Pisemna ¢ast zkousky z predmétu C9920: Uvod do kvantové chemie
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1. Napiste operator kinetické energie pro libovolnou ¢astici o0 hmnotnosti m (2 body)
2. Mozné hodnoty energie pro atom vodiku jsou: (2 body)

2,4

a. E,=-T25  n=123,..
2,4

b E,= TS, n=123,..
2,4

o Bn=-T25, n=0123,..

3. Pro atom siry (Z=16) (4 body)

a. Urcete elektronovou konfiguraci zakladniho stavu

2
b. Vypoctéte poloméry obsazenych AO dle rovnice p = nzfo,

kde a, je Bohriv polomér 0.52917706 x 10" m.
[Stinici parametry: 1.0 Gplné stinéni, 0.85 silné stinéni, 0.35 slabé stinéni. ]



4. Kifivka elektronové energie plus repulzni jaderné energie pro zakladni stav molekuly H, jako funkce mezijaderné
vzdalenosti

(2 bod)

a. Ma na pro nulovou vzdalenost jader limitu +oo, pro nekone¢nou vzdalenost jader limitu nula, a nema
minimum pro Zadnou kone¢nou mezijadernou vzdalenost.

b. Ma4 na pro nulovou vzdalenost jader limitu +oo, pro nekone¢nou vzdalenost jader limitu souctu
elektronovych energii separovanych atomi, a minimum pro vzdalenost jader R,.

¢. Ma na pro nulovou vzdalenost jader limitu nula, pro nekonecnou vzdalenost jader limitu nula, a minimum
pro vzdalenost jader R..

5. Pro cyklopropenylovy radikal C;H; (4 body)

a. Napiste sekularni determinant v obecném tvaru (pomoci Hj;, S, E)

b. Napiste sekularni determinant v aproximaci Hiickelovy metody (pomoci a,f3, 0)

¢. Vyjadrete vysledné hladiny energie jako funkce o,

d. Nacrtnéte tvary molekulovych orbitall (véetné relativnich znamének VF napt. pomoci Srafovani) a
doplnte jejich obsazeni v zakladnim stavu



6. Vypoctéte pravdépodobnost P, Ze elektron je v zdkladnim stavu atomu H ve vzalenosti od jadra mensi nebo rovné
Bohrovu poloméru ay. (4 body)

Pomiicka: Lze jednodusSe ukazat, ze
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7. Zatad’te molekuly B,, N, a F, k podobrazku a) nebo b) podle toho, ktery typ elektronové struktury jim odpovida.

I

(b)

(3 body)

8. Ve které z molekul N,, O, a F, 1ze ocekavat nejsilngjsi vazbu? (2bod)

9. U které z molekul N,, O, a F, Ize ocekavat paramagnetismus? (2 bod)



10. Nacrtnéte interakéni diagram pro konstrukci MO molekuly NH; z orbitalii centralniho atomu a symetricky
ptizpusobenych AO ligandd. (4 body)

11. Nacrtnéte korelaéni diagram MO molekuly AH, v symetriich D, a C,,. Na jeho zakladé predpovézte tvary
molekul BeH, a H,O. (5 bodhi)

Hodnoceni: Maximum 34 bodu

0-16 bodu: F, 17-20 bodu: E, 21-24 bodu: D, 25-28 bodi: C, 29-31 bodu: B, 32-34 bodi: A



