1.

(24 pkt.) Naszkicowaé¢ na osobnych rysunkach diagramy poziomoéw energetycznych,
ilustrujagce powstawanie orbitali molekularnych z orbitali atomowych dla jonu
molekularnego N;" oraz dla rodnika FO. Zalozy¢, ze kazdy orbital molekularny wiazacy
i antywigzacy jest kombinacja liniowa tylko dwéch orbitali atomowych. Kazdemu z

orbitali molekularnych prosze przypisa¢ symbol okreslajacy jego symetri¢. Prosze

zaznaczy¢ na diagramach rozmieszczenie elektronéw dla stanu podstawowego N5 i FO.

Naszkicowaé kontury najwyzszego zajetego orbitalu molekularnego dla N3 i

najwyzszego zajetego orbitalu molekularnego dla FO. Podaé konfiguracje dla stanu

podstawowego jonu N’ i obliczy¢ rzad wigzania dla tego jonu. Okresli¢ term

podstawowy dla N3 i FO (prosze poda¢ takze indeksy * i ~ dla tych terméw, dla ktérych
sq stosowane). Wskazowka: Dla atomu tlenu energie orbitalne maja nastepujgce wartos$ci
(w hartree): &,=-20,66864 &~ -1,24428, &,=-0,63186, a dla atomu fluoru: &~ -26,38294
&~ -1,57255, &,=-0,73001 .

ARG

2. (8 pkt.) Czasteczce dwutlenku siarki odpowiada grupa symetrii C,. Na
powyzszym rysunku o$ x jest prostopadia do plaszczyzny rysunku i skierowana
do obserwatora. @ W zalaczonej ponizej tabeli podano, jakie symbole
przyporzadkowane sa funkcjom w zaleznosci od tego, jak zachowuja si¢ pod wplywem
roznych operacji symetrii grupy C,, (symbol C, oznacza obroét o 180° wokél osi
wskazanej w nawiasie, 0 oznacza odbicie w plaszczyznie wskazanej w nawiasie, a E —
tozsamoS$¢, czyli brak jakiegokolwiek przeksztalcenia, 1 oznacza, Ze funkcja nie

zmienia si¢, a —1, Ze zmienia znak pod wplywem danej operacji symetrii).

C,, E Ci(2) 0.(xz) 0, (yz)
A 1 1 1 1
A, 1 1 -1 -1
B, 1 -1 1 -1
B, 1 -1 -1 1

Prosze okresli¢ symetrie kombinacji liniowej orbitali atomowych tlenu o postaci:




% =2p(01) — 2p(02) (gdzie O1 i O2 oznaczaja rozne atomy tlenu). Zaproponowac,
jaka kombinacja liniowa orbitali typu 2p tlenu moze by¢ uzyta do utworzenia orbitalu
molekularnego o symetrii A,.

Czgsteczce siarkowodoru H,S takze odpowiada grupa symetrii C,,.. Podaé
symbole dwoch (rézniacych si¢ multipletowoscia) terméw, odpowiadajacych stanom
wzbudzonym H,S o konfiguracji:

ai’ a’ by’ ai* by? a’ by al by' by
Odpowiedz uzasadnié.

(14 pkt.) Omoéwi¢ rozwigzania rownania Schrodingera dla atomu wodoru i jonu
wodoropodobnego o ladunku jadra Z (dla atomu wodoru Z=1). Wskazowki: a) podaé
wyraZenie na energi¢ (w jednostkach atomowych) dla takiego ukladu; b) okresli¢, od
jakich wspélrzednych i od jakich liczb kwantowych zalezg funkcje falowe, bedace

rozwigzaniami réwnania Schrodingera dla atomu wodoru; c) podaé, jakie wartoSci

]
wlasne operatoréw kwadratu momentu pedu, IE i skladowej z momentu pedu, iz,

odpowiadaja funkcjom falowym opisujacym stany atomu wodoru; d) wyjasnié, jaka jest
krotno$¢ degeneracji pozioméw energetycznych; e) naszkicowa¢ graficzne
przedstawienia funkcji falowej atomu wodoru oznaczonej symbolem 2s (wykresy
funkeji, kwadratu funkcji i radialnej gestosci prawdopodobienstwa, kontur funkcji); f)
podaé wartoSci liczb kwantowych, odpowiadajacych funkcjom falowym atomu wodoru
oznaczonym symbolami: 3p,, 2px, 3d,, 4f

(12 pkt.) Poda¢ definicje¢ energii dysocjacji i wyjasni¢, ktorej z czasteczek: H, czy D,,
odpowiada wieksza wartos¢ energii dysocjacji. OdpowiedZ uzasadni¢. Wskazaé, jakie
przyblizenia wykorzystywane sa w rozwazaniach dotyczacych tego zagadnienia. Ktorej
z czasteczek: H, czy D,, odpowiada wigksza réznica energii migdzy dwoma najnizszymi
poziomami rotacyjnymi czgsteczki, obliczona w przyblizeniu rotatora sztywnego?

Odpowiedz uzasadnié.

(12 pkt.) Okresli¢ podstawowy term i podstawowy poziom energetyczny dla jonow ;

Li** i 13 F*. Dla obu jonéw okresli¢ krotno$¢ degeneracji podstawowego poziomu

energetycznego. Odpowiedz uzasadnic.

(6 pkt.) Naszkicowa¢ kontury wszystkich orbitali 3d. Naszkicowa¢ na jednym rysunku
poziomy energetyczne odpowiadajace tym orbitalom dla swobodnego jonu metalu
przejsciowego oraz dla jonu umieszczonego w polu czterech jednakowych ujemnych
ladunkéw punktowych, tworzacych ksztalt tetraedru (na rysunku ponizej jon

umieszczony jest w Srodku ukladu wspolrzednych, osie x, y, 7 tego ukladu wspoétrzednych



przechodza przez Srodki $cian pomocniczego szeScianu, a polozenie ujemnych ladunkow

w czterech wierzcholkach tego szeScianu zaznaczono przy pomocy kolek)

7. (9 pkt. ) Podaé trzy warunki, jakie musza speliaé¢ orbitale atomowe, aby
mozna bylo uzyska¢ efekt wigzacy albo antywiazacy po utworzeniu kombinacji
liniowej tych orbitali. Dla kazdej z par orbitali atomowych, ktorych kontury
przedstawiono na rysunkach (a, b, c¢) ponizej, wyjasni¢ krotko, czy kombinacja
liniowa, bedaca SUMA tych orbitali atomowych, odpowiada orbitalowi
molekularnemu wigzacemu czy antywiazacemu i o jakiej symetrii (O czy 0.
Polozenia jader czasteczki dwuatomowej zaznaczono przy pomocy ciemnych
kolek. Nalezy zalozy¢, ze energie orbitalne, odpowiadajace tym orbitalom

atomowym maja zblizone wartoSci.

Co oznaczajg znaki ,,+ ~i,—~ na konturach orbitali?



8. (6 pkt. )Wyjasni¢ pochodzenie fizyczne skladowych energii oddzialywania
miedzyczasteczkowego: elektrostatycznej, indukcyjnej i dyspersyjne;j.
9. (4 pkt.) Podad¢, jak zdefiniowany jest w mechanice kwantowej rotator sztywny,

a jak jednowymiarowy oscylator harmoniczny.



