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Cile pfedmétu (anotace):

Predmét "Metody studia struktury latek I" seznamuje studenty se zakladnimi metodami ur¢enymi pro zkoumani struktury latek.
Jedna se o infracervenou a Ramanovu spektroskopii, elektronovou spektroskopii v UV-VIS-NIR oblasti, vybrané metody zalozené
na interakci latky s magnetickym polem (magnetochemie, EPR a NMR pevné faze) a termickou analyzu. Pro kazdou metodu je
nejprve studentiim piedstaven teoreticky zaklad dané experimentalni techniky a poté nasledu;ji prakticka cviceni, ve kterych
studenti samostatné ziskavaji a zpracovavaji data.

PoZadavky na studenta

Obsah

1. tyden: Uvod do vibraéni spektroskopie. Dvouatomova molekula. V1iv hmotnosti na vlno&et vibrace. Vliv silové konstanty na
vinoc¢et. Kvantovy pohled-linearni harmonicky oscilator. Anharmonické vibrace. Vybérova pravidla harmonického oscilatoru.
Vybérové pravidlo symetrie.

2. tyden: Viceatomové molekuly. Trojatomové molekuly. Kombinaéni pasy. Koincidence Ramanovych a IR spekter. Vibra¢ni
reprezentace. Algoritmus uréeni vibracni reprezentace pro libovolnou N-atomovou molekulu. Depolariza¢ni faktor Ramanovych
spekter.

3. tyden: Pfifazovani fundamentélnich vibraci, urceni symetrie fundamentalni vibrace, urceni tvaru fundamentalni vibrace.
Vibraéni spektra pevnych latek. Korelacni tabulka.

4. tyden: Experimentalni techniky méteni infracervenych spekter (transmise, reflexe, ATR). Vzhled spektra v zavislosti na
pouzité technice a skupenstvi vzorku. Rotacné-vibracni struktura IR pasu plynd. Méfeni IR a Ramanovych spekter, interpretace a
analyza (prakticka cviceni). Izotopicky efekt. Pfitazovani charakteristickych vibraci, vyhledavani v databazich spekter.

5. tyden: Elektronova spektroskopie. Jednoelektronovy systém-spektrum vodikového atomu. Vyznam kvantovych ¢isel u jedno a
viceelektronového systému. Spektra viceelektronovych atomd. Termy. Symboly a uréovani termu. Ttielektronovy systém.
Mikrostav.

6. tyden: Ekvivalence elektronii a dér. Celkova degenerace termu. Franck-Condonovy parametry. Intenzita ¢ary, spinové
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vybérové pravidlo. Uréeni termu zakladniho stavu, Hundova pravidla. Racahovy parametry.

7. tyden: Interpretace elektronovych spekter molekul. Elektronova spektra komplext. Interligandové piechody. CT pasy.
Elektronové d-d ptechody (pasy). Tanabeho-Suganovy diagramy. (ligandové pole v riznych symetriich - §tépeni d-orbitalit)
8. tyden: Experimentalni techniky méteni elektronovych spekter v UV-Vis-NIR oblasti. Elektronova spektra Oh a Td ¢astic,
urceni 10Dq, B z experimentalnich dat.

9. tyden: Kalorimetrické a termoanalytické metody, teoretické zaklady.

10. tyden:Kalorimetrické a termoanalytické metody, laboratorni cviceni.

11. tyden:Elektronova paramagneticka rezonance, teoretické zaklady, laboratorni cviceni.

12. tyden:NMR spektroskopie v tuhé fazi, teoretické zaklady, laboratorni cviceni.

13. tyden:Magneticka susceptibilita, typy magnetického chovani, magneticky moment, Bohriv magneton, spin-only formule,
orbitalni piispévek. Zptisoby méfeni (Gouyovy a Evansovy vahy, Evansova metoda NMR spektroskopie, SQUID). Métfeni
magnetické susceptibility vybranych slou¢enin, ureni poctu neparovych elektront a oxida¢niho stavu centralniho atomu
(prakticka cviceni)

14. tyden:Zavére¢na pisemna prace.

Pfedpoklady - dal$i informace k podminé&nosti studia pfedmétu
Ziskané zpisobilosti

Studijni opory

Garanti a vyucujici

* Garanti: doc. Ing. Milan Erben, Ph.D.

 Pfednasejici: prof. Ing. Zdenék Cernosek, CSc. (35%), doc. Ing. Milan Erben, Ph.D. (50%), doc. RNDr. Jana Holubova,

Ph.D. (15%) _
* Vede seminaf: doc. Ing. Eva Cernoskova, CSc. (10%), doc. Ing. Milan Erben, Ph.D. (60%), doc. RNDr. Jana Holubova,
Ph.D. (30%)

Literatura
* Zékladni: Horak, Milan. Infracervena spektra a struktura molekul : pouziti vibracni spektroskopie p¥i urcovani
struktury molekul. Praha: Academia, 1976.
o Zékladnf: Kolektiv autort. Metody charakterizace materiali. Univerzita Pardubice, 2012. ISBN 978-80-7395-
521-2.
¢ Zakladni: J. Fider. Uvod do molekulové symetrie. Praha, 1980.
* Rozsifujici: Nakamoto, Kazuo. Infrared and Raman spectra of inorganic and coordination compounds.. Hoboken:
John Wiley & Sons, 2009. ISBN 978-0-471-74339-2.
* Rozsifujici: Harris, Daniel C. Symmetry and spectroscopy : an introduction to vibrational and electronic
spectroscopy. New York: Dover Publications, 1989. ISBN 978-0-486-66144-5.
Vyucovaci metody

Monologicka (vyklad, prednaska, instruktaz)
Laborovani

Hodnotici metody

Pisemna zkouska

Pfedmét je zafazen do studijnich programii:

Studijni program Typ stud. Forma stud. Obor Etapa V.stpl. Rok Blok Statut D.ro¢. D.sem.
Anorganicka a Navazujici Prezencni Anorganickd a 1 2023 2023 povinné A 1 LS
bioanorganicka bioanorganicka chemie predméty

chemie

Anorganicka a Navazujici Prezencni Anorganicka a 1 2022 2023 povinné A 1 LS
bioanorganicka bioanorganicka chemie predméty

chemie
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