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Ukol &. 2.1

Do soufadného systému zndzornéte izoplochy pfisluSejici atomovym orbitalim s, p, a 4. Jaka je
degenerace téchto orbitalii, nejsou-li ve vdzaném stavu?
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Ukol &. 2.2

Atomové orbitaly (AO) se piekryvaji za vzniku orbitali molekulovych (MO). Tento pfistup je
oznacovan jako MO-LCAO. Rozhodujicimi faktory pro tzv. orbitdlni interakci je rozdil energii
vychozich AO a velikost pfekryvu S, ktery je dan mj. symetrii. Pro celkovy pfispévek ke stabilizaci nebo
destabilizaci molekuly hraje roli i pocet zii€astnénych elektronil. Znazornéte nasledujici:

a) interakci dvou identickych orbitali s na riznych centrech. Jaké MO vzniknou? Urcete jejich
symetrii (S nebo AS) vii¢i stfedové soumérnosti se stfedem v centru vazby. Pfifadte také
spravné nalepky symetrie (G, Gy, Mg, Ty)

b) interakci orbitalu s na jednom centru a orbitalu p na druhém centru, tak aby laloky orbitalu p
leZely na spojnici jader. Jaké MO vzniknou? Urcete jejich symetrii (¢ nebo m).

¢) interakci dvou identickych orbitalil p na riznych centrech, tak aby laloky obou orbitalil p lezely
na spojnici jader. Jaké MO vzniknou? Urcete jejich symetrii (S nebo AS) vici stiedové
soumérnosti se stiedem v centru vazby. Piifad’te také spravné nalepky symetrie (Gg,0u,e, )

d) interakci jako v bodé c) s tim rozdilem, Ze laloky obou orbitalil p jsou lokalizovany kolmo ke
spojnici jader. Jaké MO vzniknou? Urcete jejich symetrii podobné jako v bodé c).

Ukol &. 2.3

Urcete, v jakém piipad¢ se jedna o kladny (S>0), zaporny (S<0), ptipadné nulovy piekryv (S=0).
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a) Nacdrtnéte interakéni diagram MO pro molekulu H». Jaké MO vzniknou a jaky bude jejich pocet?
Dopliite prislusny pocet elektronil, napiste elektronovou konfiguraci, vypoctéte fad vazby.

b) S vyuzitim piedchoziho tkolu a) vytvoite z molekuly kation H>" a anion Hy". Zapiste piisluiné
elektronové konfigurace a vypoctéte fady vazby. Jak se budou ménit vazebné délky a disociaéni
energie?

Ukol &. 2.4

UKol &. 2.5 (domaci)

Obdobné interpretujte piipad molekuly He,".
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Ukol & 2.6

Naértnéte interakéni diagram MO pro molekulu O.. Vyznac¢te hraniéni orbitaly (HOMO/LUMO).
Vypoctéte spinovou multiplicitu. Jak se budou ménit elektronové konfigurace, fady vazeb, vazebné
délky a disociaéni energie, vytvoiime-li postupné O",0,? Molekula O: oplyva jednou krasnou
vlastnosti (tykajici se magnetismu). Kterou?

(Pozn. Interakcni diagram je kvalitativné shodny s F> a Ne;)
Ukol &.2.7

Na obrazku je zndzornén interakéni diagram MO pro molekulu C,. Dopliite symetrické nalepky a pocet
elektronti. Vyznacte hraniéni orbitaly (HOMO/LUMOQO). Lze ocekavat vétsi prodlouzeni vazby v pfipadé
excitace z HOMO do LUMO, nebo z HOMO jesté o hladinu vys?

(Pozn. Interakéni diagram je kvalitativné shodny s Li: a N3)
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Ukol &. 2.8

Na obrazku je zndzornén interakéni diagram MO pro molekulu NO. Dopliite elektrony. Vysvétlete, proc¢
je tato molekula v zdkladnim stavu radikal? Vypoctéte spinovou multiplicitu. Jak se zméni vazebna
délka a disociaéni energie, vytvofime-li kation a anion?
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