Klasifikace elektronovych hladin

Klasifikace stavii dvouatomovych molekul

Stacionarni stavy molekul Ize klasifikovat s pomoci vlastnich ¢isel operatora, které
komutuji s celkovym hamiltonidanem H. Vzhledem k tomu, ze dvouatomova molekula je
symetrickd vlic¢i rotaci okolo spojnice jader (osa z), plati:

[M,,H]=0 (0.2)

kde M, oznacuje z-ovou komponentu operatoru celkového momentu hybnosti elektronti. Pro

stavy s urcitou vlastni hodnotou M, (v jednotkach 7 ) se pouziva toto znaceni:
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Pro homonukle4rni dvouatomové molekuly Ize navic klasifikovat stavy molekul podle
symetrie vinovych funkci vzhledem k inverzi | vici stiedu molekuly. Pokud jsou vinové
funkce sudé, oznacujeme je pismenem g (gerade), a pokud pii inverzi méni znaménko,
oznacuji se pismenem u (ungerade). Symboly + nebo — souvisi pouze s homonuklearnimi
molekulami a udévaji, s jakym znaménkem se transformuje elektronova vinova funkce pfi
zrcadleni vzhledem k rovin€ prochézejici spojnici jader.

Spinovy stav molekuly se oznacuje multiplicitou 2S +1, kde S oznacuje celkovy spin
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zékladni stav molekuly vodiku je 1Zg a excitovany stav je *X' . Tento excitovany stav je

nevazebny (kiivka celkové energie nemd minimum pii kone¢né vzdalenosti jader). Nékteré
z dalSich excitovanych stavli maji opét minimum celkové energie pii vzdalenostech vétsich,
nez je rovnovazna vzdalenost jader v zékladnim stavu.
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prislusné grupy symetrie molekuly. Viz ptilozené pdfko z pfednasky Rozptylové metody
profesora Baumruka.



