Okruhy ZK otazek z predmétu C9550 Strukturni chemie pro PS 2011/2012:
Cast 1 (ptednasejici a zkousSejici Markéta Munzarova)

Principy kvantové mechaniky. Postulat o vinové funkci. Postulat o operatorech, vlastni funkce
operatoru. Postulat o sttedni hodnoté veliCiny. Hermitovské operatory. Postulat o ¢asove zavislé
Schrédingerove rovnici. Stacionarni Schrédingerova rovnice.

Piesna reSeni Schrodingerovy rovnice. Castice na kruhu, ¢astice na sféte, ¢astice v
coulombovském poli, harmonicky oscilator: Energie a vinové funkce.

PribliZna feSeni Schrodingerovy rovnice - Casové zavisla poruchova teorie: tvar vinové
funkce jako kombinace zdkladniho a excitovaného stavu, pravdépodobnost ptechodu v ptipadé
periodické poruchy, vyznam pojmu prechodovy moment. Princip vybérovych pravidel.

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

Rotacni spektra. Rota¢ni hladiny energie, klasifikace rotatorti. Volny linearni rotator: tuhy
rotator — energiové hladiny a vlastni funkce, rota¢ni konstanta, vybérova pravidla; intenzity
linii, vyuziti mikrovinné spektroskopie. Netuhy rotator.

Vibracni spektra. Dvouatomové molekuly: Anharmonicky oscilator, Morseho potencial.
Piiblizné feSeni Schrodingerovy rovnice s Morseho potencidlem. Zékladni a vys$i harmonické
frekvence. Anharmonicky oscilator-rotator. Vibracni spektra viceatomovych molekul: vypocet
linedrnich vibraci pro CO,: formulace tlohy, soustava rovnic k niz tloha vede, vysledné
frekvence.

Elektronova spektra. Born-Oppenheimerova aproximace a tvar vlnové funkce v této
aproximaci. Frank-Condontlv princip (vybé&rova pravidla pro elektronové prechody). Intenzita
linii v zavislosti na prekryvu elektronovych funkci zdkladniho a excitovaného stavu.

Elektronova 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. g-faktor
a hyperjemna Stépici konstanta. Pojmy spinova hustota a spinova polarizace. Souvislosti mezi
strukturou a hyperjemnym Stépenim pro organické radikaly.



