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1. UVOD DO STRUKTURY ATOMU A MOLEKUL
1.1 Zakladni pojmy kvantové mechaniky

1.1.1 Co je kvantova mechanika (QM) a na ¢em je zalozena?

1.1.2  Stav systému v klasické a kvantové mechanice

1.1.3 Pojem funkce jedné proménné, Postulat o vinové funkci

1.1.4 Jak ziskat informace obsazené v '¥'?

1.1.5 Dodatek k Postulatu o vinové funkci: Bornova pravdépodobnostni interpretace
1.1.6 Hodnoty fyzikalnich veli¢in, operatory, vlastni funkce a vlastni hodoty

1.1.7 Dalezit¢ QM operatory

1.1.8 Postulat o operatorech

1.1.9 Zékladni vlastnosti QM operatort

1.2 Atom vodiku

1.2.1 Schrédingerova rovnice pro elektron v poli jadra
1.2.2 Symetrie problému, sférické polarni soufadnice, atomové jednotky
1.2.3 Dovolené hodnoty energie a atomova spektra
1.2.4 Nazvoslovi vlnovych funkci
1.2.5 Popis vlastnich funkci
(a)  Analyticky tvar
(b) Funkcels(n=1,/=0,m=0)a2s(n=2,/=0,m=0)
(©) Funkce2p (n=2,/=0,m=+1,0,-1)
(d)  Radialni hustota pravdépodobnosti

1.3 Atomy s vice elektrony

1.3.1 Orbitélni aproximace, soucet energii orbitall vs. celkova energie
1.3.2 Matematicky popis a ndzvoslovi atomovych orbitala
1.3.3 Vyménna symetrie VF, elektronovy spin
1.3.4 Elektronova konfigurace Li, antisymetrie VF
1.3.5 Elektronové konfigurace atomt
(a) Pauliho princip vylu¢nosti
(b) Aufbau proces, Klechowského pravidlo
1.3.6 Hundovo pravidlo
1.3.7 Vnitini a valencni elektrony
1.3.8 Elektronové parametry mnohaelektronovych atomi
(a) Stinéni
(b) Efektivni naboj: Slaterova pravidla
(c) Orbitalni poloméry a velikost atomu
1.3.9 Vyvoj atomovych vlastnosti v periodické tabulce
(a) Trendy v efektivnich nabojich vnimanych valen¢nimi elektrony
(b) Trendy v atomovych polomérech
(c) Trendy v orbitalnich energiich
1.3.10 Vztahy k méfitelnym vlastnostem
(a) lonizac¢ni potencidl a elektronova afinita
(c) Skaly elektronegativity



2. VYSTAVBA MO A ELEKTRONOVA STRUKTURA

2.1 Interakce dvou atomovych orbitalii na riiznych centrech

2.1.1 Zékladni aproximace:
(a) Bornova-Oppenheimerova
(b) Orbitalni
(c) MO-LCAO
2.1.2 Konstrukce MO
(a) Interakce dvou identickych AO
(b) Interakce dvou raznych AO
(c) Orbitaly s nulovym piekryvem
2.1.3 Aplikace na nékteré jednoduché dvouatomové molekuly
(a) Pravidla pro zapliiovani hladin
(b) Systémy se 2, 4, 1 a 3 elektrony
2.1.4 Piekryv a symetrie
(a) Prekryv 1s/1s, n—ptekryv 2p/2p, ptekryv 1s/2p
(b) Prekryvové integraly nulové diky symetrii
(c) Elementy symetrie
2.1.5 Aplikace konceptil symetrie na nékteré polyatomické molekuly
(a) o/n separace
(b) ® MO ethylenu a formaldehydu

2.2 Metoda fragmentrovych molekulovych orbitalu

2.2.1 MO n¢kterych modelovych systéma, H,
(a) Ctvercové planarni a obdéInikova H,
(b) Linearni Hs
(c) Linearni Hy
(d) Triangularni Hs
(e) Tetraedralni Hy
(f) Hexagonalni Hg

2.2.2  Vliv elektronegativity na tvar a energii MO

2.3 Interakce mezi dvéma fragmentovymi orbitaly

2.3.1 Linearni molekuly AH,
(a) Symetrické vlastnosti fragmentovych orbitali
(b) MO linearni AH, a aplikace na BeH,
2.3.2 Trigonalné planarni molekuly AHj
(a) Symetrické vlastnosti fragmentovych orbitald
(b) MO trigonaln¢ planarni AH; a aplikace na BH3
2.3.3 Tetraedralni molekuly AHy4
(a) Symetrické vlastnosti fragmentovych orbitala
(b) MO tetraedralni AH,4 a aplikace na CHy

2.4 Interakce mezi tFemi fragmentovymi orbitaly

2.4.1 Pravidla pro interakci tii orbitali
(a) Formulace problému



(b) Pravidla pro konstrukci MO
2.4.2 Elektronova struktura molekul AH

(a) Formulace problému a tvary MO

(b) Elektronova struktura LiH, BH a FH
2.4.3 Lomené molekuly AH2

(a) Symetrie fragmentovych orbitali

(b) Interakéni diagram a MO pro H,O
2.4.4 Pyramidalni molekuly AH3

(a) Symetrie fragmentovych orbitali

(b) Interak¢éni diagram a MO pro NHj

2.5 Interakce mezi ¢tyfmi fragmentovymi orbitaly

2.5.1 Homonuklearni diatomické molekuly A,
2.5.2 Heteronuklearni diatomické molekuly AB

2.6 Velké molekuly

2.6.1 MO acetylenu, ethylenu a ethanu
2.6.2 Konjugované polyeny

3. UVOD DO STUDIA GEOMETRIE A REAKTIVITY

3.1 Orbitalni korela¢ni diagramy: Modelové systémy Hs;" a Hy"

3.1.1 Pravidla pro kresleni orbitalnich korela¢nich diagramt
3.1.2 Orbitalni korela¢ni diagram pro ohybani Hj
3.1.3 Geometrie H;"

3.1.4 Geometrie H; a pravidlo nejvyssiho obsazeného MO
3.2 Geometrie molekul AH, a AH;

3.2.1 Molekuly AH,
(a) Orbitalni korelac¢ni diagram mezi linearni a lomenou strukturou
(b) Geometrie molekul AH,
3.2.2 Molekuly AH;
(a) Orbitélni korela¢ni diagram mezi trigondlni a pyramidélni strukturou
(b) Geometrie molekul AH3

3.3 Uvod do studia chemické reaktivity

3.3.1 Popis chemické reakce
3.3.2 Aproximace hrani¢nich orbitalt

3.3.3 Cykloadi¢ni reakce
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