TEST 2

a)

b)

d)

5.

A

Ortogonalne i znormalizowane funkcje f; i f, sa funkcjami witasnymi operatora o , przy

czym: o f,=1.05 f, i « f,=2.41 f, . Stan pewnej czastki opisuje znormalizowana funkcja

falowa ¥= 3 f, + \/gfz . Jakie jest prawdopodobiernistwo, ze w wyniku pomiaru zmiennej
dynamicznej A, ktorej odpowiada operator ¢ otrzymana zostanie wartosc¢ 2.41?

Dlaczego funkcjami falowymi moga by¢ tylko takie rozwigzania rownania Schrodingera dla
danego uktadu, ktore s funkcjami ciggtymi?

Prosze wskazac stwierdzenia prawdziwe:

roznice miedzy kolejnymi poziomami energetycznymi dla czastki w jednowymiarowym
pudle potencjatu rosng w miare wzrostu energii
energia czastki w jednowymiarowym pudle potencjatu wzrosnie trzykrotnie, kiedy dtugos¢
pudta wzrosnie dziewieciokrotnie
energia stanu podstawowego czgstki w jednowymiarowym pudle potencjatu wzros$nie,
kiedy zmaleje masa czgstki
dozwolone wartosci liczby kwantowej n, od ktorej zalezy energia czastki w
jednowymiarowym pudle potencjatu, to 1, 2, 3, 4...

Czy funkcja: W(X)= \/%Sin ”TX moze opisywac stan czastki w jednowymiarowym pudle
potencjatu o dtugosci L=4, jesli dla x<0 i dla x> 4 czastka ta napotyka nieskonczenie wielka
bariere potencjatu, natomiast dla 0 < x < 4 energia potencjalna czastki wynosi 0?
Odpowiedz uzasadnic. Jesli tak, to jaka energia odpowiada stanowi, opisywanemu przez te
funkcje falowa? Podac¢ wyrazenie, przyjmujac, ze masa czastki wynosi ).

Naszkicowa¢ wykres gestosci prawdopodobienstwa dla stanu podstawowego czastki,

poruszajacej sie wzdtuz osi x w jednowymiarowym pudle potencjatu, jesli energia potencjalna
czastki V(x)=0 dla 0 < x <2, a dla x<0i dla x> 2 czastka napotyka nieskonczenie wielkg bariere
potencjatu . Wskazaé, ktdre z ponizszych stwierdzen dotyczacych tej czastki s prawdziwe:

a)
b)

c)

d)

TEST 3

1.

prawdopodobienistwo znalezienia czgstki miedzy x=1.2 a x=2 jest mniejsze od 0.5
prawdopodobienstwo znalezienia czastki miedzy x=0 a x=0.5 jest rowne
prawdopodobienstwu znalezienia czastki miedzy x=1.5 a x=2

prawdopodobienstwo znalezienia czastki miedzy x=1.0 a x=1.5 jest rowne
prawdopodobienstwu znalezienia czastki miedzy x=1.5 a x=2

prawdopodobieristwo znalezienia czgstki miedzy x=0.5 a x=1.5 jest dwa razy wieksze niz
prawdopodobienstwo znalezienia czastki miedzy x=1 a x=1.5

Zaktadajac, ze do opisu 4 elektronéw 1t w czgsteczce butadienu H,C=CH-CH=CH,

mozna zastosowaé model jednowymiarowego pudfa potencjatu o dtugosci 4/, gdzie / jest
dtugoscia wigzania CC (zaktadamy, ze wszystkie wigzania CC sg jednakowej dtugosci oraz ze
oddziatywanie miedzy elektronami mozna pominac), poda¢ wyrazenie na energie najnizszego
poziomu, ktdry nie jest zajety w stanie podstawowym tej czasteczki. Mase elektronu oznaczy¢

m,.
2.

Funkcja falowa W, , opisujgca pierwszy stan wzbudzony jednowymiarowego kwantowego

oscylatora harmonicznego o masie m poruszajgcego sie wzdtuz osi x, ma postaé

1 2
Y = (%)4 \/Eye 2, gdzie y = \/EX, ao= Zﬂ@ , przy czym k oznacza statq sitowa
oscylatora . Prosze naszkicowac wykres tej funkcji oraz (osobno) wykres jej kwadratu. Jaka

jest wartosc energii kwantowego oscylatora harmonicznego w tym stanie? Objasni¢
stosowane symbole.



b)

c)

d)

TEST 4

1.

d)

TESTS

Prosze wskazac stwierdzenia prawdziwe:

Energia drgan zerowych kwantowego oscylatora harmonicznego jest réwna
potowie réznicy miedzy energia pierwszego stanu wzbudzonego a energia stanu
podstawowego dla tego uktadu.

W stanie podstawowym kwantowego oscylatora harmonicznego najwieksza
warto$é ma gestosé prawdopodobienistwa znalezienia tej czastki w potozeniu
réwnowagi.

Dwukrotne zwiekszenie statej sitowej oscylatora harmonicznego spowoduje
dwukrotne zmniejszenie jego energii drgan zerowych

Réznica miedzy energia pigtego a energia czwartego stanu wzbudzonego
oscylatora harmonicznego jest rowna réznicy miedzy energia drugiego a energia
pierwszego stanu wzbudzonego tego oscylatora.

Stan rotatora sztywnego opisuje funkcja Y2‘l ($,9) , gdzie dolny indeks odpowiada
wartosci liczby kwantowej J, a gérny indeks wartosci liczby kwantowej M. Jaka
warto$é ma kwadrat momentu pedu, a jaka sktadowa L, momentu pedu tego
rotatora?

Prosze wskazaé, ktére stwierdzenia sq prawdziwe (P), a ktore fatszywe(F):
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.

funkcja Y, (9, ¢) opisuje stan rotatora sztywnego o energii réwnej 3h%/I, gdzie h
oznacza wartosc statej Plancka, podzielonej przez 2i, a I moment bezwtadnosci
rotatora

réznica energii miedzy poziomem energetycznym E, a poziomem energetycznym
E; rotatora sztywnego jest wieksza od roznicy miedzy E; a Ey

funkcja Y32 (9, @) opisuje stan rotatora sztywnego o takiej samej energii jak

energia stanu opisywanego przez funkcje Y, (9, )

1. Jak zmieni sie (wzrosnie czy zmaleje i o jaki czynnik z doktadnoscia do 1 cyfry
znaczacej) roznica energii miedzy dwoma najnizszymi poziomami rotatora sztywnego,
ktory tworzg dwie czastki o masach m;= u i m,=40-u, ktorych odlegtos¢ jest rowna R,
gdzie u jest jednostka masy, jesli masa m; wzrosnie dwukrotnie, a masa m; nie zmieni
sie?

2. Na osobnych rysunkach narysowac wykresy orbitali 2s i 2p, oraz wykresy
odpowiadajacej im gestosci prawdopodobienstwa i radialnej gestosci
prawdopodobienstwa.

3. Podaé przyktad jonu wodoropodobnego i posta¢ operatora energii potencjalnej dla
tego jonu.



TEST6
1. Naszkicowa¢ przekroje konturéw orbitali 2p, oraz 3d,, atomu wodoru (na osobnych
rysunkach). Prosze pamietac¢ o wiasciwym oznaczeniu osi.
2. Okresli¢ krotno$¢ degeneracji poziomu energetycznego jonu Li>* o energii réwnej
- 1 hartree. Podac wartosci liczb kwantowych gtéwnej n, pobocznej /i

magnetycznej m dla wszystkich orbitali opisujacych stany jonu Li** o takiej energii

3. Podad, jakie wartosci wiasne hamiltonianu oraz operatoréw kwadratu orbitalnego
momentu pedu i sktadowej L; momentu pedu odpowiadajg orbitalom 2p,, 4d,yi
3d322_r2 . Wartosci wiasne operatoréw mozna poda¢ w dowolnych jednostkach, ale

trzeba wyjasni¢, jakie jednostki zostaty uzyte.

TEST 7

1. Wskaz, ktére stwierdzenie jest prawdziwe(P), a ktére fatszywe (F).

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

b) kiedy do opisu stanu atomu wielolektronowego stosowana jest funkcja falowa
metody Hartree-Focka, to spetniony jest zakaz Pauliego dla opisywanego uktadu

c) dla duzych odlegtosci od jadra wartosci funkcji Gaussa, ktora najlepiej przybliza
orbital 1s atomu wodoru, malejg szybciej niz wartosci tego orbitalu

d) energia obliczona metoda Hartree-Focka dla dowolnego uktadu wieloelektronowego
jest wyzsza od doktadnej energii dla tego uktadu
2. W wyniku obliczerr metodg Hartree-Focka otrzymano dla zajetych orbitali pewnego
atomu nastepujace wartosci energii orbitalnych (w hartree): -118.600 , -12.318, -9.569,
-9.569, -9.569, -1.274, -0.588, -0.588, -0.588. lle wynosi w przyblizeniu pierwsza energia
jonizacji tego atomu, czyli najmniejsza energia potrzebna do oderwania elektronu od
atomu?

3. Woyjasnic krotko, 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).

4. Okresli¢ term podstawowy i podstawowy poziom energetyczny (zaleiny od liczby

kwantowej J) dla jonu C+.

5. Wyznaczy¢ wszystkie termy i poziomy energetyczne dla konfiguracji 2p*3p". Wskazaé

podstawowy term i poziom energetyczny i okresli¢ krotnos¢ ich degeneracji

TEST 8

1. Woyjasni¢, dla jakich odlegtosci od jadra wystepuja najwieksze réznice miedzy
wartosciami orbitalu 1s atomu wodoru a wartosciami przyblizajgcej ten orbital
kombinacji liniowej funkcji Gaussa i na czym te roznice polegaja.

2. Naszkicowac schemat powstawania i kontury orbitali molekularnych dla czasteczki
homojadrowej: wigzacego o, , i antywiazacego o;p . Przyja¢, ze osig wigzania jest
oS z. Okresli¢ symetrie kazdego z orbitali molekularnych wzgledem srodka symetrii
(g czy u).



3. Podac¢ konfiguracje elektronowg i narysowac 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 wieksza czy mniejsza energia niz do
zerwania wigzania w czasteczce O,.

TEST 9
1. Czasteczce etenu odpowiada grupa symetrii D,,. Na rysunku przedstawiono orbital
otrzymany jako kombinacja liniowa czterech orbitali atomowych 1s atoméw wodoru.

e

Zacieniony kontur orbitalu oznacza, ze wspoétczynnik, przez ktéry pomnozony jest ten
orbital ma znak ujemny. Czarne kétka oznaczajg potozenie atoméw wegla. OS$ x jest
prostopadta do ptaszczyzny rysunku i skierowana do obserwatora. Postugujac sie zatagczona
tabelg dla grupy D, przypisac przedstawionemu na rysunku orbitalowi symbol okreslajacy
jego symetrie. Odpowiedz uzasadni¢. W ponizszej tabeli symbol C, oznacza obrét 0180°
wokdt osi, wskazanej w nawiasie, o oznacza odbicie w ptaszczyznie, wskazanej w nawiasie,
i oznacza przeksztatcenie przez srodek symetrii (inwersje), a £ — tozsamosc (czyli brak
jakiegokolwiek przeksztatcenia).

Dan E Gl) | Gly) | CGlx) i |olxy) |olxz) |oclyz)
A 1 1 1 1 1 1 1 1
I 1 1 -1 -1 1 1 -1 -1
By 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1
Bs, 1 -1 -1 1 1 -1 -1 1
A, 1 1 1 1 -1 -1 -1 -1
By 1 1 -1 -1 -1 -1 1 1
By, 1 -1 1 -1 -1 1 -1 1
Bs, 1 -1 -1 1 -1 1 1 -1




2. Wskaz stwierdzenia prawdziwe (P) i fatszywe(F):

a) orbitale zhybrydyzowane s3 kombinacjami liniowymi orbitali atomowych tego samego
atomu rdznigcych sie wartoscig pobocznej liczby kwantowej

b) kat miedzy wigzaniami w czasteczce amoniaku mozna przewidzie¢ z btedem mniejszym
niz 10°, przypisujac atomowi azotu hybrydyzacje sp>.

c) kierunki wigzan w czgsteczce etanu mozna przewidziec, przypisujgc atomowi wegla
hybrydyzacje sp>.

d) catkowity rozktad gestosci elektronowej odpowiadajacy czterem pojedynczo
obsadzonym orbitalom zhybrydyzowanym typu sp® atomu wegla ma ksztatt sferyczny

TEST 10

1. Zaleznos¢ energii czasteczki od wspoétrzednej R (dla pewnego zakresu R ) dobrze
przybliza wzér: E(R)= -R* + 4 R. Pierwsza pochodna dla tej funkcji ma posta¢ : E/(R) =
-4 R® +4, a jej druga pochodna E”’(R) = -12 R%. Dla jakiej wartosci wspétrzednej R
krzywa ta ma ekstremum i czy jest to minimum czy maksimum?

2. Czy i jak rézni sie energia drgan zerowych czasteczki wodoru H, od energii drgan

zerowych czasteczki D, (gdzie D oznacza izotop wodoru % H)?

Test 11
1. Wyjasni¢, w jaki sposob nalezy sprawdzi¢, czy znaleziony punkt stacjonarny na
hiperpowierzchni energii potencjalnej dla czasteczki wieloatomowej odpowiada
minimum.
2. Czy metody teorii funkcjonatu gestosci (DFT) sq metodami wariacyjnymi?



