Otazky z chemické fyziky ke SZZk

(pro navazujici studijni obor Modelovani chemickych vlastnosti nanostruktur a
biostruktur)

Absorpce a emise zareni

Nestacionarni poruchova teorie, stimulovana absorpce a emise, tvar a Sitka spektralnich car,
rozs$iteni spektralnich car, doba Zivota excitovanych stavi.

Elektronové, vibraéni a rotaéni stavy dvouatomovych molekul

Pohyby jader ve dvouatomovych molekulach, funkce potencidlni energie pro dvouatomové
molekuly, anharmonicita, vibraéné-rotacni interakce a odstiediva distorze. Spektroskopicka
symbolika pro dvouatomové molekuly.

Vibrace viceatomovych molekul

Normalni mody, normalni vibrace, hladiny vibra¢ni energie. Wilsonova vibra¢ni analyza (GF
problém).

Spektroskopie NMR

Magnetické vlastnosti moleku, spin=spin $té€peni, hyperjemna struktura spekter NMR, piiklady
NMR spekter.

Spektroskopie ESR

ESR spektrum vodikového atomu, hyperjemna struktura spektre ESR, ESR spektra organickych
radikald a iontd prechodnych kovi, priklady ESR spekter.

Grupy

vvvvvv

jejich urovani, izomorfismus a homomorfismus grup.
Rerezentace grup

Reducibilni a ireducibilni reprezentace, zékladni véty o ireducibilnich reprezentacich, rozklad
reducibilni reprezentace, direktni soucin reprezentaci.

Symetrie a elektronova struktura molekul



Symetrie celkovych elektronovych stavii a spektroskopicka symbolika pro viceatomové
molekuly, vybérova pravidla pro elektronové prechody, faktorizace sekuldrniho problému,
konstrukce symetricky adaptovanych funkci.

Teorie grup a molekulové vibrace

Symetrie normalnich vibraci, vybérova pravidla pro fundamentalni vibracni ptechody,
vylu¢ovani pravidlo pro IC a Ramanova spektra, Fermiho rezonance, molekuly s velkymi
amplitudami vibraci.

Symetrie a chemické reakce

Zachovani momenti hybnosti v chemické reakci, Wignerova-Witmerova pravidla, pravidlo
nekiiZeni, zachovani orbitalové symetire v chemickych reakcich, teorie hrani¢nich orbitali.

Zakladni principy statistické termodynamiky

Soubory soustav ve statistické termodynamice — definice, vlastnosti. Postulaty statistické
termodynamiky.

Partiéni funkce

Parti¢ni funkce monoatomického idealniho plynu. Parti¢ni funkce dvouatomového plynu.



