Chemicka struktura B — zapoctovy test

1/ Resenim Schrodingerovy rovnice pro trojrozmérny model &astice v nekoneéné hluboké pravouhlé
potencidlové jamé (model elektronu v 3D krabici) se ziskaji ptislusné vinové funkce popisujici
¢astici v riznych kvantovych stavech a energie téchto stavi:
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a) Vyjadiete vlnovou délku zafeni, které je tfeba na excitaci elektronu z kvantového stavu
(n n,,n )= (1,1,1) do (2,1,1) pokud jsou rozméry krabice Ly=L,=L,= 100 a pak 10 A,

x1 iy iz
b) Na ziklad¢ vysledku a) diskutujte, jaky je vliv velikosti krabice na energii potfebnou
k ptechodu z jednoho kvantového stavu do druhého.

2/

a)  Navrhnéte strukturu latky s timto sumérnim vzorcem C,HsCl,O tak, aby v *H NMR spektru
byly pozorovatelné pouze dva rozdilné multiplety.

b)  Urcete, o jaké multiplety se jedna a jaké jsou relativni intenzity Car v kazdém z multiplett.

3/ Na obrazku 1 jsou 4 vybrané vibra¢ni moédy molekuly ethylenu. A. Celkem kolik vibra¢nich moda
ma ethylen? B. Urcete, jestli uvedené mody jsou pozorovatelné v IC a Ramanoveé spektru.
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4/ Naméfena &ara ve vibraénim Ramanové spektru “*N, méla vinoet 19960.5 cm™. Zdrojem zafeni
byl kryptonovy laser o vlnoctu 17602.5 cm™. Vypoctéte vinocet a silovou konstantu vibrace.



5/ Energie na ionizaci ur¢itého atomu je 3,44x10° J. Absorpce fotonu s nezndmou vinovou délkou
ionizuje atom a vyrazi elektron s rychlosti 1,03x10° ms™ . Jaka je vlnodet pouZitého zafeni?

6/ Matematicky aparat (vyberte si dvé Ulohy z nabizenych étyfech)
(a) Ukazte, Ze f(x) = cos(kx) je vlastni funkci operatoru d?/dx?.
(b) Vypoctéte hodnotu vyrazu %, kdew=1+2i;z=-i

(c) Zkuste najit normovanou funkci k f(x) = sin’(ax) na intervalu <0,L>, tedy takové Ng, aby
platilo N, OL sin?(ax)dx = 1 (integrace per partes)

(d) Zkuste rozvinout funkci f(x) = e ax* (tzv. gaussian) v bodé x = 0 za pouZzti Taylorova
rozvoje do druhého fadu (tedy jako kvadraticky polynom)

7/ Které operatory spolu komutuji ¢i nekomutuji? Zdtvodnéte (u d a e staci slovni popis). Co je
disledkem této vlastnosti?

(a) X, px
(b) X, pz
(C) LXI Ly
(d) L? Lz
(e) H, L?

8/ Sestavte molekulovy hamiltonian pro molekulu HF.

9/ Pro tu samou molekulu — HF — spogitejte energii zafeni (v cm™) potiebnou k excitaci ze zakladni
vibra¢ni hladiny na hladinu s v =5 (tedy patou vibra¢n¢ excitovanou hladinu). Silova konstanta
pro molekulu HF je 964 N/m. (A(F) = 19).

10/ M¢jme dv¢ energetické hladiny vzdalené v jednom ptipadé o 10 cm™, ve druhém piipad¢ o 100
cm™. Jaka bude populace téchto hladin v jednom a druhém p¥ipad& pii pokojové teplotd T =
298.15 K.

Konstanty: 7 =1.05457'10" J's
h=6.626 103 Js
c=2.9979.10° m.s*
me = 9.109 10 kg
atomova hmotnostni jednotka 1.66 107" kg
R=8.31Jmol ' K™
Na = 6.022 '10% mol™



