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Opticka mrizka a spektrometr

1.

V'3

, . . . . L, 4. . dx . . L, 4. .
. Odvod’te vztahy pro thlovou disperzi g7, linedrni disperzi g3 a reciprokou linedrni disperzi

Odvod’'te podminku pro maximum interference na optické miiZce na prichod a na odraz pro

obecny smér dopadajici vinoplochy.
dp a
d dx
optické miizky.

. UrCete reciprokou linedrni disperzi miizky spektrometru FHR 1000 (ohniskova délka zrcadel

je 1 m) s hustotou 3600 car/mm. Jaky spektralni rozsah v nm odpovid4 velikosti jednoho pixelu
CCD o rozméru 13 um?

. Ukazte, Ze podminku pro maximum interference na optické mfiZce lIze vyvodit z interferen¢niho

faktoru intenzity.

. Ukazte, Ze hlavni maxima miizkového faktoru rostou s N2, kde N je pocet vryp.

Odvod’te vztah pro rozliSovaci schopnost miizky % = mN. RozliSovaci schopnost je definovdna
KX = A JAL, kde AL je rozdil vinovych délek Car, které miizka pravé rozlisi. Ukazte, Ze stejny
vysledek obdrzime, pokud bychom uvazovali difrakci na celé miiZce jako na otvoru.

Vv

. Spoctéte dle Rayleighova kriteria rozliSeni AA mfizky spektrometru FHR 1000 s hustotou 3600

Car/mm, Sitkou 110 mm a prvni spektralni fad.

Ukazte, Ze v monochromatoru s konstantnim deviacnim thlem 2K je vlnova délka pfimo
umérnad sinu thlu natoceni difrakéni miizky ¢. Pomicka: pfi ¢ = 0 pozorujeme nulty 7ad spek-
tra.

Bohruv model atomu vodiku

0.

10.

11.

14.

15.

Zopakujte Bohrav postup pro odvozeni vinoctu spektralnich ¢ar atomu vodiku.

Pfeved’te Balmeruv vzorec A = 364,6% nm do tvaru, ve kterém je vlnocet roven rozdilu
spektralnich termi. Objasnéte pojem Balmerova série. Re. = 10973 731,568 508(65) m™!

Ukazte, Ze Bohrliv pfistup v sobé obsahuje Rydberglv-Ritziiv kombina¢ni princip. UZijte jej
pro vypocet vinové délky spektralni ¢ary vodiku Lg. VInové délky Ly a Hy jsou 121,57 nm a

656,28 nm. 102,57 nm
Ukazte, Ze kinetickou energii systému jadro + elektron lze rozd€lit na pohyb t€zisté a pohyb
virtudlni ¢astice o redukované hmostnosti g = mmimnz .

] (5

. Porovnejte Rydbergovu konstantu pro vodik a deuterium. Najdéte rozdil vinovych délek Hy a

Dg. Jsou rozdily ve vinovych délkach prechodi méfitelné? AE/E = 3E-4, 0.179 nm

Pomoci Bohrova vzorce odhadnéte energie excitovanych stavl pozitronia. Doby Zivota single-
tového stavu (parapozitronia) a tripletového stavu (ortopozitronia) jsou 124 ps a 142 ns.

UkaZzte, Ze Pickeringova série (,,additional hydrogen lines*), objevend roku 1897 ve spektru
hvézdy ¢ Puppis a pripisovand vodiku s polo¢iselnymi kvantovymi ¢isly, je vysledkem atomo-
vych prechodili v jiném plynu. Nové pozorované piechody byly 4/2-5/2 (1012.4 nm), 4/2-7/2
(541.2nm) a 4/2-9/2 (452.2 nm), viz obr. |1| Nakreslete Grotrianiv diagram.
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16. Urcete ionizaéni energii atomu vodiku, je-li vlnova délka prechodu Lo 121,5 nm a hrana Bal-
merovy série je 365 nm. Vysvétlete pojem Balmertv skok (Balmer jump), viz obr.

17. Ve spektrech hvézd se pozice Balmerova skoku posouvé k delSim vinovym délkdm za vyssiho
tlaku a kompletni série tak neni pozorovana. Urcete, jaké nejvyssi kvantové ¢islo n miiZzeme

oCekavat na Slunci, je-li koncentrace atomd vodiku rovna 107 ¢cm—3.

18. Kvantum svétla vznikajici mezi dvéma nejniz§imi hladinami v He™ vytrhuje elektron ze za-
kladniho stavu atomu H. Urcete rychlost elektronu mimo matefsky atom. Pracujte s vlnoCty
&ar. 3-10%ms™!

19. Vyjadfete zménu vinové délky fotonu, kterd je zpisobena zpétnym razem atomu vodiku, ktery
foton vyzaril. Jakou rychlosti se bude atom vodiku pohybovat pfi zpétném razu, kdyz vyzari
foton &ary Lor? Porovnejte rychlost s rychlosti tepelného pohybu.  3.2m s~ x ~2000m s~!

20. Vypoctéte velikost Dopplerova posuvu vinové délky fotonu vyzafeného atomem. Vyuzijte za-
kony zachovani energie a impulzu. Reste nerelativisticky. Odhadnéte Dopplertiv posuv u atomu
vodiku, ktery se pohybuje tepelnym pohybem. Jak se bude vysledek liSit u molekuly N;,?

21. O vysoce excitovanych atomech se fikd, Ze jsou ve vysokych Rydbergovskych stavech. (Ry-
dbergovské stavy maji zavislost na energii 1/n?.) Tyto atomy maji zvl4$tn{ vlastnosti a jsou v
poslednich letech objektem zdjmu napft. radioastronomie a astrofyziky. Pro atomy vodikového
typu urcete vztah pro vzdalenost sousednich hladin. Pro n = 100 spoctéte primérny polomér,
geometricky prifez a ioniza¢ni energii. MliZze srdzka s jinym atomem vlivem tepelného pohybu
atom ionizovat? AE =429 1072 = 0,216 cm™'; Rigo = 529 nm; Lioo = 10,97 cm™!

22. NejdlouhovInnéjsi rezonanéni prechody iontu Li** maji vinolet 740747, 877924 a
925933 cm™~!. Urcete jeho ioniza¢ni energii. 122,5eV

X} Ukazte, Ze svétlo prirozené intenzity predstavuje pro atom jen slabou poruchu. Interakci svétla
s atomem (tj. napf. absorpci zdfeni) 1ze potom feSit poruchovym poctem. Navod: spoctéte in-
tenzitu elektrického pole v zdkladnim stavu atomu vodiku a porovnejte ji s elektrickym polem
zafen{ s iradianci slune¢niho svétla. Soldrni konstanta je 1362 W/m?. 10 5-10° V/icm

Viceelektronové atomy, stinéni naboje jadra

Term vicelektronového atomu je uddvan ve tvaru

_RZ%; R(+p)? R(Z-0)?
o2 n? - n? ’

kde efektivni ndboj jadra Z.;s = Z — 0, © je zastinovaci parametr. { = Z — (N — 1) udéva efektivni
naboj pfi plném stinéni, N je pocet elektrontl, p je penetracni parametr. Alternativni Rydbergiv pristup
vyuZivany u atomu s jednim valen¢nim elektronem zavadi tzv. kvantovy defekt J,,;:
- R CZ B R CZ
= =

(n)? (n—8u)*

n* je efektivni hlavni kvantové Cislo.

24. Série &ar ve spektru neutrdlniho litia, vznikajici mezi stavy 1s?2p! 2P a 1s?> nd! 2D, nalezneme
na vlnovych délkach 610,36, 460,29, 413,23 nm. Orbitaly d jsou hydrogenické. Navic vime, Ze
stav 2P lez{ 670,78 nm nad zakladnim stavem 1s%2s! 2S. Urlete ionizadni energii neutrdlniho
atomu litia. 5,39eV



v'25. Jsou znamy ionizacni potencialy né€kolika prvnich ¢lend izoelektronové fad: Li (5,39eV),
Bet (18,21eV), B>t (37,93eV), C3* (64,49eV) a N** (97,89 eV). Zkonstruujte Moseleyho
graf a urCete hlavni kvantové Cislo zdkladnich stavi vSech ¢lend fady a hodnotu zastifiovaci
konstanty. o =1,76,n=2, obr.[3

v'26. Uréete vysku prvniho excitovaného stavu 3p P sodiku nad zékladnim stavem 3s %S a vinovou
délku rezonan¢niho prechodu. Pii teploté plazmatu 3000 K a tlaku 15 kPa urcete koncentraci
atoml v excitovaném stavu. Statistické vahy horniho a dolniho stavu jsou rovny 6 a 2.  tab.

Kvantové-mechanicky model atomu vodiku
Stfedn{ hodnota veli¢iny (x) = [x|¥|*d*%. Vlnové funkce W, ; (1,0, 9) = Ry (7)Y, (6, 9).

orbital n I R,;(r)

32 ;
s Lo 2<%> Yy orbital [ my Yl,;nl(19é¢)
) 3/ /4 S 0 0 (E)
23 20 W(a()) (2=p/2)e”® p 1 0 (%)l/zcose
32 3\U/2 ot
2 1 gk (Z) et p1 +1 :F(ﬁz/z sin fe*i0
d 2 0 (&)  (3cos?6-1)
p=2r gyl d 2 +1 :F(ﬁl)lz/zcosesineeiw
d 2 £2 (32) 12 Gin? ge*2i0
Sila ¢ary
S=Sir=Sp=Y Y [(flerli)* =Y Y [(Flexli) |* + [(fleyli) > + |(flez|i)|* (M
mf m; mf m;
Pravdépodobnost spontanniho prechodu
1 16733
Ay = — S. 2
21 2 3€0hc3 ( )
Intenzita spektralni ¢ary (koeficient emise)
1
L = —AyN>hv, [121] =Wm™> SI‘_I, 3)

4m

N, je koncentrace stavu 2.

27. Které veliCiny a kvantova Cisla pouzivame pro popis excitovanych stavli atomu vodiku? Jak
spolu souvisi?

V'28. Urdete nejpravdépodobnéjsi vzdalenost r* elektronu od jadra atomu VOdﬂ(OVChO typu ve stavu
a) Is, b) 2s, c) 2p. Y9 3+ \/—) a 4a0

v'29. Uréete stfedni vzdalenost ( r)1,0 elektronu od jadra atomu vodikového typu ve stavu 1s. PouZijte
integral [§"x"e”“dx = 7. (F)ny = n? {1 11 [ (l+1)} } a

! Atomy se stejnym poctem elektroni N a riznym protonovym &islem Z.
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30. Aplikaci hamiltonidnu na vlnovou funkci dokazte, Ze energie zdkladniho stavu je —1 Ry.

31. Ukatzte, Ze pii dipélovém prechodu se musi zménit parita vinové funkce.

32. Jak musime transformovat sférické soutradnice, aby kartézské souradnice byly invertovany?
33. Ovérte, Ze pro stavy vodiku Is, 2s, 2p a 3d se se zménou Al = =1 méni parita vlnové funkce.

34. Spoctéte silu ¢ary S a Einsteinliv koeficient spontdnni emise A pro vodikovou ¢aru La. Sta-
novte téz radiacm dobu zZivota horniho stavu, neurcitost jeho energie a prirozené rozsireni L.
S =3,33¢2 ao, A=626-10%s"1 7=1,6ns, AL =4,8-10"%nm, vzzteztab I

Spektralni termy, znaceni stavi

Russellovo-Saundersovo (LS) znaceni je zaloZeno na Russellové-Saundersové vazbé orbitdlnich a
spinovych momentl hybnosti. Spin-orbitalni interakce je slabd a proto ma vliv az na celkové orbitdln{
a spinové momenty hybnosti od vSech elektronti:

L=Y1, S$S=Ys5, J=L+5
i i

L=|li—b|...|li+bh|, S=|s1—s2|...|s1+s2|, J=|L—S|...|L+S].

K hodnotdm L, S, J se pfifazuje term tvaru 25T!L a hladina 25*'L;, kde 25 + 1 je multiplicita stavu,
udavajici pro L > S pocet hladin. Misto ¢isla L se obdobné jako u jednoelektronovych stavii pouZivaji
symboly S, P, D, F...

Racahovo znaceni pouZziva prechodové vazebné schéma jK. Nejprve se scitaji momenty hybnosti
stejnych druhd L, 5 pouze od elektront jadra se vznikem celkového orbitdlniho L, spinového Sa vy-
sledného J, momentu hybnosti jadra. Vektor Je se nasledne sklad4 s orbitdlnim momentem hybnosti
vnéjsiho elektronu lxt za vzniku prechodového vektoru Ka prictenim spinového momentu hybnosti
vnéjsiho elektronu sex; vznikne celkovy moment hybnosti J. V b&zném zpusobu zéapisu skladani mo-
menty hybnosti

{<[(ll, ‘e ll’)L, <S1, .o .S,')S]JC, lext>K7 Sext}-]- (4)

Hladina je v Racahové znaceni potom popsdna vyrazem
1s? ...nlé(2S+1LJC)n/lext[K]j. (5)

Cést popisujici slupku se n&kdy vynechdvé. Stavy s hodnotou J. = 1 /2 tvofi u argonu, neonu tzv.
carkovany systém, stavy s J. = 3/2 systém necarkovany.

Vv,

Paschenovo znaceni pouzivané bézn€ u vzacnych plynt je Cisté empirické. Nejnizsi excitované
stavy s (napf. stavy 3s u atomu neonu, 4s u argonu) jsou popsany symboly 1s; ... 1s5, nejniZsi p stavy
2p1 -..2p1o atd. Stavy konfigurace d v§ak mohou byt popsany kromé 3d i ¢arkovanymi 3s. Stavy jsou
Cislovany od vyssi energie k energii nizsi, a tak si znaceni mezi jednotlivymi vzacnymi plyny nemusi

odpovidat.



Hundova pravidla pro energii termu v ramci jedné konfigurace Pokud je to mozné, elektrony
zUstavaji nesparované (maji rovnobézné spiny).

1.

3.

Nejniz$i energii mé stav s nejvyssi spinovou multiplicitou.

hybnosti.

Pro stavy prislusné stejnému termu je v normalnim piipad€ nejnizi stav s nejmensim J; v in-
verznim piipadé stav s nejvétSim J. Normdlni piipad nastavd, kdyZ slupka je zaplnéna méné
nez z poloviny, je-li zaplnéna vice neZ z poloviny, jde o inverzni piipad.

Povolené termy ekvivalentnich elektronii Termy povolené Pauliho vylu¢ovacim principem pro
systémy s ekvivalentnimi elektrony (stejné n, /) maji sudy soucet L+ S. [4, s. 66].

38.

39.

40.

41.

44.

. Najdéte mozné hodnoty ja jeho orientace pro jednoelektronovy atom s elektronem ve stavu

s [ = 1. Nakreslete vektory /, 5 a f

. Najdéte LS termy tif nejnizSich hladin atomu sodiku.

. Najdéte LS term zdkladniho stavu atomu helia. IS0
Najdéte LS termy excitovanych stavii atomu helia konfigurace 1s 2s. 180, 28]
Najdéte LS termy excitovanych stavi atomu helia konfigurace 1s 2p.

Najdéte LS term zdkladniho stavu atomu argonu. Konfigurace zdkladniho stavu argonu je
152 252 2p° 352 3pS. ISo

Najdéte LS termy stavii konfigurace 1s%2s”2p! 3p! atomu uhliku C1.

. Najdéte LS termy stavii zdkladni konfigurace 1s?2s?2p? atomu uhliku CI. Stanovte, které

termy skuteCné existuji. Nakreslete schéma, ze kterého bude patrnd vzdjemnd poloha hladin,
porovnejte s tabulkami NIST.

. Najdéte LS termy Ctyf nejniZSich excitovanych hladin atomu neonu. Konfigurace jeho zaklad-

niho stavu je 1s22s? 2p®.

Reseni: konfigurace 1s* 25> 2p° 3s:
L=[1-0]...14+0=1
S=11/2—1/2]...1/2+1/2=0,1

J=0,1,2

Celkem dostaneme Ctyfi termy ' Py, 3Py, 3Py, 3 P;.

Najdéte v Racahové znaceni termy Ctyf nejnizsich excitovanych stavli atomu neonu.
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Reseni: konfigurace 1s*2s*2p° 3s:
L=1, S§=1/2
Je=1-1/2]...141/2=1/2,3/2
K=J.=1/2,3/2
J=J.—1/2|...J.+1/2=0,1a1,2

Celkem dostaneme Ctyri termy:

2Py 123s[1/2]0.% Py j23s[1/2]4
2P3/23S[3/2]1,2P3/23S[3/2]2.

Vyménna a spin-orbitalni interakce

Konstanta spinorbitélni interakce pro Cisté Coulombovské pole je rovna

Ro?Z*
Ci’ll = 3 1 I (6)
n l(l+ E)(Z—F 1)
o je konstanta jemné struktury o = éﬁihc. Rozstépeni hladin atomu vodiku pii zapocCteni relativis-

tické korekce a spin-orbitalni interakce (bez Lambova posuvu) nezéavisi na /, ale pouze na j.

3 1 z4
AE=o?(>—— _)ZR
(4n j+1/2> w3

45.

46.

47.

49.

50.

Napiste kompletni vinové funkce (se spinovou a prostorovou ¢asti) dvouelektronového atomu
v orbitalové aproximaci (fce Y, ;). Funkce srovnejte s moznymi hodnotami spinovych kvan-
tovych Cisel S a Mg. Ukazte, Ze funkce s antisymetrickou prostorovou ¢4sti popisuje tripletovy
stav, se symetrickou singletovy stav.

Uka’te, Ze neexistuje tripletovy zdkladni stav helia 1s®3S. Pomicka: Napiste kompletni vino-
vou funkci véetné prostorové a spinové Casti a ukaZte, Ze pro dany stav je prostorova funkce
rovna nule.

UkaZte pomoci poruchové teorie, Ze tripletovy stav v dvouelektronovém atomu leZi niZze nez
singletovy diky vyménné interakci.

. Stanovte konstantu spinorbitélni interakce ,; pro rozst€peni rezonan¢nich dublet atomu alka-

lickych kovi (Li, Na, K, Rb, Cs). Hodnoty vinovych délek najdete v tabulce 3| Jak zdvisi na
atomovém Cisle?

Odvod’te vztah mezi vektorem momentu hybnosti [ nabité &astice o ndboji g obihajici po kru-
hové dréze a jejim magnetickym momentem [i. Porovnejte jemnou a hyperjemnou strukturu
spektrédlnich ¢ar. UvaZzte rozdily mezi Us a yj.

Odvod’te Landého intervalové pravidlo a pouZijte jej pro posouzeni LS vazby u hladin
(a) Hgl 6s6p 3Po,1,2 (doln{ hladiny prechodi 404,7, 435,8 a 546,1 nm z hladiny 6s 7s 38)),
(b) Hg16s6d°D; ; (prechody *D; a D, do 6s 6p Py tvoif Zluté &ary 576,96 a 579,07 nm),
(c) Til termu zdkladniho stavu a>F,
(d) Til termu a°F.



Atom ve vnéjsim poli

Magnetické pole
Hy = —gf%f, tg =9,27400915(23) - 10~ 24)T!
VD LA DS+ )
8= 2J(J+1)
AE _ - 7 UB -z . UB o
B = —HB= 81713 = gJFJzB = g/usM;B

Vybérova pravidla

AM; = 0, © —komponenty
AM; = =1, o —komponenty

51. Odvod’te vyse uvedeny vztah pro Landého faktor g;.

V'52. Nakreslete, jak se rozStépi spektrdlni ¢dra v magnetickém poli, kterd odpovida prechodu
mezi ndsledujicimi singletovymi stavy:

a) 'D > Ip,
b) 'F—'D

53. Vypoctéte, na kolik komponent se rozpadnou dvé ¢ary D sodikového dubletu v magnetic-
kém poli. 4a6

54. Urete, jaké vlnové délky budou mit komponenty spektrilni ¢ary kadmia 31D, — 21P;.
VInové délka pfechodu bez pritomnosti magnetického pole je 643,847 nm.

Molekulova spektra

V dvouatomové molekule je symetrie ur¢ena mezijadernou osou. Na rozdil od atomu orbitaln{
moment hybnosti zde neni zachovdvajici se veli¢inou a je siln€ vdzin k mezijaderné ose. Za-
chovava se ale primét orbitalniho momentu hybnosti do sméru jaderné osy (smér z), popsany
pro jeden elektron kvantovym Cislem m;. U nerotujici molekuly jsou stavy s opaénym m; <> 0
degenerované, zavadi se tedy nové kvantové ¢islo

/’Lz\mﬂ

Jednoelektronové molekulové orbitaly se pak znaci o,7,8,¢ pro A =0,1,2,3.

Stav molekuly je popsdn termovym symbolem

ZS—HA
s
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kde celkové spinové Cislo S ziskdné podobnym zplisobem jako u atomu (spin je slabé vazan k
ose) a A udava priimét celkového orbitdlntho momentu hybnosti (ktery se opét nezachovavd) L

do sméru osy
A=Y A
i

Misto hodnoty A =0,1,2,3 ... piSeme X, I, A, D ...

Termovy symbol miZe byt doplnén dalSimi indikatory symetrie vinové funkce (horni index
+/— pro stavy X, dolni index g/u pro molekuly se stfedovou symetrii).

V Hudnové typu vazby a je priomét S do sméru osy vektor ¥. Primét celkového elektronického
momentu hybnosti do sméru mezijaderné osy je

Q=A+Z.

Rotujici molekula ma navic moment hybnosti rotace, znac¢i se vétSinou R nebo N. Vysledny
moment hybnosti J je pak v Hudnové typu vazby a souctem

J=Q4+N.

Jeho primét do sméru mezijaderné osy je stéle Q.

Rotacni a vibracni termy a konstanty

F(J) = BJU+1)=DJ*(J+1)+HJ(J+1)...

B, = Be—0(v+1/2)+1(v+1/2)...

D, = D¢—B.(v+1/2)...

G(v) = @(V+1/2)— @exe(v+1/2)* 4+ @eye(v+1/2)3...

55. Stanovte teplotu, pii které je stfedni kineticka energie translacniho pohybu dvouatomo-
vych molekul rovna jejich rotacni energii v prvnim nabuzeném rotanim stavu. Vypoctéte
tuto teplotu pro Hy a O,. Rovnovaznd délka vazby je v zdkladnim stavu 0,74 A a 1,21 A.

117K a 2,76 K

56. V &isté rotaénim spektru par 'H 3 Cl maji ¢ary ze stavii J = 2, 3 stejnou intenzitu. Stanovte

teplotu plynu. Rotaéni konstanta je rovna 10,6 cm™!.

v'57. Odvod'te vztah pro vlastni frekvenci netlumeného harmonického oscildtoru tvofeného
dvéma hmotnymi body o hmotnostech m; a m; spojenych vazbou o tuhosti k.

‘/58. Stanovte vibra¢ni frekvence molekul OH a OD a urcCete vzdalenost vibra¢nich hladin.
Potencidl vazby HO-H je dan zdvislosti

1 1
V(r—ry) = Ekz(r—r0)2+ 6k3(r—r0)3, ky = 870,7N/m, k3 = —0.614 x 10" N/m?[L1].

UrCete téz vinovou délku zéfeni, které by bylo timto oscildtorem absorbo-
vano. Miuze molekula absorbovat zafeni vibracemi i na jinych frekvencich?
won = 3737,761 cm™ ', Aoy = 2,67 um

‘/59. Vypoctéte, do kterého rotacniho stavu musi byt nabuzena molekula Cl, (@w. =559,7 cm !,
B. =0,244 cm_l), aby rota¢ni energie dosdhla vzdélenosti vibracnich hladin. 48
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60.

61.

v 62.

63.

64.

65.
66.

Vypoctéte pomér molekul NO excitovanych do prvniho (v = 1) a druhého (v = 2) vibrac-
niho stavu pfi teploté plynu 300 K a 3000 K. Vypoctéte totéZ pro rotacni stavy. Vibracni
stavy jsou nedegenerovany, rotacni stavy maji statistickou vahu 2J + 1.

Vibra¢ni term zékladniho stavu molekuly 2*Na, lze popsat vyrazem
G(v) = [159,12(v+1/2) — 0,725 (v+1/2)* —0,0011 (v+1/2)*]em ™.
a) Odhadnéte hloubku D, Morseova potencidlu V (x) = De[1 — e F*]2, vite-li, 7e

hB?
dreu’

b) Urcete, pti jakém vibranim Cisle v, vibracni hladiny mizi a urCete disociacni ener-
gii Dy. PouZijte graf Birge-Sponer.
a) D. = 1,08¢eV; b) 86; Dy = 0,93 eV, presnd hodnota 0,73 eV

V rotané-vibraénim spektru molekuly 'H3Cl byly zméfeny tyto &ary

V[em™1] prechod
2963 R(3)
2944 R(2)
2906 R(0)
2865 P(1)
2843 P(2)
2821 P(3)

Urcete rotacni konstanty (v cm ) a délky vazeb (v A) molekuly ve stavech s v =10, 1.
Hmotnosti 'H a 3°Cl jsou 1,007825 a 34,96885 u. Zakladni stav molekuly je X Iyt

Rota¢ni Ramanovo spektrum molekuly '°F, (m(1°F) = 18.998 ) vykazuje sérii Stokeso-
vych &ar vzdilenych 3,5312cm™! a podobnou sérii anti-Stokesovych &ar. Uréete délku
vazby molekuly. 141,78 pm

V harmonické aproximaci uréete Franckiiv-Condoniv faktor pro v/ —v" = 0 — 0 pfechod
druhého pozitivniho systému dusiku 4N, C3IT, — B 3Hg. Vibracéni kvanta obou stavil
jsou @) =2047,17cm ™!, @/ = 1733,39cm™!, mezijaderné vzddlenosti R, = 1,1486 A,
R! =1,2126A. 0,455

Napiste term zdkladniho stavu molekuly H2+ . Vysledek porovnejte s tabulkami [8]].

Najdéte vSechny mozné typy elektronovych termii dvouatomové molekuly, jejiZ neuza-
viend elektronova podslupka obsahuje

a) jeden o a jeden & elektron,
b) jeden o, jeden 7 a jeden O elektron,

a) 0o, 3A1 2.3, b) "Ly 13 30, *T1 1 12,1 /2,3/2,5/2 “Ps/2,7/2 *P3/2,5/2.7/2,9)2

10



Literatura

[1] Palmer C., Loewen E. (2014) Diffraction Grating Handbook. Newport.

[2] Thorne A., Litzén U. a Johansson S. (1999) Spectrophysics. Principles and Applications.
Berlin — Heidelberg — New York: Springer-Verlag.

[3] Atkins P. W. (1999) Physical Chemistry. Oxford University Press.

[4] Tennyson J. (2005) Astronomical spectroscopy. Imperial College Press.

[5] JancaJ. Cviceni z atomové fyziky. UJEP Brno.

[6] Struve W. S. (1987) Fundamentals of Molecular Spectroscopy. Wiley & Sons.

[7]1 Houden J. T. (1970) NBS Monograph 115 The Calculation of Rotational Energy Levels
and Rotational Line Intensities in Diatomic Molecules http://physics.nist.gov/Pubs/
Monol115/cover.html

[8] NIST Chemistry WebBook. http://webbook.nist.gov/chemistry/

[9] NIST Atomic Spectra Database. http://webbook.nist.gov/asd/

[10] Flame Photometry.

[11] Bernardi F., Schlegel H. B and Wolfe S. (1976) Journal of Molecular Structure 35 149
[12] §polskij E. V. (1957) Atomova fysika I. SNTL

11


http://physics.nist.gov/Pubs/Mono115/cover.html
http://physics.nist.gov/Pubs/Mono115/cover.html
http://webbook.nist.gov/chemistry/
http://webbook.nist.gov/asd/

Tabulky a grafy k prikladim

Ha
Ha
H
He HJ I ‘
hrane
p M II | ll | II | | |
a | i i . \ | " i i R -
25000 ¢m”’ 20000 13000

Obrazek 1: Pickeringova a Balmerova série. Balmerova je vykreslena del§$imi ¢arami. Pfevzato z [12].

60000 T T T T T T T T ¥ T T T T T 1 I T T T
s = 61 B Ori -
- 8' ) -
o i 1)
50000 |- _g -
- 0 -
(Y
L = s
@ I .
e}
5 40000 - 1
3 - i
r_ -
30000 |- -
! . J
L H13 J
H12! ]
B : HI1
i HI0 Lo He H3 Hy i
20000 H8 R
1 1 1 1 1 1 1 1 N 1 L 1 1 1 1 1 1 1 1
3600 3800 4000 4200 4400
A (A)

Obrizek 2: Spektrum hvézdy ®' B Ori s absorpci na Balmerové sérii. Prevzato z [4].

H He
Is 1 1.6875
Li Be B C N 0 F Ne

Ls 2.6906 3.6848 4.6795 5.6727 6.6651 7.6579 8.6501 9.6421
2s 1.2792 1.9120 2.5762 3.2166 3.8474 4.4916 5.1276 5.7584

2p 24214 3.1358 3.8340 4.4532 5.1000 5.7584
Na Mg Al Si P S c Ar
Ls 10.6259 11.6089 11910 13.5754 14.5578 15.5409 16.5239 17.5075

2s 6.5714 7.3920 8.2136 9.0200 9.8250 10.6288 11.4304 12.2304
2p 6.8018 7.8258 8.9634 9.9450 10.9612 11.9770 12.9932 14.0082
3s 2.5074 3.3075 4.1172 4.9032 5.6418 6.3669 7.0683 7.7568
3p 4.0656 4.2852 4.8864 5.4819 6.1161 6.7641

Data: E. Clementi and D.L. Raimondi, Atomic screening constants from SCF functions.
IBM Res. Note NJ-27 (1963).

Tabulka 1: Odstinéni jaderného naboje neutrdlnich atomu. Tabulka udava hodnoty efektivniho néaboje
jédra Zeff =7Z—-0.
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Obrazek 3: Zastinovaci konstanta izoelektronové fady lithia, zdkladni stav

[ | Equation y=a+b*
I | Weight No Weighting ]
| |Residual 5.24224E-
Sum of 4
™ | Pearson'sr  0.99998 .
I |Adj. R-Squ 0.99994
- Value Standard Er .
Intercept -0.879 0.00994
c Slope 0.5086 0.00144
1 L 1 1 1 L 1 1 L 1 1
3 4 5 6 7 8 9 10
. 7+
Li Be 7 Ne

l n=3 n=4 n=5 n=6 n=o
0 s 1373 1357 1353 1.351 1.348
1 p 088 0867 0862 0.857 0.855
2 d 0.012 0013 0014 0.014 0.015
3 f — 0.000 0.000 0.000 0.000

Tabulka 2: Kvantovy defekt d,; stavii atomu sodiku

J=2101 1321212010 014,3212,3,%,:?,2,1,
858,858,  DioPsPs Pr Pe Ps Py P P2 Py s 05 0y 0y 0y 0 O{S)"ST 8 8
1
22
21[  a3s w 4d ]
f———— — 77773 _ T T T g ----
20 25 —-~--= P ___ 2 K R——
19 [ [2p°4s] 2 _ [2p°34]
%‘ 18_— [2p°3p] 1
‘é 17 15_ i
& 16[ [20%3s] ]
1T} L
15[ ]
2 L ]
1[
L 1P
oL [15°2522p7] — Neon -

Obrazek 4: Schéma energiovych hladin atomu neonu v Paschenové znaceni. Konfigurace jsou uve-
deny v zdvorkéach. Prevzato z prace [Chilton 2000].
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Obrazek 5: Grotrianovsky diagram atomu sodiku

Temperature °Kelvin
Element Emission Line
(Anm) 2000 3000 4000

Sodium 589 1x10° 6x10* 4%x10°
Potassium 767 1.7x 107 3.8%x 107 1.8x 1072

Lithium 670 44x10° 1.5% 107 9.4x107

Calcium 422 1x107 4 %107 6x10*
Magnesium 285 3.4x10™" 1.5x107 1x107°

Obrazek 6: Pomér koncentrace atomt v rezonancnich stavech alkalickych kovi pfi plamenové spek-
troskopii [[10].
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prvek piechod Ao (nm) E(cm™ 1)
2S1p="P3pn *Sip-"Pipn | *Pip *Pi)2

Li | 1s?2s—1s”2p | 670.961 670.976 14 904.00 14 903.66

Na | 2p83s—2pf3p | 589.1583264  589.7558147 | 16973.36619 16 956.17025

K 3p6 4s — 3p6 4p | 766.7008906  770.1083536 13 042.896027 12 985.185724
Rb | 4p’5s—4pS5p | 780.2414 794.9789 12 816.545 12 578.950

Cs 5p6 6s — 5p6 6p | 852.34727589 894.592960021 | 11 732.3071041 11 178.26815870

Tabulka 3: Pozorované vakuové vinové délky rezonancnich dublett alkalickych kovi. Ve vzduchu
md sodikovy dublet D vinové délky 588.9950943 a 589.5924237 nm. Zdroj http://www.nist.gov/
asd.

T T T T T T T T T T T T
400 - -

| Equation: CS ]
350 | | VTP ]
L Chi*2/DoF =0.22699 4
300 RA2 = 0.99999

- a 0.069 + 0.002
250 |- b 2.142 + 0.007 _
"e 200 -

o
150 -
100 | -
50 | -
= -
1 1 1 1 1 1 1

0 10 20 30 40 50 60
Atomoveé gislo Z

Obrizek 7: Konstanta spin-orbitalni interakce pro alkalické kovy a rezonanéni hladiny termu np 2P.

121.5669% 6.2648e+08 | 2.7760e-01 | 2.2220e+00| -0.25554| AAA  0.0000000000000 - 10.19885106866 18 28 | 2p P° Y| 2-4
121.56699 8.2649e+08 | 1.3881e-01 | 1.1110e+00 | -0.55656 | AAA| 0.0000000000000 -  10.19880570432 1s 28 | 2p 2P° | 2-2
121.56701 4.6986e+08 | 4.1641e-01 | 3.3331e+00| -0.07945| AAA| 0.0000000000000 - 10.1988353 1s 8 ',|2 Bo
121.5673123130200 | 2.495e-06 3.323e-10 AAA|  0.0000000000000 - 10.19881007922431 1s 28 'pl2s 28 'l 2-2| M1

Tabulka 4: Zaznam pro Lo v NIST ASD.
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Obrézek 8: Skutecnd struktura hladin vodiku pro n = 1,2,3 (bez Lambova posuvu). Nerelativisticka
hodnota je zobrazena te¢kovang. Méfitko se méni podle 1/n?.

b

2s412-npys3 2pyp=nsyy, 2pyyp=ndy;y,
2p 4 —nd 37,
28y2-MP3/2 » 2p3/9= NSy2 2p3/p —nds); .

5/2

3/2
n=3

n=2

Obrazek 9: Komponenty spektralni cary Hor.
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9= 413
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1 .
g o o a

Obrazek 10: Anomalni Zeemantv jev
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