Okruhy ZK otazek z pfedmétu C9550 Strukturni chemie pro PS 2010/2011:
Cast 1 (ptednasejici a zkousSejici Markéta Munzarova)

Principy molekulové spektroskopie. Spontdnni emise, absorpce, stimulovana emise, rozptyl
zateni. Oblasti vlnovych délek EM zafeni a druhy molekulovych excitaci. Komponenty
spektrometru. Piirozena §itka linii, Dopplerovské rozsifeni, rozsifeni vlivem tlaku, zplisoby
ovlivnéni §ifky linii ve spektru. Intenzita linii: populace hladin pfi spontanni emisi, absorpci,
stimulované emisi; stacionarni stavl intenzita linii pro absorpci v riznych oblastech spektra.

Kvantovémechanické zdklady molekulové spektroskopie I. (Probiraly se a zkousSeji se pouze
nutné zaklady nepokryté kurzy C9920 a C9930.) Postulat o stfedni hodnoté veli¢iny, postulat o

Casove zavislé Schrodingerove rovnici. Pfesna feseni Schrodingerovy rovnice: ¢astice na kruhu:
energie a vinové funkce, Castice na sféfe: energie a vinové funkce, vztah k energii tuhého
rotatoru.

Kvantovémechanické zaklady molekulové spektroskopie II. Harmonicky oscilator: princip
rekurzniho vzorce, hladiny energie a vlnové funkce. Ptiblizné feSeni Schrodingerovy rovnice -
Casove zavisla poruchova teorie: tvar vinové funkce jako kombinace zdkladniho a excitovaného
stavu, pravdépodobnost piechodu v ptipadé periodické poruchy, vyznam pojmu prechodovy
moment. Princip vybérovych pravidel.

Rotacni spektra. Rotac¢ni hladiny energie, klasifikace rotatort. Volny linearni rotator: tuhy
rotator — energiové hladiny a vlastni funkce, rotacni konstanta, vybérova pravidla; intenzity
linii, vyuziti mikrovinné spektroskopie. Netuhy rotator: vztah pro energii.

Vibracéni spektra. Dvouatomové molekuly: Anharmonicky oscilator, Morseho potencial.
Ptiblizné feSeni Schrdédingerovy rovnice s Morseho potencidlem. Zakladni a vy$si harmonické
frekvence. Anharmonicky oscilator-rotator. Vibra¢ni spektra viceatomovych molekul: vypocet
linedrnich vibraci pro CO,: formulace tlohy, soustava rovnic k niz tilloha vede, vysledné

frekvence.

Elektronové spektra. Frank-Condontv princip (vybérova pravidla pro elektronové prechody).
Intenzita linii v zavislosti na prekryvu elektronovych funkci zakladniho a excitovaného stavu.

Elektronové paramagneticka rezonance. Operatory a vlastni funkce spinu. Spiny v magnetickém
poli. Pfechody mezi vlastnimi stavy.Techniky pro seldovani prechodt. Hladiny energie v
pritomnosti magnetického pole, neparového elektronu a magnetického jadra. Pojmy spinova
hustota a spinova polarizace.



