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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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Reseni: Orbital s — nedegenerovany, orbital p — 3 x degenerovany, orbital d — 5 x degenerovany

Ukol &. 2.2

Atomové orbitaly (AO) se piekryvaji za vzniku orbitali molekulovych (MO). Tento pristup je
oznacovan jako MO-LCAO. ...

a) Reseni:
Ze dvou AO typu s vzniknou dva MO typu o, pficemz
Og kladny piekryv (souhlasné znaménko) indikuje vazebnost
tohoto orbitalu, je-li zaplnén elektrony. Zde je
pravdépodobnost vyskytu elektronli nejvyssi. V piipadé
* zaporného piekryvu (nesouhlasna znaménka) se jedna o
protivazebnost, vznika tzv. uzlova rovina a takovy orbital
znacime o*. Zde je pravdépodobnost vyskytu elektroni
nizsi,
Symetrickymi nalepkami se potom mysli konkrétni znaceni
MO po provedeni operace zrcadleni vi¢i stfedu symetrie.
Nezméni-li vlnova funkce znaménko, pfidavame index g (z
ném. ,,gerade*=piimo, sudy). Pokud se znaménko zméni,
pfidavame index u (z ném. ,,ungerade‘“=nepiimo, lichy).

b) Reseni:

Pro¢ zde nejsou symetrické nalepky g a u?
Jednoduse proto, Ze chybi stied symetrie ©
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¢} Redeni:
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Ukol &. 2.3

Urcete, v jakém piipad¢ se jedna o kladny (S>0), zaporny (S<0), ptipadné nulovy piekryv (S=0).

oo By Of

S>0 (vaz.) S<0 (protivaz.) S=0
Ukol &. 2.4

a) Nacdrtnéte interakéni diagram MO pro molekulu H». Jaké MO vzniknou a jaky bude jejich pocet?
Doplate piisluiny pocet elektrontl, napiste elektronovou konfiguraci, vypoctéte fad vazby.

E4 H H-H H
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Reseni: Ze dvou AO vzniknou dva MO. Elektronové konfigurace pro molekulu vodiku je (16,)>%,
pro kation (16,)" a pro anion (1o,)*(15,")'. Rad vazby se vypo&ita jako ¥ (podet vazebnych e -
pocet protivazebnych e7). Vazebna délka se v piipadé kationtu prodlouzi, protoze kles! fad
vazby, vazba je tedy méné pevna a je ticba méné energie pro jeji disociaci. V piipad¢ aniontu
je tomu uplné stejné, nebot’ se fad vazby také snizil.

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? (Fesent je uvedeno vyse)

UKol &. 2.5 (domaci)
Obdobné interpretujte pripad molekuly He,". (Reseni obdobné jako pro vodik)
Ukol & 2.6

Nacrtnéte interakéni diagram MO pro molekulu Oz, Vyznacte 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?

Spinova multiplicita: M =2S + 1 =2x1+1 =3 jedna se o triplet. Molekula je paramagneticka.
Elektronova konfigurace zakladniho stavu: (16,)*(16,)*(26:)*(264)*(36,)*(1m)* (17 (1 msY)!

Reseni: http://is.muni.cz/do/1499/el/estud/prif/js09/molekuly/web/02/02.html

(Pozn. Interakcni diagram je kvalitativné shodny s F» a Ne>")

Ukol &. 2.7

Na obrazku je znazornén interakéni diagram MO pro molekulu Cs.. Doplite symetrické nalepky a pocet
elektront. Vyznacte hrani¢ni orbitaly (HOMO/LUMO). Lze ocekavat vétsi prodlouzeni vazby v piipadé
excitace z HOMO do LUMO, nebo z HOMO jesté o hladinu vys?

Reseni: http://is.muni.cz/do/1499/el/estud/prif/js09/molekuly/web/C2/C2.html

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


http://is.muni.cz/do/1499/el/estud/prif/js09/molekuly/web/O2/O2.html
http://is.muni.cz/do/1499/el/estud/prif/js09/molekuly/web/C2/C2.html
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Vétsi prodlouzeni lze oc¢ekavat pro excitaci z HOMO do hladiny vyS$si, nez je hladina LUMO
Ukol ¢. 2.8

Na obrazku je znazornén interakéni diagram MO pro molekulu NO. Dopliite elektrony. Vysvétlete, pro¢
je tato molekula v zakladnim stavu radikal? Vypoctéte spinovou multiplicitu. Jak se zméni vazebna
dé¢lka a disociacni energie, vytvoiime-li kation a anion?
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Reseni: Molekula je v zakladnim stavu radikalem proto, ¢ ma v n* (2xdegenerovaném)
orbitalu jeden neparovy elektron. Spinova multiplicita M = 2, jedna se o dublet, coz je pro
jednoduché radikaly celkem typické. Vytvoienim kationtu se opét zkrati vazebna délka a
naroste disociaéni energie. U aniontu je tomu naopak.



