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1. Na czym polega efekt fotoelektryczny? Jak liczba i energia kinetyczna wybijanych elektronów zale»y

od nat¦»enia padaj¡cego ±wiatªa?

2. Postulat de Broglie'a. Mo»liwe zadanie typu: oblicz dªugo±¢ fali de Broglie'a dla cz¡stki (tu podana

masa) poruszaj¡cej si¦ z pr¦dko±ci¡ v.

3. Na czym polega zasada nieoznaczono±ci Heisenberga?

4. Jakie matematyczne warunki powinna speªnia¢ funkcja falowa, aby mogªa ona opisywa¢ istniej¡cy

�zycznie ukªad?

5. Jakie równanie speªnia funkcja falowa? Omów skªadniki tego równania. Podaj to równanie dla

wybranych prostych przykªadów (cz¡stka w pudle, jon wodoropodobny, jon H+
2 ).

6. Na czym polega probabilistyczna interpretacja funkcji falowej?

7. Jak wyja±niamy kwantowanie poziomów energetycznych?

8. Cz¡stka w pudle, oscylator harmoniczny, rotator sztywny, jon wodoropodobny � wzory na ener-

gie wªasne, liczby kwantowe i ich zwi¡zek z odpowiednimi operatorami, degeneracja poziomów

energetycznych.

9. Typy funkcji falowych w jonie wodoropodobnym (ksztaªty tych funkcji, energie � zale»no±¢ od liczb

kwantowych).

10. Spin elektronu.

11. Jak tworzymy spinorbital do opisu elektronu w metodzie Hartree-Focka?

12. Na czym polega przybli»enie jednoelektronowe? Jak wygl¡da funkcja falowa atomu helu w przybli-

»eniu jednoelektronowym? Dlaczego jest ona antysymetryczna ze wzgl¦du na przestawienie wspóª-

rz¦dnych elektronów?

13. Na czym polega optymalizacja spinorbitali w metodzie Hartree-Focka?

14. Co to jest powªoka i podpowªoka elektronowa w atomie wieloelektronowym? Ile elektronów mo»e

maksymalnie znajdowa¢ si¦ na podpowªoce elektronowej o liczbie kwantowej l? Wyja±ni¢ dlaczego.

15. Co to jest kon�guracja elektronowa atomu wieloelektronowego? Czy znajomo±¢ kon�guracji elek-

tronowej wystarcza do jednoznacznego okre±lenia energii atomu? Odpowied¹ uzasadni¢. Które z

atomów w trzech pierwszych okresach s¡ zamkni¦topowªokowe?

16. Sformuªowa¢ reguªy Hunda. Zde�niowa¢ wielko±ci L, S, J , które wyst¦puj¡ w reguªach Hunda.

17. Co to jest multipletowo±¢? Okre±li¢ multipletowo±¢ stanów podstawowych wszystkich atomów w

bloku p drugiego okresu.

18. Mo»liwe zadanie typu: korzystaj¡c z reguª Hunda, wyznaczy¢ symbol termu stanu podstawowego

(oraz najni»szego poziomu tego termu) dla kon�guracji: s1, s2, p1, p2, p3, p4, p5, p6, d1, d2, d3, d4,

d5, d6, d7, d8, d9, d10.



19. Klasy�kacja orbitali molekularnych dla cz¡steczek dwuatomowych ze wzgl¦du na symetri¦ (orbitale

molekularne typu σ, π; co oznaczaj¡ symbole g i u).

20. Klasy�kacja orbitali molekularnych dla cz¡steczek dwuatomowych homo- i heteroj¡drowych ze

wzgl¦du na energi¦. Na wybranym przykªadzie przedstawi¢ schemat tworzenia molekularnych or-

bitali wi¡»¡cych i antywi¡»¡cych.

21. Jak teoria orbitali molekularnych obja±nia trwaªo±¢ cz¡steczek dwuatomowych?

22. Czy teoria orbitali molekularnych przewiduje trwaªo±¢ nast¦puj¡cych cz¡steczek dwuatomowych:

H2, He2, Li2, Be2, B2, C2, N2, O2, F2, Ne2?

23. Jakie wªasno±ci magnetyczne (paramagnetyzm, diamagnetyzm) przewiduje teoria orbitali moleku-

larnych w przypadku nast¦puj¡cych cz¡steczek dwuatomowych: H2, He2, Li2, Be2, B2, C2, N2, O2,

F2, Ne2?

24. Przewidzie¢ wzajemn¡ relacj¦ mi¦dzy energiami dysocjacji i dªugo±ciami wi¡za« cz¡steczek w sze-

regu: O2−
2 , O−

2 , O2, O
+
2 .

25. Poda¢ kon�guracje elektronowe dwuatomowych cz¡steczek homoj¡drowych: H2, He2, Li2, Be2, B2,

C2, N2, O2, F2, Ne2.

26. Poda¢ warunki powstania efektu wi¡»¡cego i antywi¡»¡cego w wyniku utworzenia kombinacji linio-

wej orbitali atomowych. Mo»liwe zadanie typu: które z orbitali atomu tlenu i atomu wodoru b¦d¡

tworzyªy efektywne orbitale molekularne w jonie OH−; odpowied¹ uzasadni¢.

27. Elementy teorii grup punktowych. Mo»liwe zadania typu: a) do jakiej reprezentacji grupy punktowej

D2h nale»y orbital φ = N · (2px(C1) + 2px(C2)) etylenu; b) utwórz wszystkie mo»liwe orbitale

symetrii dla cz¡steczki etylenu z orbitali 2px(C1) i 2px(C2), gdzie C1 i C2 oznaczaj¡ atomy,

na których s¡ scentrowane orbitale atomowe. Dokªadny opis poªo»enia osi ukªadu wspóªrz¦dnych

oraz tabela z charakterami reprezentacji b¦d¡ zapewnione. Cz¡steczka i orbitale atomowe mog¡ si¦

zmieni¢. Mo»liwe grupy to: C2v, D2h, Cs.

28. Na czym polega przybli»enie Borna-Oppenheimera? W jaki sposób przyj¦cie przybli»enia Borna-

Oppenheimera upraszcza obliczenia energii caªkowitej cz¡steczek?

29. Na czym polega przybli»enie harmoniczne przy rozwi¡zywaniu j¡drowego równania Schrödingera

dla cz¡steczek?

30. Formy energii molekularnej: elektronowa, oscylacyjna, rotacyjna. Porównanie ró»nic mi¦dzy s¡sied-

nimi poziomami energetycznymi dla poszczególnych form energii.

31. Wyra»enie na energi¦ caªkowit¡ cz¡steczek dwuatomowych w przybli»eniu harmonicznym. Naryso-

wa¢ schemat poziomów energetycznych cz¡steczki dwuatomowej.

32. Poda¢ wzór na energi¦ dysocjacji cz¡steczki dwuatomowej. Zde�niowa¢ wszystkie wyst¦puj¡ce we

wzorze wielko±ci. Które z tych wielko±ci zale»¡ od masy j¡der? W jaki sposób? Mo»liwe zadanie

typu: oszacuj efekt izotopowy (tzn. ró»nic¦ energii dysocjacji) dla HF i DF.

33. Co to jest hiperpowierzchnia energii potencjalnej? W jaki sposób okre±lamy charakter ekstremów

na hiperpowierzchni energii potencjalnej? Jak¡ interpretacj¦ �zyczn¡ maj¡ te ekstrema?

34. Ile ró»nych drga« mog¡ wykonywa¢ cz¡steczki wieloatomowe? Wyja±ni¢, z czego wynika wzór na

liczb¦ drga«.



35. Co to s¡ drgania normalne cz¡steczki wieloatomowej? Jak wyznaczamy drgania normalne? Poda¢

wzór na energi¦ drga« zerowych dla cz¡steczki wieloatomowej. Narysowa¢ drgania normalne dla

cz¡steczki CO2, H2O.

36. Rotacje cz¡steczek wieloatomowych, typy b¡ków.

37. Jak zde�niowana jest energia korelacji elektronowej? Jaki znak ma energia korelacji? Odpowied¹

uzasadni¢.

38. Wymie« gªówne metody obliczania energii korelacji elektronowej.

39. Co to jest metoda CI (hierarchia przybli»e«, zalety i wady)?

40. Co to jest metoda CC (hierarchia przybli»e«, zalety i wady)?

41. Co to jest metoda DFT (na czym si¦ opiera � twierdzenie Hohenberga-Kohna, równanie Kohna-

Shama, zalety i wady, przykªadowe przybli»one funkcjonaªy g¦sto±ci)?

42. Do czego sªu»¡ bazy orbitalne?

43. Klasy�kacja baz orbitalnych.

44. Energia oddziaªywania mi¦dzycz¡steczkowego � de�nicja, metody obliczania (supermolekularna,

perturbacyjna) oraz ich zalety i wady.

45. Podziaª energii oddziaªywania mi¦dzycz¡steczkowego, wynikaj¡cy z rachunku zaburze«. Interpre-

tacja poszczególnych wkªadów do energii.

46. Zachowanie asymptotyczne poszczególnych wkªadów do energii oddziaªywania z pktu 45. Mo»liwe

pytanie typu: z jak¡ pot¦g¡ R−1 zanika oddziaªywanie indukcyjne dla oddziaªywania cz¡steczki HF

z cz¡steczk¡ CO2; odpowied¹ uzasadnij.


