
Pokročilá fyzikálńı chemie - seminář (C4040)
Seminárńı cvičeńı č. 11, Atomová spektroskopie - řešeńı

1. V tabulce 7-2 (John Lowe: Quantum chemistry) jsou uvedeny termy základńıch stav̊u
homonukleárńıch diatomových molekul. Odvod’te kterékoli z nich.

2. Na základě interakčńıho diagramu pro molekulové orbitaly zracionalizujte r̊uzný vliv
ionizace na molekulu kysĺıku a duśıku (viz Tabulka 7-2).

3. V grafu jsou znázorněny termy pro molekulu C2. Na základě výběrových pravidel
předpovězte, které přechody budou pozorovatelné. Vždy uved’te hodnoty ∆Λ,∆S
a indikujte jestli přechod vyhovuje výběrovému pravidlu; zahrňte kritérium parity.
Př́ıklady možných přechod̊u: F 1Πu ← X 1Σ+

g , g
3∆g ← a 3Πu, b

3Σ−
g → a 3Πu, A

1Πg ↔
X 1Σ+

g

Řešeńı: Pozorované přechody
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F 1Πu ← X 1Σ+
g : ∆Λ = 1, povoleno,∆S = 0, povoleno, parita g ↔ u, povoleno.

g 3∆g ← a 3Πu : ∆Λ = 1, povoleno,∆S = 0, povoleno, parita g ↔ u, povoleno.
b 3Σ−

g → a 3Πu : ∆Λ = 1, povoleno,∆S = 0, povoleno, parita g ↔ u, povoleno.

A 1Πg ↔ X 1Σ+
g : ∆Λ = 1, povoleno,∆S = 0, povoleno, parita g ↔ g, nepovoleno.

4. Absorpce se uskutečnila do čtvrtého vibračńıho stavu na prvńı elektronovou hladinu
při λ = 350 nm. Vibračńı rozestup v S1 stavu je 900 cm−1. Při jaké vlnové délce
absorbuje 0− 0 přechod?

Řešeńı: Vlnovou délku převedeme na vlnočet, odečteme 4 krát vibračńı progresi a
dostaneme vlnočet odpov́ıdaj́ıćı 0-0 přechodu. λ = 400 nm.
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