Oprava chyby ve vykladu
ve videu 2020-04-02 v cCase 1:31:20

(vypocet prekryvovych populaci)

Chybny vyklad:

Prispévky jednotlivych obsazenych MO k prfekryvové populaci mezi dvéma AO
pocitdme jako souciny koeficientl dvou pfislusnych AO v MO krat 2. Konkrétné
jsem ukazovala vypocet prekryvové populace AO1 a AOS5 takto:

p = 2x(koeficient AO1)x(koeficient AO5). To vychazi 0,2171; coz se tolik nelisi
od 0,2229 v tabulce. Pfi feSeni prikladu 10-5 se pro 2pz(C) a 2pz(O) stejnym
postupem dostalo Cislo 0,4510; ackoliv podle feseni i podle tabulky ma
vychazet 0,1936.

Spravny vyklad:
Spravného vysledku se ¢lovék dobere, kdyz pocita
p = 2x2x(koeficient 2pzC)x(koeficient 2pzO)x(prekryv 2pzC a 2pz0):

koeficienty se musi nasobit prekryvem a celé se to jesté vynasobi poctem
elektron v daném MO. To je predpis pro vypocet jednotlivych sumacnich
pfispévkd v rovnici (10-16) z Loweho.

V konkrétnim pfipadé, ktery jsem ukazovala ve videu, to bohuZel ndhodou
vyslo skoro stejné, protoze prekryv byl 0,5133 a to da vynasobenim dvéma
elektrony skoro 1. Proto jsem si nevsSimla, Ze jsem se v textu prehlédla.



