Podstawy chemii kwantowe;j
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Przyktadowe zagadnienia na egzamin
wersja: 18 stycznia 2020

. Na czym polega efekt fotoelektryczny? Jak liczba i energia kinetyczna wybijanych elektronow zalezy

od natezenia padajacego $wiatta?
Na czym polega probabilistyczna interpretacja funkcji falowej?

Jakie matematyczne warunki powinna spetniaé¢ funkcja falowa, aby mogta ona opisywac istniejagcy

fizycznie uktad?

. Jakie réwnanie spelia funkcja falowa? Omow sktadniki tego rownania. Podaj to réwnanie dla

wybranych prostych przyktadow (czastka w pudle, oscylator harmoniczny, rotator sztywny, jon

wodoropodobny, jon HJ).
Jak wyjasniamy kwantowanie pozioméw energetycznych?
Na czym polega efekt tunelowy? Podaé przyktad praktycznego wykorzystania zjawiska tunelowania.

Czastka w pudle, oscylator harmoniczny, rotator sztywny, jon wodoropodobny — wzory na ener-
gie wlasne, liczby kwantowe i ich zwiazek z odpowiednimi operatorami, degeneracja pozioméw

energetycznych.

Typy funkcji falowych w jonie wodoropodobnym (ksztalty tych funkcji, energie — zaleznosé od liczb
kwantowych).

Zadania na ww. wzory i zalezno$ci, takie jak na pierwszych zajeciach laboratoryjnych, typu: jak
wykorzystac¢ dane spektroskopowe (np. réznice energii pozioméw energetycznych widm rotacyjnych)

do znalezienia parametréw geometrycznych czasteczek dwuatomowych?
Spin elektronu.

Na czym polega przyblizenie jednoelektronowe? Jak wyglada funkcja falowa atomu helu w przybli-
zeniu jednoelektronowym? Dlaczego jest ona antysymetryczna ze wzgledu na przestawienie wspot-

rzednych elektronéw?
Jak tworzymy spinorbital do opisu elektronu w metodzie Hartree-Focka?
Na czym polega optymalizacja spinorbitali w metodzie Hartree-Focka?

Co to jest powloka i podpowloka elektronowa w atomie wieloelektronowym? Ile elektronéow moze

maksymalnie znajdowaé sie na podpowloce elektronowej o liczbie kwantowej {7 Wyjasni¢ dlaczego.

Co to jest konfiguracja elektronowa atomu wieloelektronowego? Czy znajomosé konfiguracji elek-
tronowej wystarcza do jednoznacznego okreslenia energii atomu? Odpowiedz uzasadnié¢. Ktore z

atoméw w trzech pierwszych okresach sg zamknietopowltokowe?
Sformutowaé reguty Hunda. Zdefiniowa¢ wielkosci L, S, J, ktére wystepuja w regutach Hunda.

Co to jest multipletowos¢? Okreslié multipletowosé standéw podstawowych wszystkich atoméw w

bloku p drugiego okresu.
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Korzystajac z regul Hunda, wyznaczy¢ symbol termu stanu podstawowego (oraz najnizszego po-
ziomu tego termu) dla konfiguracji: p', p?, p?, p*, p°, d!, d?, d3, 4%, d®, d5, d7, d®, d°.

Klasyfikacja orbitali molekularnych dla czasteczek dwuatomowych ze wzgledu na symetrie (orbitale

molekularne typu o, 7; co oznaczaja symbole g i u).

Klasyfikacja orbitali molekularnych dla czasteczek dwuatomowych homo- i heterojadrowych ze
wzgledu na energie. Na wybranym przykladzie przedstawi¢ schemat tworzenia molekularnych or-

bitali wiazacych i antywiazacych.
Jak teoria orbitali molekularnych objasnia trwatosé¢ czasteczek dwuatomowych?

Czy teoria orbitali molekularnych przewiduje trwato$é¢ nastepujacych czasteczek dwuatomowych:
HQ, Heg, Lig, Be2, BQ, CQ, Ng, 02, FQ, Neg?

Jakie wlasno§ci magnetyczne (paramagnetyzm, diamagnetyzm) przewiduje teoria orbitali moleku-
larnych w przypadku nastepujacych czasteczek dwuatomowych: Hy, Hes, Lis, Bes, Bo, Co, No, Og,
FQ, Neg?

Przewidzie¢ wzajemna relacje miedzy energiami dysocjacji i dlugo$ciami wiazan czasteczek w sze-
regu: Og_, 05, 0y, OF.

Poda¢ konfiguracje elektronowe dwuatomowych czasteczek homojadrowych: Ho, Hey, Lis, Beg, B,
C2, Na, Oz, Fo, Nes.

Poda¢ warunki powstania efektu wiazacego i antywiazacego w wyniku utworzenia kombinacji li-
niowej orbitali atomowych. Ktore z orbitali atomu tlenu i atomu wodoru beda tworzyty efektywne

orbitale molekularne w jonie OH~. Odpowiedz uzasadnic.

Poda¢ wzoér na energie dysocjacji czasteczki dwuatomowej. Zdefiniowaé wszystkie wystepujace we
wzorze wielkosci. Ktoére z tych wielkosci zaleza od masy jader? W jaki sposéb? Mozliwe zadanie

typu: oszacuj efekt izotopowy (tzn. roznice energii dysocjacji) dla HF i DF.

Na czym polega przyblizenie Borna-Oppenheimera? W jaki sposob przyjecie przyblizenia Borna-

Oppenheimera upraszcza obliczenia energii catkowitej czasteczek?

Na czym polega przyblizenie harmoniczne przy rozwigzywaniu jadrowego réwnania Schréodingera

dla czasteczek?

Formy energii molekularnej: elektronowa, oscylacyjna, rotacyjna. Poréwnanie réznic miedzy sasied-

nimi poziomami energetycznymi dla poszczegblnych form energii.

Wyrazenie na energie catkowita czasteczek dwuatomowych w przyblizeniu harmonicznym. Naryso-

waé schemat poziomoéw energetycznych czasteczki dwuatomowe;j.

Co to jest hiperpowierzchnia energii potencjalnej? W jaki sposob okreslamy charakter ekstreméw

na hiperpowierzchni energii potencjalnej? Jaka interpretacje fizyczna maja te ekstrema?

Ile réznych drgan moga wykonywaé czasteczki wieloatomowe? Wyjasnié¢, z czego wynika wzoér na
liczbe drgan.
Co to s drgania normalne czasteczki wieloatomowej? Jak wyznaczamy drgania normalne? Nary-

sowaé¢ drgania normalne dla czasteczki CO2, H2O.

Jak zdefiniowana jest energia korelacji elektronowej? Jaki znak ma energia korelacji? Odpowiedz

uzasadnic.



