Pytania egzaminacyjne:

10.

11.
12.

13.

14.
15.
16.
17.
18.

Przestanki doswiadczalne mechaniki kwantowe;j.

. Efekt fotoelektryczny - interpretacja Einsteina.

. Efekt fotoelektryczny: jak skorelowana jest liczba wybijanych elektronéw i

ich ped z natezeniem i czestoscia padajacego promieniowania.

. Foton uwalnia elektron o energii 2 eV z metalu, dla ktérego praca wyjscia

wynosi 2 eV. Jaka jest najwieksza mozliwa dtugosé¢ fali tego fotonu ?

. Wskazaé¢ prawa zachowania, ktérych spelnienie pozwala poprawnie zinter-

pretowaé zjawisko Comptona.
Czy foton posiada ped - wyjaéni¢ w oparciu o zjawisko Comptona
Hipoteza de Broglie’a. Fala de Broglie’a. Relacje de Broglie’a.

Oblicz dtugoéé fali de Broglie’a dla elektronu (m,. = 9.111073kg) o energii
10 eV.

Oblicz dlugoéé fali de Broglie’a dla protonu (M, = 1.671072"kg) o energii
10 eV.

Oblicz przecietng dlugosé fali de Broglie’a dla atomu helu (M=7300m.) w
temperaturze pokojowe;j.

Zasada nieoznaczonosci: podstawowe relacje i interpretacja.
Zalozenia teorii Bohra budowy atomu wodoru.

Teoria Bohra: energia, predkos¢ i ped elektronu w atomie wodoru; promienie
orbit elektronowych w jonach wodoropodobnych.

Widmo elektronowe atomu wodoru.

Serie widmowe atomu wodoru w nadfiolecie.

Serie widmowe atomu wodoru w zakresie widzialnym
Serie widmowe atomu wodoru w podczerwieni.
Okresli¢ wymiar SI [kg,m,s] nastepujacych wielkosci x:

n2h? o Zke? mZ2k2et
mke2' 72T  n2m?

r1 =

gdzie: n— gtéwna liczba kwantowa; Z — liczba atomowa; A — stata Plancka
kreélona; m— masa elektronu; k—stata Coulomba; e— tadunek elektronu
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Postulaty mechaniki kwantowej: ogblna charakterystyka.
Pierwszy postulat mechaniki kwantowej.

Drugi postulat mechaniki kwantowej.

Trzeci postulat mechaniki kwantowej.

Czwarty postulat mechaniki kwantowej.

Piaty postulat mechaniki kwantowe;.

Normalizacja funkcji falowej, przyktad.

Interpretacja funkcji falowej: prawdopodobienstwo i gesto$é¢ prawdopodo-
bienstwa.

Reguty Jordana konstrukcji operatoréw kwantowomechanicznych: przyktad.

Wtiasnos$ci operatorow kwantowomechanicznych: liniowosé i hermitowskosé.

d

Wykaza¢ hermitowskos¢ operatora iz

7 . ’ 7 2
Wykazaé hermitowskos¢ operatora dd?

Poda¢ przyktad réwnania wlasnego dowolnego operatora; udowodnié, ze wy-
stepujaca w rownaniu funkcja jest funkcjg wtasna operatora.

Wykazaé, ze wartosci wlasne operatora hermitowskiego sg rzeczywiste.

Wykazaé, ze funkcje wlasne operatora hermitowskiego odpowiadajace réz-
nym warto$ciom wlasnym sg ortogonalne.

Obliczy¢ komutator [p,, Z].

Wykazaé, ze komutujace operatory posiadaja wspdlny zbiér funkcji wla-
snych.

Wykazaé przemiennosé operatoréw posiadajacych wspdlny zbiér funkeji wia-
snych.

Réwnanie Schrodingera zalezne od czasu. Zaleznos¢ od czasu funkcji falowej
w stanach stacjonarnych.

Réwnanie Schrodingera dla standéw stacjonarnych.

Funkcja stanu, ¥y, jest funkcja wlasng operatora F (z wartoscia wlasna fy).
Co mozna powiedzie¢ o wyniku pomiaru zmiennej F ?

Okresli¢ warto$¢ oczekiwana operatora F w stanie ¥, jezeli funkcja W, jest
jego funkcja wlasng.

Funkcja W moze by¢ rozwinieta na uktad zupelny funkcji wlasnych operatora
F, ¢;. Wyrazi¢ warto$é¢ spodziewana operatora poprzez jego wartosci wlasne.

a

Zbadaé czy funkcja e jest funkcja wlasna operatora d/dx.

a

Znormalizowaé¢ funkcje ¥ = e~ w calej przestrzeni.
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Czastka swobodna: operator energii, réwnanie Schrodingera, ped czastki.

Czastka swobodna: funkcja falowa, normalizacja, wartosci wlasne operatora
energii.

Czastka w pudle potencjatu: hamiltonian, réwnanie Schrodingera, ped czast-
ki.

Czastka w pudle potencjatu: funkcja falowa, normalizacja, wartosci wasne
energii.

Kwantowanie energii kinetycznej atomoéw i czasteczek w zbiorniku; poziomy
energetyczne translacji.

Réwnanie ruchu dla oscylatora harmonicznego wg fizyki klasyczne;j.

Fukcje opisujace potozenie, predkos¢ czastki w ruchu harmonicznym w ujeciu
klasycznym.

Energia catkowita, kinetyczna i potencjalna oscylatora harmonicznego w uje-
ciu klasycznym.

Przeliczy¢ na elektronowolty oraz dzule na mol energie drgan o czestosci
1000 cm™t (h = 6.6 x 10734 Js,e = 1.6 x 1071°

Podaé funkcje wlasng hamiltonianu dla v = 0 (z dokladno$cia do stalej nor-
malizacyjnej); udowodnié, ze spelnia réwnanie Schrodingera dla oscylatory
harmonicznego.

, . . _& . .
Wykazaé ze funkcja W = €e™ 2 spelnia réwnanie:

il
&2

—§w+3wzo
(6%

dla v=1 (g —1=2v)

., . . . 3 2 v 2
Znalez¢ trzy wielomiany Hermite’a: Hy, Hay, Hy (Hy(x) = (—1)Ve” ddxve v

Hamiltonian i réwnanie Schrodingera dla oscylatora harmonicznego.
Wartosci wlasne hamiltonianu dla oscylatora harmonicznego.

Funkcje wlasne hamiltonianu dla oscylatora harmonicznego.

Poréwnanie ruchu harmonicznego wg fizyki klasycznej i kwantowej.
Oscylacje czasteczki dwuatomowej, poziomy energetyczne, reguty wyboru.
Moment pedu w fizyce klasycznej.

Operator momentu pedu: wspoétrzedne kartezjanskie i sferyczne.

Wykazaé, ze operator kwadratu momentu pedu jest przemienny z operato-
rem dowolnej sktadowej momentu pedu.

Obliczy¢ komutator operatoréw sktadowych momentu pedu np. [Mgg, My]

Réwnanie wlasne operatora sktadowej zetowej momentu pedu.
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Réwnanie wlasne operatora kwadratu momentu pedu.
Wartoséi wlasne operatoréw kwadratu i sktadowej zetowej momentu pedu
Funkcje wlasne operatora sktadowej zetowej momentu pedu.

Funkcje wlasne i wartoéci wlasne kwadratu sktadowej zetowej momentu pe-

du.
Funkcje wlasne operatora kwadratu momentu pedu.
Liczby kwantowe w zagadnieniu momentu pedu.

Rotator sztywny: hamiltonian, réwnanie Schrodingera, wartosci wtasne, de-
generacja.

Energia poziomdéw rotacyjnych; stata rotacyjna, przejscia rotacyjne.
Widmo rotacyjne czasteczek, poziomy energetyczne, reguty wyboru.

Zaproponowaé wyznaczenie dlugodci wiazania w czasteczce dwuatomowej w
oparciu o jej widmo rotacyjne.

Formy energii molekularnej: oscylacyjna, rotacyjna, translacyjna. Poréwna-
nie odlegtosci miedzy poziomami energetycznymi w poszczegdlnych formach.

Hamiltonian i réwnanie Schrédingera dla atomu wodoru; zwiazek hamilto-
nianu z operatorem kwadratu momentu pedu.

Ogdlny schemat rozwiazywania réwnania Schrodingera dla atomu wodoru.

Kwantowanie warto$ci wtasnych hamiltonianu w atomie wodoru; degenera-
cja, korelacja z teorig Bohra.

Funkcje wlasne hamiltonianu dla atomu wodoru. Ogoélna charakterystyka.
Cze$¢ radialna funkcji falowej w jonach wodoropodobnych.

Czesé katowa funkeji falowej w atomie wodoru.

Liczby kwantowe w atomie wodoru i jonach wodoropodobnych.

Orbitale atomowe; postaé rzeczywista.

Warstwice orbitalu, warstwice gestosci prawdopodobienstwa.

Kontury orbitalu i kontury gestosci prawdopodobienstwa.

Radialna gesto$¢ prawdopodobienstwa.

Promienie orbit bohrowskich a maksima radialnej gestosci prawdopodobien-
stwa w atomie wodoru.

Powierzchnie weztowe w czesci radialnej i w czesci katowej orbitali w atomie
wodoru.

Orbitale s: ksztalt konturu, czeé¢ radialna, czesé katowa.

Orbitale p: ksztalt konturu, czesé radialna, czesé katowa.
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Orbitale d: ksztalt konturu, czes¢ radialna, czesé katowa.

Spin i spinowa liczba kwantowa; liczby kwantowe opisujace stan elektronu
w atomie.

Uktad réwnan wlasnych dla operatoréw spinowych: 82 i 3.
Zasada wariacyjna.

Metoda wariacyjna.

Metoda Ritza

Skonstruowaé¢ wyznacznik sekularny i zapisa¢ réownania sekularna gdy N
(=wymiar bazy) wynosi 3. Wskaza¢ calki nakladania i elementy macierzy
operatora energii.

Macierzowa posta¢ réwnan sekularnych; zdefiniowaé¢ wystepujace w nich ma-
cierze.

Zapisaé operator Hamiltona dla atomu N-elektronowego.
Omowié¢ zakaz Pauliego.

Realizacja zakazu Pauliego dla wyznacznikowej funkcji falowe;j.
Zapisa¢ N-elektrows, funkcje falowa w przyblizeniu orbitalnym.
Oméwi¢ przyblizenie jednoelektronowe.

Zrozniczkowac po ¢, nastepujgce wyrazenie (e = jest funkcja parametréw
¢p)

N N N N
€ Z Z € CqSrq = Z Z crcgHyyg

q=1r=1 q=1r=1

Podaé¢ po dwa przyklady pierwiastkéw o niezapelnionej podpowloce f nale-
zacych do réznych okreséw w tablicy Mendelejewa.

Podaé¢ wyrazenie okreslajace maksymalng liczbe elektronéw na podpowloce
o liczbie kwantowej 1.

Podaé¢ dwa przyktady pierwiastkéw zamknietopowltokowych, z ktérych kazdy
nalezy do innego stanu skupienia.

Podac¢ przyktad czterech pierwiastkéw, ktorych konfiguracje elektronowe sta-
nowia odstepstwo od regul zabudowy elektronowej (przynajmniej jeden z
niezapelniona podpowloka f).

Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé¢ podstawowy dla konfiguracji np?.
Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji nd®.
Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé¢ podstawowy dla konfiguracji nf'3.

Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji np?.



114.
115.
116.
117.
118.
119.
120.

121.

122.

123.

124.

125.

126.

127.
128.
129.
130.
131.
132.
133.
134.
135.
136.
137.
138.
139.

140.

Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji nd?.
Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji ns'p'.
Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji ns'd!.
Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji ns' f1.
Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji 2s'3s?.
Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji 2p'3p!.
Wyznaczyé termy atomowe i wskazaé podstawowy dla konfiguracji 3d'4d'.

Podaé przyktad czterech pierwiastkéw, nalezacych do réznych grup w ukta-
dzie okresowym, ktérych term podstawowy jest singletem .

Poda¢ przyktad czterech pierwiastkéw nalezacych do réznych grup w ukta-
dzie okresowym, ktorych term podstawowy jest dubletem.

Podaé przyktad czterech pierwiastkéw nalezgcych do réznych grup w uktla-
dzie okresowym, ktérych term podstawowy jest trypletem.

Poda¢ przyktad czterech pierwiastkéw nalezacych do réznych grup w ukta-
dzie okresowym, ktorych term podstawowy jest kwartetem.

Podaé przyktad dwoch pierwiastkéw nalezacych do réznych grup w uktadzie
okresowym, ktérych term podstawowy jest kwintetem.

Podaé przyktad dwéch pierwiastkow nalezacych do réznych grup w uktadzie
okresowym, ktorych term podstawowy jest sekstetem.

Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji p3.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji d?.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji d°.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji d°.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji d”.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji f°.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji f°.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji f7.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji 3.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji f¥.
Wskazaé term podstawowy dla konfiguracji f1°.
Reguly Hunda dla terméw atomowych.
Wyjasni¢ istote btedu wprowadzonego przez przyblizenie orbitalne.

Degeneracja pozioméw energetycznych w atomach wieloelektronowych.
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Zasady dodawania wektoréw momentéw pedu.
Czes¢ katowa orbitali w atomie wieloelektronowym.

Przyblizone metody wyznaczania czesci radialnych orbitali w atomie wielo-
elektronowym.

Reguty Slatera.
Przyblizenie Borna-Oppenheimera.

Skonstruowaé¢ hamiltonian w ramach przyblizenia Borna-Oppenheimera dla
czasteczki sktadajacej sie z dwoch atomoéw o liczbach atomowych 77 i Zs.

Skonstruowaé¢ hamiltonian w ramach przyblizenia Borna-Oppenheimera dla
dwuatomowej czasteczki homojadrowej.

Skonstruowaé¢ pelny hamiltonian dla czasteczki benzenu.
Skonstruowaé pelny hamiltonian dla jonu S 04_2

Skonstruowaé¢ pelny hamiltonian dla czasteczki czterofluorku uranu.
Skonstruowaé pelny hamiltonian dla dimeru kwasu mréwkowego.

Skonstruowaé¢ hamiltonian w ramach przyblizenia Borna-Oppenheimera dla
kompleksu ztozonego z trzech czasteczek wody.

Czasteczka H5 i czasteczka Ho.

Znormalizowaé orbital molekularny ¥ = N (x,+ Xxs) przy zalozeniu, ze funk-
cje Xa,b sa unormowane.

Znormalizowa¢ orbital molekularny ¥ = N (x, — xp) przy zalozeniu, ze funk-
cje Xa,b sa unormowane.

Wyznaczy¢ energie orbitalu wiazacego w czasteczce wodoru
Klasyfikacja orbitali molekularnych

Scharakteryzowaé¢ orbital molekularny typu o.
Scharakteryzowaé¢ orbital molekularny typu 7.
Scharakteryzowaé orbital molekularny typu 4.

Orbitale wiazace i antywiazace.

metoda LCAOMO.

Czasteczki dwuatomowe homojadrowe.

Poziomy energetyczne w czasteczkach dwuatomowych homojadrowych.
Rzad wiazania w homojadrowych czasteczkach dwuatomowych.
Trwalosé czasteczek dwuatomowych.

Konfiguracje elektronowe dwuatomowych czasteczek homojadrowych.



168. Struktura elektronowa czasteczki CO.

169. Energie i dtugosci wiazan w szeregu No, N2+, Ny .

170. Wlasnosci paramagnetyczne czasteczek dwuatomowych homojadrowych.
171. Omoéwié pojecie hybrydyzacji orbitali atomowych.

172. Wykazaé niezmienniczo$¢ wyznacznikowej funkcji falowej przy transformacji
ortogonalnej orbitali.

173. Gestosé elektronowa wobec transformacji unitarnej (ortogonalnej) orbitali.

174. Hybrydyzacja sp.przyktady czasteczek zawierajacych atomy o takiej hybry-
dyzacji.

175. Hybrydyzacja sp®.przyklady czasteczek zawierajacych atomy o takiej hybry-
dyzacji.

176. Hybrydyzacja sp>.przyklady czasteczek zawierajacych atomy o takiej hybry-
dyzacji.

177. Hybrydyzacja sp3d.przyklady czasteczek zawierajacych atomy o takiej hy-
brydyzacji.

178. Hybrydyzacja sp>d?.przyklady czasteczek zawierajacych atomy o takiej hy-
brydyzacji.

179. Hybrydyzacja sd.przyklady czasteczek zawierajacych atomy o takiej hybry-
dyzacji.

180. Scharakteryzowaé¢ geometrie czasteczek C Hy i BaCls; postuzyé sie pojeciem
hybrydyzacji.

181. Scharakteryzowadé strukture elektronows i geometrie czasteczek Co Hy 1 SCly;
postuzyé sie pojeciem hybrydyzacji.

182. Scharakteryzowac strukture elektronowa i geometrie czasteczek CoHo 1 ICIy ;
postuzyé sie pojeciem hybrydyzacji.

183. Scharakteryzowaé strukture elektronows, i geometrie czasteczek PCls i ZnClo;
postuzy¢ sie pojeciem hybrydyzacji.

184. Scharakteryzowadé strukture elektronows i geometrie czasteczek SFg i H20O;
postuzyé sie pojeciem hybrydyzacji.

185. Scharakteryzowadé strukture elektronowsa i geometrie czasteczek BCl31 N Hs;
postuzyé sie pojeciem hybrydyzacji.

186. Scharakteryzowaé strukture elektronowa i geometrie czasteczek NOz i H3O™;
postuzy¢ sie pojeciem hybrydyzacji.

187. Scharakteryzowaé strukture elektronowa i geometrie czasteczek S 04_2 iBriCl—;
postuzy¢ sie pojeciem hybrydyzacji.

188. Scharakteryzowaé strukture elektronowa i geometrie czasteczek N H; i HgCls;
postuzyé sie pojeciem hybrydyzacji.
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Scharakteryzowac strukture elektronowa i geometrie czasteczek PClg i SOg;
postuzy¢ sie pojeciem hybrydyzacji.

Scharakteryzowac strukture elektronowa i geometri¢ czasteczek IF5 1 NOy ;
postuzyé sie pojeciem hybrydyzacji.

Scharakteryzowaé strukture elektronowsg i geometrie czasteczek BrF5 i SOs;
postuzyé sie pojeciem hybrydyzacji.

Uktady m-elektronowe.

Weglowdory o uktadach m-elektronowych skumulowanych, skoniugowanych
i izolowanych.

Metoda Hiuckla.

Konstrukcja macierzy energii (macierzy operatora Hamiltona) w metodzie
Hiickla.

Réwnania sekularne w metodzie Hiickla.

Parametryzacja catki kulombowskiej w metodzie Hiickla.
Parametryzacja calki rezonansowej w metodzie Hiickla.
Energie orbitalne w metodzie Hiickla.

Weglowodory naprzemienne i nienaprzemienne.

Zapisaé i rozwigzaé uktad réwnan sekularnych w metodzie Hiickla dla rod-
nika allilowego.

Orbitale Hiickla dla etenu (energia, symetria, wspétczynniki LCAO).
Orbitale Hiickla dla allilu (energia, symetria, charakterystyka).

Orbitale Hiickla dla butadienu (rozklad energii, symetria, plaszczyzny we-
zlowe).

Orbitale Hiickla dla heksatrienu (rozklad energii, symetria, plaszczyzny we-
ztowe).

Orbitale Hiickla dla cyklopropenylu (rozklad energii, symetria, plaszczyzny
wezlowe).

Orbitale Hiickla dla cyklobutadienu (rozklad energii, symetria, plaszczyzny
wezlowe).

Orbitale Hiickla dla cyklopentadienylu (rozklad energii, symetria, plaszczy-
zny weztowe).

Orbitale Hiickla dla benzenu (energia, symetria, plaszczyzny weztowe).
Struktura m-elektronowa weglowodoréw aromatycznych.

Udziat heteroatoméw w uktadzie m-elektronowym weglowodoréw aromatycz-
nych.
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Aromatycznosé i reguta Hiickla.

Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atoméw w czasteczce pirolu C4H4N H.
Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atomow w czasteczce pirydyny Cs Hs N .
Struktura w-elektronowa i hybrydyzacja atoméw w czasteczce furanu C4H40.
Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atoméw w czasteczce tiofenu CyHyS.
Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atoméw w czasteczce aniliny Cg Hs N Ho.

Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atoméw w czasteczce nitrobenzenu
CeHsNOs.

Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atoméw w czasteczce styrenu Cg HsC H =
CHo,.

Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atoméw w czasteczce aldehydu ben-
zoesowego CgHsC'HO.

Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atoméw w czasteczce imidazolu
C3NoHy.

Struktura m-elektronowa i hybrydyzacja atomow w czasteczce fenolu Cg HsOH .
Energia delokalizacji w metodzie Hiickla.

Rzad wiazania w metodzie Hiickla.

Populacja m-elektronowa atomu (” gestosé m-elektronowa”) w metodzie Hiickla.

Wyznaczy¢ energie delokalizacji dla czasteczki butadienu (e; = 1.62,e5 =
0.62).

Obliczy¢ m-elektronowy rzad wiagzania dla czasteczki etenu.

Obliczy¢ m-elektronowy rzad wiazania dla wiazania 1-2 w czasteczce buta-
dienu:

o1 = 037Tm + 0.60(71'2 + 7T3) + 0.377m4
¢o = 0.60m +0.37(ms — m3) — 0.60ms

Obliczy¢ m-elektronowy rzad wiazania dla wiazania 2-3 w czasteczce buta-
dienu:

o1 = 037m + 0.60(71'2 + 7T3) + 0.377m4
¢s = 0.60m; + 0.37(7T2 — 7T3) — 0.60my4

Obliczy¢ m-elektronowa populacje dowolnego atomu (” gestosé m-elektronowa’”)
w czasteczce butadienu:

o1 = 037m + 0.60(7T2 + 7T3) +0.37my
¢s = 0.60m; + 0.37(7T2 — 7T3) — 0.60my4
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