TEST 1
1. Ortogonalne i znormalizowane funkcje f, i f, sa funkcjami wlasnymi operatora

", Przy czym: g f =105f i @ f,=2.41f,- Stan pewnej czastki opisuje

J3

1
znormalizowana funkcja falowa$ = 5 fit B />. Jakie jest prawdopodobienstwo,

ze w wyniku pomiaru zmiennej dynamicznej A, ktérej odpowiada operator 0
otrzymana zostanie wartos¢ 2.41?

2. Dlaczego funkcjami falowymi moga byé tylko takie rozwiagzania rdéwnania
Schrodingera dla danego ukladu, ktore sa funkcjami ciaglymi?

TEST 2

1. Prosze wskazaé stwierdzenia prawdziwe:

a. réznice miedzy kolejnymi poziomami energetycznymi dla czgstki w
jednowymiarowym pudle potencjalu rosna w miare wzrostu energii

b. energia czastki w jednowymiarowym pudle potencjalu wzro$nie trzykrotnie,
kiedy dlugosé pudla wzrosnie dziewigciokrotnie

c. energia stanu podstawowego czastki w jednowymiarowym pudle potencjalu
wzrosnie, kiedy zmaleje masa czastki

d. dozwolone wartosci liczby kwantowej n, od ktorej zalezy energia czastki w
jednowymiarowym pudle potencjahu, to 1,2, 3, 4...

1 . mlx
2. Czy funkcja: ¥ (x) = 5 sin - moze opisywac stan czastki w jednowymiarowym

pudle potencjalu o dlugosci L=4, jesli dla x<0 i dla x> 4 czgstka ta napotyka
nieskonczenie wielkg bariere potencjalu, natomiast dla 0 < x < 4 energia potencjalna
czgstki wynosi 0? Odpowiedz uzasadnié. Jesli tak, to jaka energia odpowiada stanowi
opisywanemu przez t¢ funkcje falowa? (Podaé wyrazenie, przyjmujac, ze masa czastki
wynosi m).

TEST 3
Naszkicowa¢ wykres gestosci prawdopodobienstwa dla stanu podstawowego czastki,
poruszajacej si¢ wzdluz osi x w jednowymiarowym pudle potencjalu, jesli energia potencjalna
czgstki V(x)=0 dla 0< x <2, a dla x<0 i dla x> 2 czastka napotyka nieskonczenie wielka bariere
potencjalu . Wskazaé, ktore z ponizszych stwierdzen dotyczacych tej czastki sa prawdziwe:
prawdopodobienstwo znalezienia czastki mi¢edzy x=1.2 a x=2
jest mniejsze od 0.5
prawdopodobienstwo znalezienia czastki miedzy x=0 a x=0.5 jest ré6wne
prawdopodobienstwu znalezienia czastki miedzy x=1.5 a x=2
prawdopodobienstwo znalezienia czastki miedzy x=1.0 a x=1.5 jest réwne
prawdopodobienstwu znalezienia czastki miedzy x=1.5 a x=2
prawdopodobienstwo znalezienia czastki miedzy x=0.5 a x=1.5 jest dwa razy
wigksze niz prawdopodobienstwo znalezienia czastki miedzy x=1 a x=1.5
2. Zakladajac, ze do opisu 4 elektronéw Ttw czasteczce butadienu H,C=CH-CH=CH,
mozna zastosowac¢ model jednowymiarowego pudla potencjalu o dhugosci 4/, gdzie [/ jest
dlugoscig wigzania CC (zakladamy, Ze wszystkie wigzania CC sa jednakowej dlugosci oraz ze
oddzialywanie migdzy elektronami mozna pominaé), podaé¢ wyrazenie na energi¢ najnizszego
poziomu, ktéry nie jest zajety w stanie podstawowym tej czasteczki. Mase elektronu oznaczy¢
me.



TEST 4

1. Funkcja falowa ¥ |, opisujaca pierwszy stan wzbudzony jednowymiarowego kwantowego
oscylatora harmonicznego o masie /7 poruszajgcego si¢ wzdluz osi X, ma postaé
1/4

v, = @a_@ \/Eye'yz/z,gdzie y= NE R fem
m

, Przy czym k oznacza stalg sitowa

oscylatora . Prosze naszkicowaé wykres tej funkcji oraz (osobno) wykres jej kwadratu. Jaka
jest wartos$¢ energii kwantowego oscylatora harmonicznego w tym stanie? Obja$nic¢
stosowane symbole.

2.  Prosz¢ wskazaé stwierdzenia prawdziwe:
a. Energia drgan zerowych kwantowego oscylatora harmonicznego jest rowna
polowie réznicy miedzy energia pierwszego stanu wzbudzonego a energia stanu
podstawowego dla tego ukladu.
b. W stanie podstawowym kwantowego oscylatora harmonicznego najwigksza
warto$¢ ma gesto§é prawdopodobienstwa znalezienia tej czastki w polozeniu
rownowagi.
c¢. Dwukrotne zwi¢kszenie stalej silowej oscylatora harmonicznego spowoduje
dwukrotne zmniejszenie jego energii drgan zerowych
d. Réznica migdzy energia piatego a energia czwartego stanu wzbudzonego
oscylatora harmonicznego jest rowna roznicy miedzy energia drugiego a energia
pierwszego stanu wzbudzonego tego oscylatora.

TEST 5

1. Stan rotatora sztywnego opisuje funkcja ¥5' @ .¢), gdzie dolny indeks odpowiada
wartoSci liczby kwantowej J, a gérny indeks wartosci liczby kwantowej M. Jaka warto§é
ma kwadrat momentu pedu, a jaka skladowa z momentu pedu tego rotatora?

2. Prosz¢ wskazac stwierdzenia prawdziwe:

a. stopien degeneracji poziomu energetycznego rotatora sztywnego o energii E;
(gdzie 3 jest wartoscig liczby kwantowej rotacji J ), czyli liczba stanéw rotatora
sztywnego o energii rownej E3, wynosi 7.

b. funkcja Yﬁ (@ .,¢) opisuje stan rotatora sztywnego o energii rownej 34%/1, gdzie h
oznacza warto$¢ stalej Plancka, podzielonej przez 2w, a I moment bezwladnosci
rotatora

C. réznica energii migdzy poziomem energetycznym E; a poziomem energe-
tycznym E ; rotatora sztywnego jest wigksza od réznicy miedzy E; a E,

d. funkcja Yg (@ ,¢) opisuje stan rotatora sztywnego o takiej samej energii jak

energia stanu opisywanego przez funkcje Y% @.9)



TEST 6

1.

Naszkicowa¢é przekroje konturéw orbitali 2p, oraz 3d,, atomu wodoru (na osobnych
rysunkach). Prosze pamigta¢ o wlasciwym oznaczeniu osi. Podaé, jakie wartosci wlasne
hamiltonianu oraz operatora kwadratu orbitalnego momentu pedu odpowiadaja tym
orbitalom. Warto$ci wlasne operatoréw mozna poda¢ w dowolnych jednostkach, ale
trzeba wyjasni¢, jakie jednostki zostaly uzyte.

Dla orbitali 25 i 2p. narysowa¢ wykresy odpowiadajacej im radialnej gestosci
prawdopodobienstwa.

Trizay r -r/2a . .
Wskazowka: 25 = N,e""** (2~ a_)’ 2p.= N,,e "2 pcosh ; gdzie Ny i V,, to
0
czynniki normalizacyjne.

TEST 7

1.
a)

b)

d)

Wskaz stwierdzenia prawdziwe.

do skonstruowania funkcji falowej opisujacej stan podstawowy atomu neonu w
metodzie RHF (Restricted Hartree-Fock, czyli ograniczonej metodzie Hartree-Focka)
potrzeba 10 orbitali

kiedy do opisu stanu atomu wielolektronowego stosowana jest funkcja falowa metody
Hartree-Focka, to spelniony jest zakaz Pauliego dla opisywanego ukladu

dla duzych odleglosci od jadra wartosci funkcji Gaussa, ktora najlepiej przybliza orbital
1s atomu wodoru, maleja szybciej niz wartosci tego orbitalu

energia obliczona metoda Hartree-Focka dla dowolnego ukladu wieloelektronowego jest
wyzsza od dokladnej energii dla tego ukladu

OKkresli¢ term podstawowy i poziom podstawowy dla jonu C*.

TEST 8

l.

W wyniku obliczen metoda Hartree-Focka otrzymano dla zajetych orbitali pewnego
atomu nastegpujace wartosci energii orbitalnych (w hartree): -118.600 , -12.318, -9.569,
-9.569, -9.569, -1.274, -0.588, -0.588, -0.588. Ile wynosi w przybliZzeniu pierwsza energia
jonizacji tego atomu, czyli najmniejsza energia potrzebna do oderwania elektronu od
atomu?

Wyjas$nij krétko, dlaczego do rozwigzywania réwnan Hartree-Focka stosowana jest
metoda pola samouzgodnionego (SCF), czyli metoda iteracyjna (iteracja, to kolejne
powtorzenie danej operacji odniesione do rezultatu poprzedniego jej wykonania).

TEST 9

1.

Naszkicowa¢ schemat powstawania i kontury orbitali molekularnych dla czasteczki
homojadrowej: wiazacego 6,, i antywiazacego o, . Przyjaé, ze osia wigzania jest o$ z.
Okresli¢ symetri¢ kazdego z orbitali molekularnych wzgledem Srodka symetrii (g czy u).
Poda¢ konfiguracje elektronows i narysowa¢ diagram rozmieszczenia elektronéw na
orbitalach molekularnych dla stanu podstawowego jonu molekularnego O,*. Okresli¢
term molekularny dla stanu podstawowego tego jonu. Wyjasni¢, czy do zerwania
wigzania w tym jonie potrzebna jest wi¢gksza czy mniejsza energia niz do zerwania
wigzania w czasteczce O,.



TEST 10
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1. Czasteczce etenu odpowiada grupa symetrii D,,. Na rysunku przedstawiono orbital
otrzymany jako kombinacja liniowa czterech orbitali atomowych 1satoméw wodoru.
Zacieniony kontur orbitalu oznacza, ze wspolczynnik, przez ktory pomnozony jest ten
orbital ma znak ujemny. Czarne kotka oznaczaja polozenie atomow wegla. OS x jest
prostopadla do plaszczyzny rysunku i skierowana do obserwatora. Postugujac si¢ zalaczona
tabela dla grupy D,, przypisaé przedstawionemu na rysunku orbitalowi symbol okreslajacy
jego symetri¢. Odpowiedz uzasadnié. W ponizszej tabeli symbol C, oznacza obroét 0180°
wokot osi, wskazanej w nawiasie, 0 oznacza odbicie w plaszczyznie, wskazanej w nawiasie, i
oznacza przeksztalcenie przez Srodek symetrii, a £ — tozsamos$¢ (czyli brak jakiegokolwiek
przeksztalcenia).

Dy, E Ci(2) C(y) Ci(x) i o(xy) | o(xz) | a(yz)
A, 1 1 1 1 1 1 1 1
B, 1 1 -1 -1 1 1 -1 -1
B, 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1
B;, 1 -1 -1 1 1 -1 -1 1
A, 1 1 1 1 -1 -1 -1 -1
B, 1 1 -1 -1 -1 -1 1 1
B, 1 -1 1 -1 -1 1 -1 1
B3, 1 -1 -1 1 -1 1 1 -1

2. Wskaz stwierdzenia prawdziwe:

a)

orbitale zhybrydyzowane sa kombinacjami liniowymi orbitali atomowych tego samego
atomu rézniacych si¢ wartoscig pobocznej liczby kwantowej

b) kat miedzy wigzaniami w czasteczce amoniaku mozna przewidzie¢ z blgdem mniejszym niz

c)

10°, przypisujac atomowi azotu hybrydyzacje sp”.
kierunki wigzan w czasteczce etanu mozna przewidzieé, przypisujac atomowi wegla
hybrydyzacje sp’.

d) calkowity rozklad gestosci elektronowej odpowiadajacy czterem pojedynczo obsadzonym

orbitalom zhybrydyzowanym typu sp® atomu wegla ma ksztalt sferyczny



TEST 11

1.

Zaleznos$¢ energii czasteczki od wspoélrzednej R (dla pewnego zakresu R ) dobrze
przybliza wzér: E(R)= -R*+ 4 R. Pierwsza pochodna dla tej funkcji ma postaé : E¢(R) =
-4 R’ +4, a jej druga pochodna E”’(R) =-12 R%. Dla jakiej warto$ci  wspélrzednej R
krzywa ta ma ekstremum i czy jest to minimum czy maksimum?

Czy i jak rozni si¢ energia drgan zerowych czasteczki wodoru H; od energii drgan

zerowych czasteczki D, (gdzie D oznacza 2 H)?



