Otazky z chemické fyziky ke SZZk

OKURH I

Absorpce a emise zareni

Nestacionarni poruchova teorie, stimulovana absorpce a emise, tvar a Sifka 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 mddy, normélni vibrace, hladiny vibracni energie. Wilsonova vibracni analyza (GF
problém).

Spektroskopie NMR

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

Spektroskopie ESR

ESR spektrum vodikového atomu, hyperjemna struktura spektre ESR, ESR spektra organickych
radikali a ionth pfechodnych kovi, piiklady 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.

OKRUH 11
Bornova-Oppenheimerova aproximace

Adiabatickd a Bornova-Oppenheimerova aproximace, hyperplochy potencialni energie,
neadiabatické efekty

Varia¢ni metody, model nezavislych elektroni

Variaéni teorém, Rydbergv-Ritzlv variani princip, obecny tvar N-elektronové vinové
funkce, Slaterova-Condonova pravidla

Hartreeho-Fockovy-Roothanovy rovnice

HF a HFR rovnice, metoda SCF, Koopmanstv teorém, Brillouinova véta, konfigurace
uzafenych slupek

Semiempirické metody, pseoudopotencialy a nabojové hustoty

Metody NDO a metody AM1/PMx, pseudopotencialy, populani analyza
Spin viceelektronovych systémi

Spekturm operatorti momentt hybnosti, konstrukce spinovych vlastnich funkci
Korelacni energie a ab initio vypocty

Definice korelani energie, relativistické efekty v kvantové chemii, baze atomovych
orbitalii, Slaterovy a Gaussovy baze, kontrahované funkce, polarizani a difizni funkce

Metada konfigura¢ni a multikonfiguracni interakce



Sekularni rovnice, separacni teorém, metody CISD, CISDTQ, MCSCEF, uplna CI
Poruchové metody v kvantové chemii, metoda vazanych klastra

Stacionarni poruchova teorie, mnohacasticova poruchova teorie, Mollerova-Plessetova
poruchova teorie, metoda vazanych klastrti, spravna zavislost na poctu ¢astic

Metody zaloZené na funkcionalu hustoty

Matice hustoty, elektronova hustota, Hohenbergovy-Kohnovy teorémy, Kohnovy-
Shamovy rovnice, moznosti pouZiti

Meloekulova mechanika, pocitacové experimenty

Empirické potencialy, molekulova mechanika, molekovuléd dynamika, Monte-Carlo
meotdy.



