ZK C9550, Kvantova chemie a molekulova spektroskopie, 6. inora 2017

1. Pro teploty 25 °C a 1000 °C vypoctéte podil poctu molekul v typickém rotaénim, vibraénim a
elektronovém excitovaném vztahu vici po¢tu molekul v pfislusném zakladnim stavu. Excitované
stavy lezi 30 cm™, 1 000 cm™, a 40 000 cm™ nad pfislusnym zakladnim stavem rota¢nim,
vibraénim, resp. elektronovym. Prfedpokladejte, Ze excitovany rotacni stav odpovidad J=4 a zZe
vSechny ostatni stavy jsou bez degenerace.

[Ve vypoctech uvaZujte nasledujici presnost: h=6.626 x 10°* J s, c=2.998 x 10" cm s, k=1.381 x 10**

__ degenerace hladiny "J"

JK, T(0°C)= 273 K.. Ny X exp (— %) . Degenerace hladiny s rota¢nim

No degenerace hladiny "0"
kvantovym cislem J je rovna 2J+1. ] (3 body)

2. Princip vybérovych pravidel vychazi mj. z nasledujiciho vztahu:
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(a) Jaky je fyzikalni vyznam derivace % ? (1 bod)

(b) Jak nazyvame oprator i ? S jakou klasickou méfitelnou veli¢inou tento opréator souvisi? (2 body)

(c) Jaka nutna podminka vyplyva pro veli¢inu z odstavce (b) v pfipadé dovoleného rotacniho prechodu?
(1 bod)

(d) Jaka nutna podminka vyplyva pro veli¢inu z odstavce (b) v ptipadé dovoleného vibraéniho
prechodu? (1 bod)

3. Na obrdzku jsou znazornény hladiny energie a jejich degenerace pro sféricky rotator.



(a) Jaké hodnoty energie v jednotkach hcB budou odpovidat
dovolenym spektralnim prechodiim mezi vsemi hladinami,
které jsou na obrazku zndzornény ?
(2 body)

(b) Jak se nazyva velicina B a k ¢emu ji Ize (po spektroskopickém
uréeni) vyuzit?
(2 body)

(c)

Lze z daného obrdazku urcit, pro jaké hodnoty J=>J" budeme
pozorovat nejintenzivnéjsi spektralni linii? Proc¢?
(2 body)
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Doplnite ke vdem vinovym funkcim odpovidajici kvantova Cisla.
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4. Ktery kvantové-mechanicky model je reprezentovan vinovymi funkcemi na obrazku?

(3 body)



5. Pomoci schématu prechodl mezi energiovymi hladinami nacrtnéte, jak vznika
(a) Rayleighlv rozptyl
(b) Raman(v rozptyl: Stokesovy a Anti-Stokesovy linie (2 body)

6. Na obrdzku je znazornén tvar Dopplerovsky rozsirené spektralni ¢ary.
Vysvétlete, proc velikost Dopplerovského rozsifeni zavisi na teploté
kvalitativné tak, jak znazornuje obrazek. (2 body)
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6. Které z nasledujicich molekul mohou vykazovat klasické rotaéni spektrum?

(a) Hy, (b) HCl, (c) CO; (d) H,0 (e) CH,4 (f) CH3CI (3 body)

7. Zformulujte vybérova pravidla pro vibracni spektra v harmonické a anharmonické aproximaci.
Nakreslete strukturu vibracné-rotacniho pdasu a vysvétlete plvod dvou spektralnich vétvi. (4 body)



8. (a) Vysvétlete, pro¢ znazornéné

elektronové prechody na obrazku budou

intenzivnéjsi nez pfechody mezi dvéma
elektronovymi stavy odpovidajicimi
stejnému vibra¢nimu stavu. (2 body)
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(b) Vysvélete, proc jsou vici sobé Morseho
krivky pro zakladni a excitovany stav typicky posunuty zplisobem znazornénym na obrazku. (1 bod)

9. Nakreslete energiové schéma EPR prechod( v pripadé (a) jednoho neparového elektronu a
(b) jednoho nepdrového elektronu a jednoho magnetického jadra s e spinem 7.

(4 body)

34 bodl maximum

0-16: F,17-20 E, 21-24 D, 25-27 C, 28-30 B, 31-34A (hodnoceni pisemné ¢asti)



