos bei skaliariné vektoriy daugybos operacijos yra komutatyvios.

ISorinés ir vidinés simetrijos savoky netapatuma iliustruoja ir Zmogaus anatominé sandara:
ideali Zmogaus figiira yra iSoriskai simetriska (ar beveik simetriska), taciau ne visy vidaus organy
i§sidéstymas zmoguje yra simetriskas.

Idomu, kad elektrinis ir magnetinis laukai, kurie, sklindant elektromagnetinei bangai, sklinda
kartu, virsdami vienas kitu, néra absoliuc¢iai simetriski: elektrinio lauko Saltiniai — elektriniai kriiviai
(teigiamasis ir neigiamasis) — gali egzistuoti atskirai, o magnetinai poliai (Siaurinis ir pietinis) atskirai
(vienas be kito) egzistuoti negali.

Taigi, simetrija ir asimetrija — du objektyviis pilnateisiai reiSkiniai, galintys egzistuoti
kartu vienoje sistemoje: sistema, pavyzdziui, gali biiti iSoriskai simetriska, o vidiniai — asimetriska,
kaip, pavyzdziui, jau minétoji zmogaus anatominé struktiira (arba 97 pav. ,magiskieji kvadratai®).
Tokie reiSkiniai negali nedominti sistemotyros mokslo atstovy, nes juose pasireiskia savybés,
bendros daugeliui jvairiy sistemy.

Baigiant simetrijos ir asimetrijos savoky aptarima, norétysi atkreipti skaitytoju démesi {
»~magiSkyjy kvadraty“ sudarymo algoritmo radimo biida, kuris iliustruoja viena gana bendra ir verta
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démesio idéja. Neretai, sprendZiant tg ar kita sudétingesnj uzdavinj, biina naudinga transformuoti
erdves, t. y.pervesti uZdavinj i$ erdvés, turindios viena matavimy skaiciy, j erdve, turinéig Kita
matavimy skaiciy, kaip tai buvo padaryta, ieSkant ,,magiskujuy kvadraty™ sudarymo algoritmo (zitr. 95
pav.): pries sudarant trecios eilés magiskaji kvadrata, buvo sudaryta linijiné (vienmaté) simetriné visy
skai¢iy, kuriuos reikés jraSyti i ,,magiSkojo kvadrato® langelius, struktira (seka), po to ji buvo
transformuota | dvimate struktiira (kvadrating matrica).

Pateiksiu dar viena zaisminga pavyzdélj, iliustruojantj, kaip atrodantis pradzioje nelengvu
»erdvinis* uzdavinys labai lengvai iSsprendziamas, ji pervedus i$ trimatés erdvés i dvimatg.

Sio uzdavinélio salyga yra tokia: ,,Ant 30m ilgio angaro priesingy (galiniy) sieny, turin&iy
kvadrato su krastine a=12m forma, gyvena blaké ir blakénas. Blaké gyvena taske A, vienodai
nutolusiame nuo garazo Soniniy sieny, 1m atstumu nuo luby. Blakénas gyvena kitame angaro gale taske
B, vienodai nutolusiame nuo angaro Soniniy sieny, 1m atstumu nuo grindy. Blakénas daznai aplanko
blakg ir, turédamas automatinj ,,Zingsniamati“, seniai isitikino, kad abu galimi ,trumpiausi keliai
(lubomis ar grindimis) turi vienoda ilgj, lygu 42 m.

Taciau karta, kai jis, pasveikings blak¢ su jos gimtadieniu,truputi ikause¢s dainuodamas grizo
namo, jo ,,zingsniamatis“ parodé 40m. Blakénui po to teko ilgai palauzyti galva, kol jis vél surado ta dar
trumpesni kelia, kurj jis buvo aptikes atsitiktinai. Raskite ta kelig ir Jas.*

Pradzioje daugeliui bandanciy spresti §i uzdavini atrodo, jog kelio, trumpesnio nei 42m, buti
negali, nes tai — ,pats tiesiausias kelias“. TaCiau tai, pasirodo, netiesa. Uzdavinys lengvai
i§sprendziamas, sudarius garazo vidinio pavirSiaus iSkloting, kaip tai parodyta 98 ,.c* pav. Atstumas
/AB/, t. y. jungiancios tuos taskus tiesés atkarpos, einancios per galing siena, lubas, Soning siena, grindis

ir kita siena, ilgis yra lygus /AB/=v32% +247 =842 +32 =8.5 = 40 (m).

Atvirksting situacija, kuomet naudinga i§ dvimatés erdvés pereiti | trimatg, gauname spresdami
galvosiiki, kaip i$ Sesiy degtuky sudaryti keturis trikampius, kuriy krastinés biity tie degtukai (ne ju
pusés ar kitos ju dalys, o patys degtukai).

Erdviy transformavimo metodu mes jau ne karta naudojomés, keisdami modeliuojamo
objekto i¢jimo, i§éjimo ir blisenos erdviu koordinaciuy skaiciy (pavyzdziui, koduodami ty koordinaciy
reikSmes dvejetaingje sistemoje), ir dar ne karta naudosimés kituose Sios mokymo priemonés
skyreliuose.

Taciau griSime prie Sio skyrelio tiksly apzvalgos tgsinio.

Treciuoju Sio skyrelio tikslu buvo periodiSkumo reiSkinio nagrinéjimo pratgsimas ir
periodiSkumo sgvokos apibendrinimas.

Su periodiSkumo reiskiniu laike jau esama susidiirg 1.3. skyriuje bei 1.4.6. skyrelyje ir dar ne
karta susidursime véliau (pavyzdziui, 1.11.9. skyrelyje). PeriodiSkumas laike — labai paplites
reiSkinys, nes ten, kur yra sukimasis bei virpesiai, visur susiduriame su §iuo reiSkiniu. O sukimasis
ir virpesiai — labai daZnai sutinkami reiSkiniai, kuriuos galima priskirti prie bendrasisteminiy
reiskiniy.

Nagrinédami Siame skyrelyje kristaly struktiiras, susidiréme dar su viena sistemotyrai labai
idomia periodiskumo risimi — su periodiSkumu erdvéje, t. y. su periodiSkumu sistemy struktiiroje
bei sudétyje.

Yra ir tokiy labai idomiy reiSkiniy, kurivose periodiSkumas laike sintezuojasi su
periodiSkumu erdvéje. Tokio reiskinio pavyzdys — bangos sklidimas. Panagrinésime $i reiskini ir tuo
paciu ivykdysime 1.9.1.2. skyrelyje duota pasizadéjimg paaiSkinti stovinfiyjy bangy reiskinj ir
savybes. StovinCios bangos atsiranda saveikaujant bégan¢ioms bangoms.

Tarkime, jog plokStumos (pavyzdziui, vandens pavirSiaus) taske O, kurj priimsime dekartinés
koordinaciy sistemos pradzia, dél kuriy nors priezasciy (pavyzdziui, dél to, kad { vandens pavirsiy
smogé imestas akmenukas) atsiranda vertikaliis svyravimai z=Asinet, kurie sklinda nuo tasko O su
pastoviu greiciu v.

Nagrinésime ty svyravimy sklidima asies Ox, gulinCios toje ploks$tumoje, kryptimi tuo idealiu
atveju, kai néra trinties bei kity energetiniy nuostoliy. Bégancios bangos sklidimu vadinamas jos fazés
sklidimas erdvéje, nes bégancios bangos sklidimo kryptimi sklinda ne pati svyruojanti terpé, o tik ty
svyravimy fazé ir svyravimy energija, neperneSdama medziagos. Tai nesunku pastebéti, stebint
Sapeli vandens pavirsiuje: jis tik svyruoja aukstyn — zemyn, bet neplaukia kartu su bégancia banga.

Rasime, kaip, laikui bégant, keisis bangos aukstis z kieckviename aSies Ox taske x, kur x —
nuotolis nuo tasko O.

- . e ey s o X "
Momentu t | taska x ateis banga, kuri i§¢jo i$ tasko O laiko intervalu At = — ankscéiau, t. y. mo-
v

. . . .2
mentu t—> . Todél momentu t taske x turésime bangos aukstj z, lygy Asinm(t X )=Asin ?n[t —ij ,ty.
v v v
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svyravimus z(t,x)zAsinE -2 |=Asin2 AN Asin2 L.x , kur A — svyravimy amplitudé,
T v T Tv T A

2
(n:TTC — svyravimy ciklinis daZnis, T — svyravimy periodas, A=Tv — bégancios bangos ilgis,

t
271(; —%j — bégancios bangos fazé taske x momentu t.

Kai néra trinties ir kity svyravimy energijos nuostoliy, tai svyravimai taske x turés ta pacia
amplitudg A ir ta pati perioda T kaip ir pirminiai svyravimai taSke O ir skirsis nuo pastaryjy tik
svyravimy faze, priklausan¢ia nuo atstumo x.

Jei fiksuotume momenta t ir ziGirétume, kaip kinta bangos aukstis z, keiciantis koordinatei x, tai

t
gautume to aukscio periodisko kitimo erdvéje matematinj modelj z(x)=Asin Zn[E —%] , kur dydziai

t . "
A, ¥ir A biity pastoviis, o dydis x — kintamas. Aukscio z kitimo grafikas z(x) momentu t bity

sinusoidé, turinti amplitude A ir atstumus tarp maksimumo tasky lygius A. Sis grafikas vaizduoty
periodinj auks¢io z kitima erdvéje periodu A.
Jei fiksuotume taska x, tai gautume laike t vykstanciy harmoniniy bangos aukscio z

svyravimy taSke x matematinj modelj z(t)=Asin Zr{%—%], kuriame dydziai A, T ir % biity

pastoviis, o dydis t — kintamas. Taigi, grafikas z(t) fiksuotame taske x vélgi biity sinusoidé, turinti
amplitudg A ir perioda T. Si sinusoidé vaizduotu procesa, periodiskai keiCiantj savo fazg¢ laike periodu
T, t. y. vaizduoty periodinj auksc¢io z kitima laike periodu T.

Keiciantis t ir keiiant X, gaunama dviejy argumenty funkcija z(t,x)=Asin 27{;—%\),

vaizduojanti sklindanciy i§ taSko O harmoniniy svyravimy z=Asinwt periodiSkuma laike ir
erdvéje. Abiejy Siy svyravimy periodai T ir A suristi lygtimi A=Tv. Fiksuodami laiko momenta arba
erdvés taska, mes tuos periodiSkus svyravimus galime stebéti atskirai (pavyzdziui, fotografuodami
banguota plokstumos pavirsiy ar filmuodami bangos auks¢io kitima taske x). Judédami erdvéje ir
laike, galime stebéti abi tas vykstancio proceso periodiSkumo puses kartu.

Lygti z(t,x)zAsinZn(%—%j vadina bégancios bangos lygtimi, arba jos matematiniu

modeliu.

Tarkime dabar, kad banga, sklisdama asies Ox kryptimi, taSke x=/¢ sutinka plokscia klitti ir,
atsitrenkusi 1 ja, pradeda judéti atgal tasko O link, sutikdama ateinancias i§ to tasko bangas ir
interferuodama su jomis.

Panagrinésime du atsitrenkimo { kliitj ir griztancios bangos formavimosi atvejus.

Gali biti toks atvejis, kai atsispindéjusi banga yra atéjusio svyravimy proceso tesinys, t. y., kai,
bangai atsispindint, jos fazé nesikeicia. Taip, pavyzdziui biina, kai garso banga, sklindanti vamzdziu,
pasiekia jo atvira gala. Tada griztan¢ioji banga turi ta pacia faz¢ kaip ir atéjusi banga.

Antruoju atveju, pavyzdziui, kai vamzdzio galas yra uzdaras, remdamiesi tre¢iuoju Niutono
désniu, kad atoveiksmis lygus poveikiui ir turi prieSinga krypti, gauname, jog atsispindéjusi banga turés
priesinga fazg, (t. y. bangos fazé sumazés dydziu , o tai reiskia, jog bus prarasta pusé bégancios bangos
ilgio ).

Panagrinésime abu tuos atvejus, apskai¢iuodami bangy interferencijos rezultatus abiem
atvejais.

Pirmuoju atveju fiksuotame taske x momentu t susitiks dvi bangos: ateinancioji i§ tasko O,
suspéjusi praeiti kelig x, ir griztancioji po atsispindéjimo nuo klitities, jau suspéjusi praeiti nuo tasko O
kelia ¢ +/¢—x=2 /¢ —x. Interferencijos rezultatas bus tu dvieju susitikusiy bangy algebriné suma, t.y.

¢ X+t 20—-x
.2 .2 20— L2n oy
banga z(t,x)=Asin —~ | t— = |+Asin —| t - X ) pAsin 2BV v
T v T \4 T 2
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X 20—x

><cosﬂ—V v :2Asin2—7T t—£ cosz—7T Lox =2Asin 27 t ! X
T 2 T v T\v v T X
X COS 2T fox =2AcosZn£_X~sin27c t .
A A T A

Kaip matome, interferencijos rezultate gauname svyravimus, kuriy aukstis z priklauso nuo
dviejy vieno argumento funkcijy sandaugos. Pirmeji funkcija priklauso tik nuo argumento x ir
vaizduoja béganciy bangy interferencijos rezultato periodiSkuma erdvéje, antroji — tik nuo t ir
vaizduoja gauty svyravimy periodiSkuma laike.

Taskuose x*=/ f(2k+1)%, kur k=0, 1, 2, 3,... ir A yra bégantios bangos z(t,x)=
=2Asin 27{% —%) ilgis, t. y. tos bangos kelias, nueitas per laiko intervala, lygu svyravimy periodui T,

svyravimy z(t,x)=2Acos2 «t f=x

-sin 27{%—%} aukstis z visa laika bus lygus 0, nes z(tx*¥)=

(= 0+ k1) Cy

=2A cos 2 ——— -sin 27 Lz :2Acos(2k+1)£-sin2n —|=0. Tai reiskia, jog
A T X 2 T A

taskuose x*=/ —(2k+1)%, kai k=0, 1, 2, 3,..., jokiy svyravimy nebus ir svyruos tik taskai x,

esantys tarp ju.
Tasky x, esanciy tarp gretimy tasky x*, svyravimams bus biidinga tai, kad jie visi kiekvienu

momentu t turés vienoda svyravimy faze 21:(% —éj ir skirsis tik svyravimy amplitudés dydZziu.

Tai reiskia, jog béganciy bangy interferencijos metu gauti svyravimai skirsis nuo bégancios
bangos svyravimy tuo, kad jy fazé ne bégs aSimi Ox, o keisis tik laike, bidama kiekvienu momentu

o . . X
vienoda visuose ta§kuose tarp gretimy tasky x*. Kitaip tariant, svyravimy z(t,x)=2Acos2 & X

t / t . . o e . .
xsinZTr[?—%j fazé 21:(;—%] , nepriklausydama nuo x, ,,stovés vietoje“, besikeisdama tik laike.

Todél svyravimus z(t, x)=2Acos 21t f=x

. t . . e
-sin Zn(? —éj ir pavadino stovin¢ia banga.

. A . - e L
Taskai x*=/ —(2k+l)z, kuriuose stovin€ios bangos aukstis visada lygus 0, vadinami

2A cos 2n— 2| stovintios bangos amplitude. Kaip matyti i§

stovin¢ios bangos mazgais, o dydis

Sios formulés, stovinfioje bangoje skirtinguose taskuose x svyravimai vyksta su skirtingomis
s e y A . o . .. y
amplitudémis: taskuose x*=/ —(2k+1)z svyravimy amplitudé lygi nuliui, o taSkuose x**=

A A . . . .. . . oy .
=/ -2k 7 =/-k 7 dalinanciuose intervalus tarp dviejy gretimy tasky x* pusiau, stovinéiy svyravimy

ok
—[2A cos 2nT2 —[2A coskn| = 2A . Taskai

*k

amplitudé yra didziausia ir lygi |2A cos2n

A . . .y oL oy . .
x**:ﬁ—kE vadinami stovincios bangos piipsniais. Juose stovinfios bangos amplitudé dvigubai

didesné uz bégancios bangos amplitude. Atstumai tarp gretimy mazgy ir piipsniy lygiis % .
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. . { n .. v s
Laiko momentais t*=T(x+Ej, kur n=0,+1,+2,43,..., stovinfios bangos aukStis visuose

. t* .
taskuose x (o ne tik taskuose x*) tampa lygus 0, nes tuomet sin2 R(T_éj =sin 2n[£+——£j =

=sinnn = 0. Taip atsitinka todeél, kad tais laiko momentais visuose taskuose x abi bégancios bangos —
ateinancioji ir griZtan¢ioji — susitikdamos turi lygias, bet priesingo zenklo fazes ir interferuodamos

gesina viena Kkita: z;(t*,x)+z(t*,x)=Asin2 © r.x + Asin 27 o2 = Asin2mn i T
T A T Y A2 A

+ Assin 27 £+£—2£_X =Asin 27 E+€_—X + Asin 2w E_Z—_x = Asin Il7t+27t€_x +
A2 A 2 A 2 A A
f—szo.
A

Kai laikas t didéja nuo t:tO:T(éJrn) iki t:tI:T(éJrnJr% ), funkcija sin2 n(% —%) didéja nuo

X< Assin| nmt+ 2w
A

X —Asin| nm+2n
A

+A sin(nn —-2n

0 iki 1 ir pasiekia maksimuma. Kai t didé¢ja nuo t=t1=T(£+n+i) iki t=t2=T(£+n+%), funkcija
. t / v ... i o . e l 1, ..
sin2 1 T % pradeda mazéti ir mazéja nuo 1 iki 0. Laikui t toliau didéjant nuo t=t2=T(I+n+5) iki
l 3 N t . ‘. i . S
t:tFT(zﬂH_Z)’ funkcija sin2 7 T toliau mazéja nuo 0 iki —1, ir pasiekia minimuma. Po to,
o . . l 3.... L o t / .
laikui t toliau didéjant nuo t:t3:T(I+n+Z) iki t:t4:T(x+n+1), funkcija sin2 & % vél pradeda

didéti nuo —1 iki 0. Nuo momento t=t,=T (IJrnH) vél kartojasi tas pats periodinis procesas kaip ir nuo

momento to.
Todél stovincioji banga, stovédama vietoje, ,pulsuoja®: 1) laiko intervaluose nuo

t=t0=T(£+n) iki t1=T(£+n+%) aSies Ox intervaluose /—(4k+1) %<x< { —(4k+3) % ji kyla nuo z=0

iki z=2Acos2 ©t

X , pasiekdama taSkuose x**=/ —(4k+2)% maksimaly aukstj z=2A, o intervaluose
A A e e o {—x .

Z—(4k+3)z<x<€ —(4k+5)z stovin€ioji banga leidziasi nuo z=0 iki z=2Acos2 nT , pasiekdama

taSkuose x**=/ —(4k+4)% minimaly auksti (maksimaly gylj) z=—2A; 2) laiko intervaluose nuo

tlzT(ﬁ Jrn+l ) iki '[ZZT(£+H+1 ) aSies Ox intervaluose / f(4k+l)& <x</( —(4k+3) * stovincioji
A 4 by 2 4 4

banga pradeda sligti, nusliigdama nuo z=2Acos2n iki z=0, o intervaluose é—(4k+3)%<x<
A o l 1 o . .
</ —(4k+5)z ta banga pradeda kilti ir momentu t:tZZT(I+n+E) pasiekia lygi z=0; 3) laiko
. 4 ... 1 3. .. . A
intervaluose nuo t=t,=T (KJF +n+5) iki t:t3:T(I+n+Z) aSies Ox intervaluose / —(4k+1)z<x<£ -

(4k+3)z stovin€ioji banga pradeda leistis Zzemyn ir pasiekia minimaly lygi z=—2Acos2n kX , 0

intervaluose f—(4k+3)%<x< <£—(4k+5)% stovin€ioji banga pradeda kilti ir pasiekia maksimaly
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{—x

aukst] z=[2A cos2n

‘, kuris taske x=/ —(4k+4)% tampa lygus 2A; 4) laiko intervaluose nuo
1 3., L . . A A e
t=t3=T(x+n+Z) iki t=t4=T(I+n+1) aSies Ox intervaluose / —(4k+1)z<x<!f —(4k+3)z stovincioji
. o _— . . A A e
banga vél pradeda kilti ir pasiekia lygi z=0, o intervaluose ¢ f(4k+3)z<x<€ f(4k+5)z stovincioji

2A cos2mn

banga slysta zemyn nuo maksimalaus aukscio z= iki 0. Keturi stovinCios bangos

»pulsavimo® proceso ypatingi momentai ty, t;, t, ir t; pavaizduoti 99 pav.

-—> e -—> G
’ ¢ //,/ \\\\ //// \\\\ .
to= T —+n U <A e - X
=2\
oyt
t,=T| —+n+— |¢= X
A 4)1 |
ty,=T| —+n+ —\ VN —>F FEAN —>F =—>X
A o o o
X** Z RN X** NN X**
t3 = T(x +n+ Z 2 X Py 39 X
<:—’ X* X** X* e et ) X* X** X* > o
Klittis

griztanti <o

t
Bégancios bangos : {nuelnantl “==>  Stovinti banga: Mm

99 pav.
Taigi, momentu t, nueinancioji ir griztancioji bangos, biidamos priesingy faziy, slopina viena

kita ir stovin¢ios bangos aukstis tampa lygus 0. Po to per %T nueinancioji banga pasistumia %X i

desing, o griztancioji banga Zk 1 kairg. Sity postimiy rezultate béganciyjy bangy fazés tampa

vienodos, todél ty dviejy bangy sudéties rezultatas — stovin¢ioji banga — vienuose asies Ox intervaluose
per ta ketvirti periodo pakyla | maksimaly auksti, pasickdama taskuose x** auksti z=2A, o kituose

intervaluose maksimaliai nusileidzia, pasiekdama taskuose x** lygj z=—2A. Dar per iT del béganciy

bangy judéjimo juy fazés vél tampa prieSingos ir bégancios bangos nuslopina viena kita. Todél momentu
I L 1 . .

t=t, stovinCios bangos aukstis visuose taskuose x vél tampa lygus 0. Dar per 7 T, per kurj béganciy

bangy fazés artéja viena prie kitos, stovincioji banga vél pradeda kilti ir leistis (tik prieSinguose asies Ox
intervaluose, lyginant su intervalu tarp momenty t, ir t;). Momentu t; (panasiai, kaip momentu t,)
béganciyju bangy fazés vél sutampa ir stovinciosios bangos aukstis (ir gylis) vél pasiekia maksimuma.
Dar per ketvirti periodo (nuo t; iki t4), per kuri béganciyjy bangy (nueinancios ir griztancios) faziy
skirtumas didéja, stovin¢ioji banga sliigsta ir momentu t, jos aukstis visuose taskuose vél tampa lygus 0.
Momentas t, yra visiskai analogiSkas momentui ty, todél toliau viskas vél kartojasi.

Atstuma tarp stovincios bangos gretimy pupsniy, kuris yra lygus atstumui tarp tos bangos
gretimy mazgy, vadina stovin€ios bangos ilgiu. Jis lygiai du kartus trumpesnis uz béganciyjuy bangy
ilgius, t. y. Astor.=0,5Aneg.-

Antrasis stovinciyjy bangy susidarymo atvejis, kai atsispindinti banga praranda pus¢ bangos
ilgio, yra analogiSkas. Skirtumas atsiras tik mazgy ir pipsniy koordinaciy pasiskirstyme erdve¢je ir laike.
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Pirmuoju (jau iSnagrinétu) atveju stovinCiosios bangos aukscio z kitimo formulé

z(t,x)=Asin2 & L.x + Asin 27 L_20x =2Acos2m X lsin2n L , 0 antruoju atveju
T A T A T A

t x ) r—x 1 t 01
z(t,x)=Asin2 t| ——— [+ Asin 2w L 2 1_2Acos27 —— |sin2n ———+—|. Tai
T A T A A4 T A

e . . . . 01 . . 1
reiskia, jog pirmuoju atveju taske x=/ (kadangi cosZnT =1) turésime piipsni, taske x=/ —Zk —
y 1 L e ) T 3 . .
mazga, taske x=/ —Ek nauja (tik prieSingos fazés) pipsni, taske x=/ —Zk — vél mazga ir t. t., o
. . . =0 1 T . .. . A
antruoju atveju (kadangi cos2 7 T+_ :COSE: 0) taske x=/ turésima mazga, taske x=/ i

. A y 3 S L oL
pupsnj, taske x=/ 5 vél mazga, taske x=/ —Z). — vel pupsni, (tik priesingos fazés) ir t. t. Skirsis ir
momentai, kada stovinciosios bangos aukstis tampa 0 ir kada jis pasiekia maksimuma. Pirmuoju atveju,

kaip jau buvome nustat¢, momentais t*=T (TL%) (t. y., kas pusé periodo T) stovincios bangos aukstis

z visuose taskuose taps lygus 0, o pragjus ketvirCiui periodo po to — pasieks maksimuma. Antruoju

. o t (1 . . - . .
atveju funkcija sin 27{? Y + Zj taps lygi 0 (o kartu ir stovincios bangos aukstis z visuose taskuose x)

. { n . { n 1 . . .
ne momentais t=T X+5 , 0 momentais t=T I+E_Z , t.y. momentais, pastumtais ketvir¢iu

periodo T. Todél tais momentais, kai pirmuoju atveju stovincios bangos aukstis z bus lygus 0, antruoju
atveju tos bangos aukstis bus maksimalus (ir atvirksciai).

Kaip jau buvo minéta, pirmajj stovin¢iyju bangy susidarymo atveji galima stebéti, papitus {
vamzdelj kiaurais galais, o antraji — paptitus | vamzdelj su uzdaru galu arba uzgavus jtempta styga. Ir
pirmaji ir antraji atveji galime stebéti jvairiuose muzikos instrumentuose.

Kadangi virpancioje itemptoje stygoje susidarancios stovin¢ios bangos visuomet turés mazgus
stygos galuose, tai virpancioje stygoje gali susidaryti tik tokios stovinéios bangos, kuriy ilgiai Ayey, =

-
= bzeg' yra ,kartotiniai“ stygos ilgiui ¢ (zidr. 100 pav. ,,a“), t. y. £ =k7usmv,=§7»bég' ,kurk=1,2,34,...

=£ k‘:}ksmv 0==Ngoy, =
3 . .

100 pav.

Analogiska priklausomybg gauname tarp vamzdelio atvirais galais ilgio ¢ ir stovincios bangos
11gi0 Aggy, (zitr. 100 pav. ,,b).

A
Kai vamzdelio vienas galas atviras, o kitas uzdaras, tai gauname, jog /¢ =(2k—1)—3% =
}‘bég. .
=(2k-1) 7 kur k=1, 2, 3,... (zitr. 100 pav. ,,c).

Muzikoje ta tona, kuri duoda muzikos instrumentas, kai k=1, t. y., kai stovincios bangos ilgis
A yra didziausias (o garso tonas — Zemiausias), vadina pagrindiniu tonu, o vis kitus — obertonais.
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Nuo to, kiek ir kokiy (kokio daznio ir stiprumo, t.y. kokios amplitudés) obertony susidaro,
priklauso gaunamo garso tembras. Jo aukstis priklauso nuo pagrindinio tono bangos ilgio, t. y. nuo

. 1 . o . .
dainlov:¥: kuo daznis didesnis (t.y. kuo bangos ilgis trumpesnis), tuo garsas aukstesnis. Garso

stiprumas priklauso nuo stovin¢ios bangos amplitudés, t. y. nuo svyravimy energijos, ir matuojamas
logaritmingje skaléje stiprumo (garsumo) vienetais — decibelais.

Taigi, periodiSkumo reiskinys (kaip ir simetrijos reiskinys) priklauso tai reiskiniy grupei,
kuriuos galima rasti jvairiose sistemose, nepriklausomai nuo jy prigimties: ne tik kristaluose, kur
mes galime pastebéti periodiskuma ir kristaly struktiiroje ir ju elementy virpesiuose, ne tik akustikoje,
bet ir optikoje, radijo bangy susidaryme ir sklidime, atomo viduje vykstanciuose procesuose, zvaigzdziy
judéjime, mety laiky bei dienos ir nakties kaitoje ir t. t. ir t. t.

Todél periodiSkumo (kaip ir simetrijoje) reiSkinj reikia priskirti prie bendrasisteminiy
reiSkiniy, egzistuojanciy ir erdvéje, ir laike, ir paciose jvairiausiose sistemose. Todél tokie
skyrelyje.

Yra dar ir Ketvirtas tikslas, kurio buvo siekiama Siame skyrelyje: ne tik supazindinti
skaitytoja su tipinémis kristaly struktiiromis, ne tik pagilinti tokiy kardinaliy savoku kaip simetrija ir
periodiskumas laike ir erdvéje bendrasistemini suvokima, bet ir papildyti 1.9.1.2. ir 1.9.1.3.
skyreliuose pateiktas Zinias apie medZiagos sandarg, parodant, kad atomai ne visuomet jungiasi iSkart
tik 1 molekules, kad gali egzistuoti ir tokios kristalinés struktiiros, kuriy elementais gali biiti ne tik
molekulés, bet ir jvairiis kompleksiniai junginiai, o taip pat ir pavieniai atomai bei jonai, t. y. parodyti
galimy struktiry ir jy formavimosi procesy jvairove, hierarchine struktiry sistema, kurios
zemuting pakopa sudaro atomy struktiiros, viduring — cheminiy junginiy struktiiros, treciaja — kristaly
struktiiros.

Kristaliniy struktiiry nagringjimas ir kristalografijos raida parode¢, jog, nagrinéjant sudétingas
struktiiras ir ju ivairove, vien tik empirinio indukcinio metodo jau nebepakanka, kad Zymiai
daugiau galima pasiekti sukuriant nagrinéjamos srities teorinj modelj ir empirinj indukcinj
metoda papildant teoriniu dedukciniu metodu, kad reikalinga abiejy metody sintezé. Todél dabar
pertrauksiu konkreciy tipiniy struktiiry, sutinkamy fizikoje, chemijoje ir kitose srityse, nagringjima, ir
pereisiu prie gana abstrakdiy struktiiry, vadinamy algebrinémis, t.y. pereisiu nuo empirinio
indukcinio struktiiry algebros konstravimo metodo prie abstraktaus teorinio dedukcinio metodo.

Susipazinimas su algebriniy struktiiry teorijos pradmenimis leis pazvelgti { 1.9.1.1+1.9.1.4.
skyreliuose aprasytas struktiras ir jy formalizuotus modelius i§ formaliy bendrasisteminiy
pozicijy, kas yra bitina, norint suformuoti matematinius struktiiry algebros, kuria bty galima
taikyti bet kokiy sistemy struktiiroms, pradmenis, naudojantis empirinio indukcinio ir teorinio
dedukcinio metody sintezés metodu.

1.9.1.5. Algebrinés struktiros

Sios mokymo priemonés 1.7. skyriuje buvo jvestos sistemos struktiiros ir sistemos vidinés
struktiiros savokos. Sistemos vidine struktiira buvo pavadinta tos sistemos sudéties elementy viety
sistemoje (sudéties elementy vaidmeny), vadinamy sistemos struktiiros elementais, ir juy tarpusavio
santykiy, vadinamy tarpelementiniais rySiais, visuma. UZzdarose pirmojo tipo sistemose (zitir. 1.6.4.1.
skyrelj), o taip pat antrojo tipo sistemose vidinés struktiiros savoka sutampa su sistemos strukttiros
savoka, tacCiau tos savokos skiriasi atvirose pirmojo tipo sistemose (zilir. pirmojo tipo sistemos
struktiiros apibrézima 1.7.3. skyrelio pabaigoje). Abi tas savokas galima sutapatinti ir atvirose pirmojo
tipo sistemose, ivedus jose papildomus atviros sistemos struktiros elementus — sistemos polius
(sistemos iSoriniy {€jimy ir iSoriniy i8¢jimy kontaktus), nes tuomet sistemos sudéties elementy rySius su
sistemos iSorine aplinka galima interpretuoti kaip ty sistemos sudéties elementy vietas vaizduojanciy
sistemos struktiiros elementy rySius su tos pacios struktiiros elementais — sistemos poliais.

Siame skyrelyje nagrinésime algebrinius sistemy vidinés struktiiros modelius, kuriuose
struktiiry elementy modeliais bus abstrakéiy aibiy abstraktiis elementai, o tarpelementiniy
santykiy (tarpelementiniy rysSiy) modeliais — aibiy elementy sarysiai.

Nors Siuolaikinéje formalioje aibiy teorijoje aibés savoka apibréziama aksiomatiskai (zidr.
implicitinio apibrézimo savoka 1.5.5. skyrelyje), to apibrézimo Siame skyrelyje déstymo paprastumo
délei nenagrinésiu ir juo nesinaudosiu, o kartu su aibiy teorijos pradininku G.Kantoru (G.Cantor) aibés
savoka laikysiu pirmine intuityviai suprantama savoka, kuria visi Sios mokymo priemonés
skaitytojai, bfidami susipazing su aibiy teorijos pradmenimis, tikiuosi, intuityviai suvokia
vienareik$miskai ir vienodai.
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