Harmonicka vazba

Vibrujici oscilatory (pruzinky) predstavuji jednoduchy matematicky model pohybu, ktery
rozumné popisuje chovani molekulove vazby v okoli sveho minima, a proto byva velmi ¢asto vyuzi-
van v pocitaCove chemii. Oscilatorova rovnice vyjadrena jako vzdalenost mezi dvéma Casticemi Ize
vyjadfit rovnici

Ar;j(f) = Fmax €0s(t wg + ¢y) ,
kde rmax predstavuje vzdalenost castic pri maximalnim nataceni, wy Uhlovou rychlost a ¢, fazovy
posun. Do rovnic popisujicich systém se zavadi pomoci interakéiho potencialu U(Ari(t)) (viz
Obrazek 1)

U(Ar(0) =05k Aryi* (1),
kde pod konstantou umeérnosti 4 si Ize prdstavit pruznost vazby a U. hloubku potencialové jamy pod
0. Interakdi potencial pak predstavuje energii samotné vazby.
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Obrazek 3: Potencial mezi dvéma casticemi spojenymi harmonickou a anharmonickou vazbou.
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