Procvicovaci otazky k tématu Molekulové orbitaly
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Nacrtnéte schematicky graf zavislosti celkové energie elektront plus potencialni energie
jader na mezijaderné vzdalenosti dvouatomové molekuly.

Co je principem Born-Oppenheimerovy aproximace a jaké dva zakladni kroky ji realizuji?

Co je principem priblizeni nezavislych elektron(? Potfebujeme toto priblizeni pro reseni
ulohy o atomu vodiku?

Které moznosti nastanou pro vzajemny vztah koeficientd c; a ¢, v metodé MO-LCAO pro H,™?
Pro ob& moznosti natrtnéte (a) graf W a (b) graf W? jako funkci soufadnice pro body leZici na
pfimce prochazejici obéma jadry.

Nacrtnéte interakéni diagram molekuly H," a k pfislusnym hladindm energie schematicky
(pomoci zjednodudenych izoploch) MO g, a a,. Zapiste, jakd relace (rovnost nebo
nerovnost) plati mezi AE* a AE™.

Nakreslete priblizny graf zavislosti prekryvového integralu atomovych orbital(l 1s,, 1sg

v zavislosti na mezijaderné vzdalenosti dvouatomové molekuly.

Nacrtnéte interakcni diagram pro interakci dvou orbitalll typu s, odpovidajicich riznym
hodnotam energie. Schematicky znazornéte vzniklé MO, tj. vyznacte pomoci
$rafovani/vybarveni a velikosti izoploch relativni znaménka a relativni velikosti pfispévku
jednotlivych AO do pfislusnych MO.

Pro degenerovanou interakci dvou AO vyjadfete AE,.;;, pomoci AE* a AE™ v pfipadé Ucasti
1, 2, 3 a 4 elektron(l. Které dvé orbitalni interakce budou urdcité stabilizujici? Ktera orbitalni
interakce bude urcité destabilizujici?

Pro prekryvy typu s-s a s-p nakreslete grafy jejich zavislosti na mezijaderné vzdalenosti
dvouatomové molekuly, jedna-li se o orbital p s maximy elektronové hustoty leZici na pfimce
prochazejici obéma jadry.

Nakreslete graf uhlové zavislosti pfekryvu mezi AO typu s,p a AO typu s,d,,.

Z nasledujicich dvojic AO, z nichZ prvni ma vzdy stfed na prvnim atomu dusiku a druhy stred
na druhém atomu dusiku molekuly N, leZici na souradné ose z, vyberte vSechny s navzajem
nenulovymi prekryvy: (", s¥) (p™, p?) (s, s?) (p,", s?) (p,", p,'?)

U kterych biatomickych homonukelarnich molekul z prvk( druhé periody leZi hladina r, nad
hladinou 20,, tj. 0-vazba je dle o¢ekavani silnéj$i nez vazba 1? U kterych tomu tak neni a
proc?



