10. Molekulové orbitaly dvouatomovych molekul - zadani

K nastudovani: https://is.muni.cz/do/1499/el/estud/prif/js09/molekuly/web/index.html

1. Do souradného systému znazornéte izoplochy pfrislusejici AO s, p a d. Jaka je degenerace téchto orbitald,
nejsou-li ve vazaném stavu?

2. Najdéte viechny prvky symetrie v molekule vody a rozhodnéte, zda jsou vici nim symetrické (S) nebo
antisymetrické (AS)

(i) wvalenc¢ni AO kysliku.

(ii) orbitaly vzniklé kombinaci AO vodiku.

(iii) Urcete, které valenéni orbitaly kysliku Ize kombinovat s orbitaly vzniklymi kombinaci AO vodiku.

3. Urcete, v jakém pripadé se jedna o kladny (S > 0), zaporny (S < 0), pfipadné nulovy pfekryv (S = 0)?

.
4. Urcete, jaké MO vzniknou (tj. o nebo m), urcete jejich symetrii (S nebo AS) vici stredové soumérnosti se
sttedem v centru vazby a pfifadte jim spravné nalepky symetrie (tj. ,g“ nebo ,,u”), interaguji-li spolu

(iv) 2 identické orbitaly s na réznych centrech.

(v) orbital s na jednom centru a orbital p na druhém centru, tak Ze laloky orbitalu p lezi na spojnici jader.
(iii) 2 identické orbitaly p na rlznych centrech, tak Ze laloky obou orbitall p lezi na spojnici jader.

(iv) 2 identické orbitaly p na rlznych centrech, tak Ze laloky obou orbitalt p jsou lokalizovany kolmo ke

spojnici jader.

(i) Nacrtnéte interakéni diagram MO pro molekulu H,. Urcete, jaké MO vzniknou, a pfifadte jim spravné
nalepky symetrie. Doplite prislusny pocet elektrond, napiste elektronovou konfiguraci, vypoctéte rad
vazby. Urcete, jaké ma molekula prvky symetrie.

(ii) Interakéni diagram upravte pro kation Hy* a anion Hy. Doplnte prislusny pocet elektronl, napiste
pfislusné elektronové konfigurace a vypoctéte rady vazby. Jak se budou ménit vazebné délky a
disocia¢ni energie?

(iii) Interakéni diagram upravte pro molekul He,a He,*. Doplrite pfislusny pocet elektron(, napiste prislusné
elektronové konfigurace a vypoctéte rady vazby. Jak se v pripadé kationtu zméni vazebna délka a
disociacni energie?

6. Nacrtnéte interakéni diagram MO pro molekulu C,. Urcete, jaké MO vzniknou, a pfifadte jim spravné
nalepky symetrie. Doplite prislusny pocet elektron(, napiste elektronovou konfiguraci, vypoctéte rad
vazby. Vyznacte hraniéni orbitaly (HOMO/LUMO). Lze odekavat vétsi prodlouZeni vazby v pfipadé
excitace z HOMO do LUMO, nebo z HOMO jesté o hladinu vys?


https://is.muni.cz/do/1499/el/estud/prif/js09/molekuly/web/index.html

7. Nacrtnéte interak¢ni diagram MO pro molekulu O,. Urcete, jaké MO vzniknou, a pfifadte jim spravné
nalepky symetrie. Doplrite pfislusny pocet elektron(l, napiste elektronovou konfiguraci, vypoctéte fad
vazby. Vyznacte hranicni orbitaly (HOMO/LUMO). Vypoctéte spinovou multiplicitu. Jak se budou ménit
elektronové konfigurace, fady vazeb a disociacni energie, vytvofime-li postupné O,*, O,? Molekula
0O,0plyva jednou vlastnosti tykajici se magnetismu. Kterou?

8. Jak se méni rad vazby, vazebna délka a velikost disociacni energie smérem od molekuly N; k molekule
Ne,?

9. Na obrdazku je zndzornén interakéni digram MO pro molekulu NO. Orbitaly 16 a 11t jsou vazebné, orbitaly
21 a 40 antivazebné, orbitaly 20 a 30 jsou spiSe nevazebné. Doplrite elektrony. Vysvétlete, proc je tato
molekula v zakladnim stavu radikal. Vypoctéte spinovou multiplicitu. Jak se zméni vazebna délka a

disociacni energie, vytvofime-li kation a anion?
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