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KVANTOVA MECHANIKA — UVOD

Dulezité konstanty: ¢ = 2.99792458°10% m s!, h = 6.62608'1034 J s, Na =

6.02214'1023mol-!, me = 09.1094'1073' kg, e = 16022109 C, Ru =

10973731.568508 m~1, Ry = 2.1799°1078 J = 13.6 eV.
Ukol é. 1

Nakreslete a popiste spektrum elektromagnetického zareni. Pokuste se priradit typy

spektroskopii k jednotlivym oblastem vlnovych délek.

Resent:
% (nm) 700 600 500 400
Visible spectrum
A (m) 10° 108 104 102 100 102 10+ 10% 10 100 1012 10 106
Electricity Radio waves
Long radio waves v Microwaves Infra red (IR) w X-rays y-rays Cosmic-rays
AM
v (Hz) 100 102 10¢ 108 108 100 1012 10 101 10 102 102 102

Increasing wavelength

v

Increasing energy
Ukol é. 2
Urcete vlnovou délku zareni o frekvenci 2.5 MHz. Vjaké oblasti spektra
elektromagnetického zareni se pohybujeme? [119.92 m]
Reseni: VyuZijeme Plankova vztahu AE = hv = he/A. Odpovida to radiovym vInam (AM)
Ukol &. 3
Jakou energii prenasi 5 mola fotoni elektromagnetického zafeni o vinové délce 10 cm?
[5.98 J]

Resent: VyuZijeme Plankova vztahu Efoton = hv = he/A a tak vypoéteme energii jednoho

fotonu. Pro jeden mol plati, Ze obsahuje Na Castic, pro pét mold to pak bude

pétinasobek.
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Ukol ¢&. 4

Jaka musi byt frekvence fotonu, aby jeho energie zptlisobila rozbiti vazby 1 molekuly

Cl2? Vazebna energie molekuly Cl ¢ini 247.2 kJ mol— [6.1950°104 Hz]

Resent: Pro rozbiti vazby v molekule Cl. je potfeba dodat pravé tolik energie, jako
je jeji vazebna energie. Energie je v kJ mol-1. Tuto energii pfevedeme na
J vynasobenim 103 a podélenim Na. Tim ziskdme energii pro jednu

molekulu Clz. Pro vypocet frekvence vyuzijeme Plankova vztahu: AE = hv
Ukol &. 5
Roztok siranu médnatého absorboval zatfeni o energii 2.1014 €eV. Kolik je to v J? Pfi

jaké vinové délce ktéto absorpci doSlo a jak se nam bude roztok barevné jevit?

[590 nm]
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Energii veV prevedeme na J vynasobenim elementarnim nabojem. S vyuZitim
Plankova vztahu AE = hv = he/A vypoéteme vinovou délku. Vypoétena vinova délka
odpovida absorpci oranzového svétla, jehoz doplnkova barva (ta kterou my vidime) je
modra. Cili roztok se nim bude jevit modie. Pozn.: Intenzita zabarveni je dana
koncentraci dané latky, a to pifimo tmeérné, ba dokonce i linearné. Tuto zavislost
popisuje Lambertiiv-Beertiv zakon, o kterém se vice dozvite v prednaskach z analytické

chemie.
Ukol &. 6

Jaka je zakladni energie elektronu v jednorozmérné potencialové jamé (nekonecné
hluboké) o rozméru 1 m a v jamé velikosti rozméru atomu, ktery ¢ini 9.6957 A? [pro

1m: 3.76°10719 eV, pro rozmér jadra: 0.3999 eV]

Resent: v zakladnim stavu je n = 1, m je hmotnost ¢astice (elektronu), L je velikost
jamy. Jednotka A sice neni SI, ale v chemii se celkem bézné pouziva —
plati 1 A = 107 m. Pro vypolet vyuZzijeme vztahu pro nekone¢éné

hlubokou potencidlovou jamu:

n2h*
T

Ukol &. 7

Vypoététe vinovou délku [v nm] zareni absorbovaného pti prechodu HOMO-LUMO
v molekule a) ethenu, b) buta-1,3-dienu, ¢) hexa-1,3,5-trienu a vinovou funkei
aproximujte funkcemi pro éastici v jame o velikosti 1.5 A pro ethen, 6.5 A pro buta-1,3-
dien a 9.5 A pro hexa-1,3,5-trien. Jednotlivé situace znazornéte pomoci obrazki. Jaké
trendy v ramci vlnovych délek a energii miizeme pozorovat s rostoucim retézcem?

[a) 24.7 nm, b) 278.6 nm, ¢) 425.1 nm]

Resent: Vyjdeme z Planckova vztahu AE = hv = he/A, kde AE predstavuje rozdil
Evumo — Enomo. Dale opét pouzijeme vztah pro castici v nekonecné

, i1 sy 2p*
hluboké potencialové jamé: E, = #, kden=1, 2, ...

a) pro ethen bude n pro HOMO rovno jedné a pro LUMO rovno dvéma. Situace

pro ethen tedy bude vypadat nasledovné:
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. 22h* . 12h* 3h*
LUMO: E2: m, HOMO: Elz m, AE = Erumo — Enomo = m
ml? ml?
AE = hv = he/A covnnnnn. A=he/ AE =L pe =31,
3h 3h
Ethene Butadiene Hexatriene
T'E*a
n* 2 :I"IZ'2
J*
LUMO = # fUMO e 7%, LUMO
AE AE AE
| —L.— T 3 HOMO
) —‘— T 2 HOMO
4 ¥ TE
_'-_' T 1 —‘-'— s 1

Note that the energy gap AE (HOMO-LUMO gap) decreases
(becomes smaller) as the number of conjugated pi orbitals increases

Ukol &. 8
Johann Jakob Balmer v roce 1885 publikoval matematickou studii, ve které
zanalyzoval 4 spektralni ¢ary atomu vodiku (A = 6562.1; 4860.74; 4340.1; 4101.2 A),
které pozoroval Anders Angstrom. Jednd se o prechody na druhou nejnizsi

energetickou hladinu. Jaka by z téchto dat vysla konstanta, kterou dnes nazyvame

Rydbergova konstanta pro vodik? [10 972 200 m—1]

Resent: Vyjdeme ze vztahu, kde m je v Balmeroveé sérii rovno dvéma a n je rovno
trem, Ctyfem, péti a Sesti. Veli¢ina @ se nazyva vinocet a béZné se s ni

setkate v infrac¢ervené spektroskopii.

1 1 1
7= 5 =Ru(omm)

Ukol &. 9

Jaké nejkratsi (tj. n2 = ) a nejdelsi vinové délky lze oc¢ekavat, ze budou pozorovatelné
v Lymanové, Balmerové a Paschenové spektralni sérii? PouZijte Ry z konstant.
[L: A =121.5 nm, A = 91.0 nm, B: A, = 656.1 nm, A:=364.5nm,
P: A1 =1874.1 nm, A2 = 820.1 nm]
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Resent: Vyjdeme ze vztahu:

o1 1 1
7= =R (75 7)

V Lymanoveé sérii je m rovno jedné a n je pro nejdelsi vinovou délku rovno

dvéma; pro nejkratsi je rovno c.

V Balmeroveé sérii je m rovno dvéma a n je pro nejdel$i vinovou délku

rovno trema; pro nejkratsi je rovno cc.

V Lymanové sérii je m rovno tfem a n je pro nejdel$i vinovou délku rovno

¢tyfem; pro nejkratsi je rovno .

Electron transitions for the Hydrogen atom

s iv\r

Brackett series
E(n) to E(n=4)

YYYY

Paschen series
E(n) to E(n=3)
Y ry

Balmer series
E(n) to E(n=2)

Lyman series
E(n) to E(n=1)

Ukol é. 10

Vypoctéte energii zakladniho stavu vodiku a jeho ionizaéni potencidl. [-13.6 eV,
IP = 13.6 eV]

Resent: Pro vodik je Z = 1 a n vzakladnim stavu je rovnéz rovno jedné. Poté
vyuZijeme vztahu:
Ry Z*
Ep=——

Tonizaéni potencial IP je pak dan: (plati = = 0)

RyZ* [ RyzZ
IP = Eo—E,=— -2 —(— J )

002 n2
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Ukol é. 11

Spocitejte ionizacni potencialy (v eV) ionti He* a C5+ v jejich zakladnich elektronovych
stavech. [IP (He*) = 54.4 eV, IP (C5*) = 489.6 eV]

Resenti: Ionizac¢ni potencial IP je pak dan:

IP = E—E,=—

002 n2

RyZ? ( RyZ2)

Pro He* je Z = 2, n = 1 (v zdkladnim stavu) a pro Cstje Z=6,n =1 (v

zakladnim stavu)
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