e S pouzitim modelu volného elektronu (=¢astice v krabici) spoctéte vinovou
délku a vlnocet nejdlouhovingjsiho elektronového piechodu u molekuly
dekapentaenu a oktatetraenu. Diskutujte polohu absorpéniho pasu v zavislosti
na délce fetézce. Uvazujte délku C-C vazby, Ze se rovna 140 pm.

e Ukazte, Ze pro nabitou castici v jednorozmémé nekoneéné¢ hluboké
potencialové jamé je absorpcni piechod 2«1 dovoleny a absorpéni pfechod
3«1 zakdzany. (Odhadnéte ze symetrie integrandu ptislusného integralu)
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energiemi -705.49, -302.33, -40.33, -24.32, -16.35 eV. Kolik past spjatych s
témito orbitaly bude molekula vykazovat v UPS spektru za pouziti He vybojky
(A=57.7nm)?

Konstanty:

Hmotnost elektronu me : 9.109 . 10! kg
Rychlost svétla ¢ : 2 997 924 58 m/s
Planckova konstanta h : 6.626 . 10%* J.s
Néboj elektronu: 1.602 . 10*° C



e Mame systém s dvéma elektrony a.. UkaZte, Ze excitace systému do stavu
s jednim elektronem o a jednim 3 (kazdy v jiném molekulovem orbitalu) je
spinov¢ zakazany proces.

e S pouzitim symetrie integrandu ve vyrazu pro tranzitni dipélovy moment
vysvétlete, pro¢ jsou elektronové prechody d-d v komplexech piechodnych
kovli se sttedem symetrie zakazané. Ptesto, co zplsobuje, Ze byvaji (i kdyz s
malou intenzitou) pozorovatelné v elektronovych spektrech.

e Diskutujte, jak Siroky bude pas spojeny s fosforescenci versus fluorescenci.
Udglejte odhad v cm™.

e UV-VIS absorp¢ni a emisni spektrum antracenu rozpusténem v etanolu je
zobrazené na obrazku. Které ze spekter odpovida fluorescenci a které
absorpci? Vysvétlete “zrcadlovy obraz” obou spekter. Zkuste diskutovat, cemu
odpovidaji jednotlivé pasy.

0.8

0.6

Relativni intenzita

0.4

0.2

0.0 + - ——
275 325 375 425 475 525

A/ nm

Konstanty:

Hmotnost elektronu me : 9.109 . 10! kg
Rychlost svétla ¢ : 2 997 924 58 m/s
Planckova konstanta h : 6.626 .10 J.s
Néboj elektronu: 1.602 . 10*° C



Diskutujte, jak Siroky bude pas spojeny s fosforescenci versus fluorescenci.
Udélejte odhad v cm™.

UV-VIS absorpéni a emisni spektrum antracenu rozpusténém v etanolu je
zobrazené na obrazku. Které ze spekter odpovida fluorescenci a které
absorpci? Vysvétlete “zrcadlovy obraz” obou spekter. Zkuste diskutovat, cemu
odpovidaji jednotlivé pasy.
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Obrazek znazornuje dva modelové piipady vibronického (tj. vibracné
rozliSeného elektonového) pasu. Reste tyto ukoly:

Popiste jednotlivé pasy pomoci vibracnich kvantovych cisel.

Co urcyje relativni intenzity jednotlivych pasa?

V jakém z obou uvedenych piipadt se zméni geometrie molekuly pii piechodu
ze zakladniho do elektronové vzbuzeného stavu?

S pouzitim harmonické aproximace odhadnéte vinocet vibraéniho médu
molekuly v elektronové vzbuzeném stavu, jestlize maxima dvou
nejintenzivnéjSich pasu z levého obrazku jsou od sebe vzdalené 35 nm a prvni
pas je pozorovan pii 800 nm.
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Absorpéni spektrum O, ma zietelnou vibra¢ni strukturu, ktera prechazi pii
56876 cm™ do kontinua. Odpovidajici elektronové excitovany stav O,
disociuje na jeden atom O v zakladnim a druhy v excitovaném stavu. Excita¢ni
energie druhého atomu odpovida 15875 cm™. Jaka je disociadni energie
zakladniho stavu O;?

Konstanty:
Rychlost svétla ¢ : 2 997 924 58 m/s

Planckova konstanta h: 6.626 . 103 J.s



Pro molekulu s vibradnim vlnodtem 1620 cm™ byl pii 300 K pozorovan slaby
signal odpovidajici vibraénimu pfechodu 1— 2. Odhadnéte kolikrat se zvysi
jeho intenzita po zvyseni teploty na 1000 K. Napovéda: pouzijte Boltzmanovu
distribuci k uréeni pravdépodobnosti, Ze se molekula nachazi ve vibra¢nim
stavu 1.

Kolik vibra¢nich modid ma molekula SO,?

Stied vétve Q Ramanova spektra molekuly CO ma odpovidajici vinovou délku
579.2 nm, vlnova délka svétla pouzitého laseru byla 514.5 nm. Jaky je
fundamentélni vibra¢ni vlnocet molekuly CO?

O kazdém z uvedenych vibra¢nich modi molekuly BF;rozhodnéte, zda muze
byt viditelny v IC.

Ktera z nasledujicich molekul mtze mit infraervené spektrum: H;, COp,
H20, N,, N3, CH;CI?

Ktera z nasledujicich molekul muze mit Ramanovo vibra¢ni spektrum: Hp,
CO,, H,0 SFg?

Jak a pro¢ se zvySenim teploty ovlivni intenzita anti-Stokesovych pasa
Vv Ramanové spektru.

Molekula AB; ma v IC spektru dva silné pasy, v Ramanové spektru jeden
silny a jinak ma jen slabé. Je struktura linearni nebo lomena?

Pozorované vibrac¢ni pasy ozonu nalezejici prechodu ze stavu (0 0 0) do stavu
(010), (001)a(100) lezi pii 705, 1043 a 1100 cm™. Odhadnéte vlnodty
nasledujicich kombinac¢nich a vrchnich harmonickych piehoda: (0 0 0)—(0 1
1); (000) —(110)a(000)—(2,0,0).

Stied vétve Q Ramanova spektra molekuly CO ma odpovidajici vinovou délku
579.2 nm, vlnova délka svétla pouzitého laseru byla 514.5 nm. Jaky je
fundamentalni vibra¢ni vlnocet molekuly CO?

O kazdém z uvedenych vibra¢nich modi molekuly BF,rozhodnéte, zda mtize
byt viditelny v IC.
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Kterd z nasledujicich molekul mize mit infracervené spektrum: Hy, CO,, H,0,
N5, N3, CH5CI?

Kterd z nasledujicich molekul miZe mit Ramanovo vibraéni spektrum: Hoy,
COy, H,0 SFg?

Jak a pro¢ se zvySenim teploty ovlivni intenzita anti-Stokesovych pasi
Vv Ramanové spektru.

Molekula AB; ma v IC spektru dva silné pasy, v Ramanové spektru jeden
silny a jinak ma jen slabé. Je struktura linearni nebo lomena?

Pozorované vibra¢ni pasy ozonu nalezejici prechodu ze stavu (0 0 0) do stavu
(010), (001)a(100) lezi pii 705, 1043 a 1100 cm™. Odhadnéte vInodty
nasledujicich kombinacnich a vrchnich harmonickych piehodt: (0 0 0)—(0 1
1); (000) —(110)a(000)—(2,0,0).

YN m4 jaderny spin 1 a jaderny faktor 0.404. Vypogitejte energie jadernych
spinovych stavii v magnetickym poli 11.50 T.

Chemicky posun protonii CH3 v acetaldehydu je & = 2.20 a protonu v CHO
9.80. Jaky je rozdil mezi lokalnimi magnetickymi poli v obou oblastech
molekuly, kdyz vnéjs$i magnetické pole je 1.5 T.

Jakd musi byt magnetickd indukce uvnitf magnetu NMR spektrometru, aby
rezonan¢ni frekvence protont byla 400 MHz, kdyz g faktor protonu je 5.5856.

Diskutujte chemickou a magnetickou ekvivalenci protont v molekuléch
CH;F;, H,C=CF,, H,C=C=CF, a CH3CH,OH. Co to znamena pro NMR
spektra?



Na obrazku je NMR spektrum latky se sumarnim vzorcem C3HgCl,. O jakou

slouceninu se jedna?
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