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Uvod
Podstata vibraéné rota¢nich spekter molekul. Méfeni infradervenych absorp&nich
spekter. Ramanova spektra. Aplikace infra¢ervenych a Ramanovych spekter

Klasicka a kvantova teorie malych molekulovych vibraci

Separace vibrace a rotace. Malé kmity v klasické mechanice. Normdlni vibrace, dege-
nerované vibrace. Sekuldrni rovnice vibrace v maticovém tvaru. Normalni soufadnice.
Normalni vibrace nelinedrni a linedrni tfiatomové molekuly. Vibrace linedrniho fetéz-
ce. Kvantova teorie harmonického oscildtoru

Symetrie molekul

Prvky a operace symetrie. Bodové grupy symetrie. Permuta¢né inversni grupy. Prosto-
rové grupy symetrie :

Symetrie normalnich vibraci

Transformace normalnich vibraci operacemi symetrie. Pouziti teorie grup. Struktura
redukované representace grupy symetrie molekuly. Symetrie normalnich vibraci ne-
rigidnich molekul. Symetrie normélnich vibraci fetézovych molekul a krystalickych
miizek

Vypocty normalnich vibraci. Charakteristi¢nost molekulovych vibraci. Velké
amplitudy vibraci molekul

Vypoéty normdalnich vibraci. Potencidlni konstanty molekul. Distribuce potencidlni
energie vibrace. Normalni vibrace spfazenych harmonickych oscildtorti. Charakteristi¢-
nost molekulovych vibraci, empirické korelace. Isotopické posuny frekvenci. Molekuly
s velkymi amplitudami vibraci

Vybérova pravidla a intensity

Symetrie vibra¢nich vinovych funkei a slozek n, u,, u; a «; je Vybérova pravidla
pro bodové grupy symetrie. Vybérova pravidla pro translaéni a prostorovou grupu
miizky. Intensity v infraéervenych spektrech. Charakteristi¢nost intensit infradervenych
pasu. Intensity a polarisace v Ramanovych spektrech. Tvary infracervenych absorp¢-
nich past. Integrované intensity
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Kvantové mechanické efekty ve vibracnich spektrech

Energetické hladiny anharmonického oscilatoru. ,,Horké* pasy. Charakteristi¢nost
anharmonickych efektti. Fermiho resonance. Rotaéni struktura vibraénich past

Infradervena spektra a mezimolekularni interakce

,»Specifické a ,,nespecifické** mezimolekuldrni piisobeni. Rovnice Kirkwoodova-Bau-
erova-Magatova. Intensita infracervenych pdst a rozpoustédlovy efekt

2 Interpretace infraCervenych spekter molekul
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Methan a jeho isotopické derivaty. Ethan
Methan. Ethan. Vliv skupenského stavu

Propan. n-Alkany

Propan. Spektra n-alkant v kapalném stavu. Spektra n-alkant v krystalickém stavu.
w-Derivaty n-alkani

Neopentan. Rozvétvené nasycené uhlovodiky

Tetramethylmethan. Rozvétvené uhlovodiky. Molekuly sestavené z opakujicich se
jednotek. Derivaty rozvétvenych uhlovodiki

Cyklopropan. Cykloalkany
Cyklopropan. Cykloalkany. Derivaty cykloalkant

Methylsilan. Slouceniny kifemiku, germania, cinu a olova

Methylsilan. Slou¢eniny kifemiku. Methylgerman, slouéeniny germania. Slouceniny
cinu a olova

Amoniak a jeho komplexy. Fosfin, arsin a stibin
Amoniak. Komplexné vazany amoniak. Fosfin, arsin a stibin

Methylamin. Primarni, sekundarni a terciarni aminy. Slouceniny XNH,.
Alkylfosfiny a alkylarsiny

Methylamin. Primérni alifatické aminy. Sekundarni a tercidrni alkylaminy. Cyklické
sekunddrni aminy. Vliv substituentti atomu dusiku na jeho hybridisaci. Hydrazin a
hydroxylamin. Silylaminy a silazany. Alkylfosfiny a alkylarsiny

Anilin. Aromatické a heterocyklické aminy

Anilin. Aromatické a heterocyklické aminy. ortho-Derivaty anilinu, efekt intramole-
kuldrniho vodikového mostu

Amoniovy ion. Amoniové, alkyl- a arylamoniové soli. Fosfoniové soli.

Anionty (YH,)~
Amoniovy ion. Methylamoniové ionty. Alkyl- a arylamoniové ionty. Fosfonium,
arsonium a jejich derivaty. Anionty (YH,)™ (Y = B, Al). Komplexy amini
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Voda. Hydronium, hydroxylovy ion a hydroxylova skupina

Voda. Hydratace, hydroniovy ion. Hydroxidy a slou¢eniny s hydroxylovou skupinou.
Voda jako spektroskopické rozpoustédlo

Methanol. Alkoholy

Methanol. Alifatické alkoholy. Alicyklické alkoholy. Alkoholy tvofici intramoleku-
larni vodikové mosty. Latky s hydroxylovou skupinou vdzanou k heteroatomtim.
Polyhydroxyslouceniny

Fenol. Fenoly

Fenol. Derivaty fenolu. Fenoly s intramolekuldrnim vodikovym mostem

Dimethylether. Ethery. Formaly, acetaly a ketaly. Peroxidy, ozonidy

Dimethylether. Cyklické ethery. Formaly, acetaly a ketaly. Peroxidy, ozonidy. Kom-
plexy ethert

Disiloxan. Siloxany, germoxany a slouceniny typu R,XOYR,,

Disiloxan. Slouceniny se skupinami SiOX a XOX (X = Ge, Sn, Ti atd.). Alkoxysilany
a alkoxysiloxany. Alkoxyslouceniny

Sirovodik, disulfan. Sloudeniny dvojmocné siry, thioly, sulfidy a disulfidy.
Slouceniny selenu a telluru
Sirovodik a disulfan. Thioly. Sulfidy, disulfidy a polysulfidy. Cyklické thioly a sulfidy.

Slouceniny selenu a telluru. Sira vdzanad k atomu kfemiku. Komplexy sirnych slou-
Cenin

Halogenidy

Halogenovodiky, halogeny a halogenidy alkalickych kovt. Halogenidy prvki druhé
hlavni a vedlejsi podskupiny periodické soustavy. Halogenidy boru a hliniku. Haloge-
nidy prvki &tvrté hlavni podskupiny a nékteré tetrahalogenionty. Halogenidy prvku
paté hlavni podskupiny. Fluoridy XFg prvkl Sesté podskupiny a hexahalogenionty

Alkylhalogenidy

Halogenderivaty methanu. Primarni monochlorderivéty. Sekundarni monochlorderiva-
ty. Terciarni monochlorderivaty. Polychloralkany. Alicyklické chlorderivaty. Brom-
a jodderivaty alkani. Halogenderivaty ethylenu. Arylhalogenidy. Halogenderivaty
kremiku, germania a cinu

Diboran. Borany a alany
Skupina BH;. Diboran. Alkylderivaty borani. Vyssi borany. Karborany. Alany

Ethylen. Zeiseho siil. Slouceniny s vinylovou skupinou H,C=CHX
Ethylen. Zeiseho stl. Monosubstituovany ethylen a vinylhalogenidy. Vinylderivaty
prvki ¢tvrté hlavni podskupiny. Vinylderivaty prvka dalSich skupin. Vinylderivaty
s organickou skupinou
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Propen. Acyklické alkeny

Propen. Substituce atomi vodiku molekuly ethylenu alkylsubstntuenty Vliv alkyl-
substituentii na vibraci dvojné vazby 404

Cyklobuten. Cykloalkeny a jejich derivaty
Cyklobuten. Cykloalkeny. Methylencykloalkany 413

Propin. Alkin a polyalkiny. Acetylidy

Propin. 1-Alkiny. Alkiny a polyalkiny. Vliv heteroatomi na vibraci trojné vazby.
Acetylidy 421

Propadien. Alleny a kumuleny
Propadien. Derivaty propadienu. Kumuleny 433

Benzen. Monosubstituované derivaty benzenu. ,,Anorganicky‘ benzen

Benzen. Monosubstituované derivaty benzenu. Vyznamné typy monosubstituovanych
derivati benzenu. Rozpoustédlovy efekt. ,,Anorganicky‘* benzen-borazin 439

Vicenasobné substituované derivaty benzenu

Disubstituované derivaty benzenu. Troj- a vicendsobné substituované derivaty benze-
nu. Uréeni typu substituce benzenového jadra. Substituenty benzenového jadra 458

Naftalen. Polycyklické aromatické slouceniny
Naftalen a linedrné anelované uhlovodiky. Dalsi typy kondensovanych uhlovodika 475

Pyridin. Derivaty pyridinu. Aziny
Pyridin. Derivaty pyridinu. Soli pyridinia a komplexy pyridinu. Pyridin-N-oxid a jeho
derivéty. Chinolin. Sesti¢lenné dusikaté heterocykly se dvéma a vice heteroatomy 482

Pyrrol. Péti¢lenné heteroaromatické systémy. Azoly. Furan, thiofen
Pyrrol. Azoly. Thiofen, furan 496

Ferrocen a metaloceny. Molekuly se sendviCovou a polosendeovou
strukturou

Ferrocen. Metaloceny. Komplexy se Sesti- az osmi¢lennymi aromatickymi kruhy 509

Methylenimin. Slou€eniny s dvojnymi vazbami C=N a N=N

Methylenimin. Aldiminy a ketiminy. Struktury obsahujici imoniovou dvojnou vazbu
C—=N"*. Chinonimin. Hydrazony. Aziny. Semikarbazony a thiosemikarbazony.
Oximy. Slouceniny typu RIC—=NR?*(X). Azoslouceniny 520

Kyanovodik. Slouceniny s trojnymi vazbami C=N, N=N a C=0

Kyanovodik a jeho isotopické derivaty. Acetonitril a alifatické nasycené nitrily. Nena-
sycené a aromatické nitrily. Isonitrily. Slou¢eniny X(CN),,, kyanidy. Komplexy nitrili

a isonitrilli. Vazba N=N, ion diazonia. Vazba C=O0, ion acylia 534
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Acetaldehyd. Nasycené aldehydy. Nasycené acyklické ketony
Acetaldehyd. Aldehydy. Dialkylketony. Strukturni korelace

Cyklobutanon. Cyklické ketony

Cyklobutanon. Cyklické ketony. Bicyklické a polycyklické ketony. Transanuldrni
interakce karbonylové skupiny

Propinal. Nenasycené a aromatické aldehydy. Nenasycené acyklické a
cyklické ketony, aromatické ketony

Propinal. Nenasycené aldehydy. Nenasycené ketony. Konjugace karbonylové sku-
piny s troj¢lennym kruhem. Nékteré dalsi konjugované ketony

Kyselina octova. Karboxylové kyseliny a jejich derivaty, estery, laktony,
halogenidy, azidy, thiolestery. Soli karboxylovych kyselin

Kyselina octova. Mastné kyseliny. Nenasycené konjugované a aromatické karboxylové
kyseliny. Asociace karboxylovych kyselin. Rota¢ni isomerie v karboxylové skupiné a
intramolekuldrni asociace. Halogenidy karboxylovych kyselin. Estery karboxylovych
kyselin. Acyloxyderivaty. Azidy karboxylovych kyselin. Thiokarboxylové kyseliny a
jejich estery. Laktony. Komplexy chloridi a esterti karboxylovych kyselin. Soli kar-
boxylovych kyselin a karboxylatovy ion. Empirické korelace karbonylové frekvence

N-Methylacetamid. Amidy a laktamy. Polyamidy. Polypeptidy, bilkoviny
N-Methylacetamid. Amidy a laktamy. Polyamidy. Polypeptidy, bilkoviny

Glycin. Obojetny ion. Aminokyseliny, jejich soli a derivaty
Glycin. -Aminokyseliny a jejich soli. Aminoderivaty kyseliny benzoové, heterocyklic-
ké kyseliny. Obojetné ionty jinych typu aminokyselin

Karbonylhalogenidy. Derivaty kyseliny uhli¢ité
Karbonylhalogenidy. Derivaty kyseliny uhli¢ité

Diketony a dikarbonylové slouceniny

Glyoxal. Diacetyl a a-diketony. Neenolisujici f-diketony. y-Diketony. Dikarboxylové
kyseliny a jejich derivaty. Anhydridy karboxylovych kyselin. Diacylperoxidy. Di- a tri-
acyl aminy. Polykarbonylové slou¢eniny. Enolisujici f-dikarbonylové sloudeniny.
Kovové chelaty p-dikarbonylovych slouc¢enin. Chinony. Acyloxyketony

Thiofosgen. Slouceniny s dvojnou vazbou C=S a C=Se

Thiofosgen. Thioketony a nedusikaté thionderivaty. Thioamidy, thiomocovina a
jejich derivéty. Slouceniny s C==Se vazbou. Slou¢eniny s P=S a P==Se vazbou

Karbonyly kovit

Tetrakarbonyl niklu. Pentakarbonyl Zeleza. Hexakarbonyl molybdenu. Karbonyly
kovil. Vicejaderné karbonyly kovii. Substituované karbonyly kovii. Rozpoustédlové
efekty ve vibraénich spektrech karbonyli kovi
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2.42 Slouceniny obsahujici skupiny NO, PO a SO

Slouceniny se skupinou N=0. Slouceniny se skupinou P=O0. Slou¢eniny se skupi-
nou S=0

2.43 Kyslicnik uhli¢ity a linearni tffatomové molekuly X=Y=Z. Ttiatomové
linearni ionty (X=Y=Z)~. Sloudeniny s linedrnimi skupinami X=Y=2Z
Linedrni tfiatomové molekuly X=Y==Z. Tiiatomové linedrni ionty (X—=Y=Z) .
Slouceniny s linearnimi skupinami X—=Y=Z

2.44 Kyslicnik dusiCity a sifiCity. Nelinearni tfiatomové ionty (X=Y=Z)‘.
Slouceniny s nelinearnimi skupinami X=Y=2Z

Nelinearni tfiatomové molekuly. Nelinedrni tfiatomové ionty (X=Y=Z) . Slou-
Ceniny se skupinou NO,. Slouceniny se skupinou SO,

2.45 Anorganické slouceniny a anionty typu XO5; a XO

Slouceniny a ionty XOj symetrie 23;. Anionty [XO3]™™ symetrie %5,. Slouceniny
a anionty XO, symetrie 7 4
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Typy matic. Maticova algebra. Linedrni transformace. Kvadratické formy. Sekuldrni
Tovnice

Dodatek B
Zakladni pojmy teorie grup
Axiomy definujici grupu. Isomorfni a homomorfni grupy. Maticové representace
grupy
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Tabulky charakterii neredukovatelnych representaci nékterych bodovych
grup

Dodatek D

Minimalisace nelinedrni funkce (iteradni vypocet silovych konstant, mate-
matické rozliSeni prekrytych past)
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Konverse vlnovych délek (um) na vlnodet (cm™")

Monograficka literatura o teorii, aplikacich a méfeni infracervenych a
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