7. Prednaska
Od symetrie k molekulovym orbitalum

Atkins, de Paula (AdP) : Fyzikalni chemie



11.2.1.1 (pokracovani):

Reducibilni (redukovatelna) a
ireducibilni (neredukovatelna)
reprezentace



Obrazek 11.16/ Atkins:
Trojice orbitalu p, atomu S, A, B jako baze pro popis symetrie

Bazovy orbital 1

7 A
y
<x) Bazovy orbital 3

Bazovy orbital 2

Oznaceni rovin symetrie:
G, = rovina pulici vazeby uhel (xz) o, = rovina molekuly (yz)



Reprezentace I'3 je rozloZitelna (redukovatelns,
reducibilni) na soucet ") 4 T"(2),

Jednorozmérna reprezentace I'V) je jiz dale
nerozlozitelna (neredukovatelna, ireducibilni).

Je reprezentace ['?) ddle rozlozitelnad?

V bazi (p,, pg) ne.
Existuje baze , osetrujici” prechazeni p, a pz mezi sebou?



ZA

Symetricky prizpusobené linearni kombinace
y bazovych orbitall 2 a 3

Maticovy zapis ['?) v nové reprezentaci (p,+pg, Pa-Pg)?

.... rovina pulici vazeby uhel
".... rovina molekuly

Vv



Tab. 11.2 Tabulka charakteru grupy C,,

Podrobny popis vyznamu oznaceni reprezentaci
(A, B, atd.) viz Atkins FCH, str. 400

Tab. 11.2.1.2 Struktura tabulek charakteru:
samostudium

ZK ad matice: ty, které jsme si napsali



11.2.2 Nulové integraly a prekryv orbitalu

Prekryvovy integral [“prekryv® znacCime S]

V obréazku jsou modfe znizorn&ny zivislosti Is orbitalii (y,,),) na jedné
z prostorovych soufadnic, zelen& je zndzomén graf soudinu ...
Funkce y,.),nabyva hodnot podstatn& vétsich neZ nula pouze v oblasti,
ve které se od nuly podstatn Li¥{ ob& funkce y,,%,.

Obsah vybarvené plochy pod grafem funkce 9.y, je ¢iselné roven
integrilu z této funkce v mezich od - oo do +co.




11.2.2.2 Orbitaly s nenulovym prekryvem

Obr. 11.29



10.3 Teorie molekulovych orbitalu



10.3.1 Molekulovy ion H,*

Kvantové-mechanicky predpis pro hledani orbitalu
pro (jediny) elektron?
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10.3.1.1 MO = Linearni kombinace AO (MO-LCAO)

Co je znazornéno na obrazcich?
ProcC ziskavame pravé 2 vinoveé funkce?



10.3.1.2 Vazebné orbitaly

Vazebny MO pro H,* v tzv. minimalni bazi



W symetricka (S) nebo antisymetricka (AS)
vuci stredu soumeérnosti molekuly.



10.3.1.3 Protivazebné orbitaly




lzoplochy a symetrické nalepky MO




