	北京化工大学

****年攻读博士学位研究生春季入学考试

结构化学      样题

注意事项

1．答案必须写在答题纸上, 写在试卷上均不给分。

            2．答题时可不抄题,但必须写清题号。

3．答题必须用蓝、黑墨水笔或圆珠笔，用红色笔或铅笔均不给分。


	题号
	一
	二
	三
	四
	五
	六
	七
	八
	总分

	分数
	15
	12
	10
	15
	15
	15
	10
	8
	100


可能用到的物理常数：Planck 常数 
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，Avogadro常数N=6.02×1023mol-1
1. 回答下列问题: 

(1) BF3和NF3两个分子的几何构型有何区别，说明理由；

(2) 苯胺和苯的紫外可见光谱差别很大，但苯胺盐酸盐的可见紫外光谱与苯的很相似，请加以解释。

(3) 比较下列化合物中Cl原子的活泼性，并说明理由，

C6H5Cl, C6H5CH2Cl, (C6H5)2CHCl, (C6H5)3CCl

(4) 用前线轨道理论解释，为什么乙烯加氢反应是非常困难的，必须有催化剂参与才能进行。

(5) 用分子轨道理论说明O2, O2+和O2- 三个分子的电离能顺序，为什么。

2.  有归一化波函数 
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，其中 
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为氢或类氢原子的原子轨道，请对ψ所描述的状态计算：

       (a) 能量平均值及能量－3.4eV出现的几率；

       (b) 角动量平均值及角动量
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出现的几率；

       (c) 角动量在z轴上的分量的平均值及角动量z轴分量
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出现的几率。

3. 写出下列原子基组态和能量最低的光谱支项符号

 （1）Si（14号元素）；
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（2）Mn (25号元素)；
（3）Br (35号元素)；
（4）Nb (41号元素)；
 （5）Ni (28号元素)。

4.  已知He原子的第一电离能
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， 试计算：

    (a) 第二电离能；

    (b) 基态能量；

    (c) 在1s轨道中两个电子的互斥能；

    (d) 屏蔽常数； 

    (e) 根据(d)所得到的结果求H－的基态能量。

5. 在
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的振动光谱图中观察到2309.5cm-1强吸收峰，若将HI的简正振动看作谐振子，请计算或说明：

   (a) 这个简正振动是否为红外活性？

   (b) HI简正振动频率；

   (c) 零点能；

   (d) 
[image: image9.wmf]I

H

127

的力常数。

6. 说明N
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的几何构型和成键情况；用HMO法求离域π键的波函数和离域能。

7. CaS晶体具有NaCl型结构，晶胞常数a=5.705(埃)，晶面间距dhkl=a/(h2+k2+l2)1/2.用Cu的Kα辐射(λ=1.542埃）摄得粉末图。
(1）衍射指标为100,110,111,200,210,211,220,222的衍射  

中，那些衍射能够出现？  

（2）计算最小可观测的Bragg角（θ）（Ca和S的相对原子质量分别为40.08和32.06）。

8. 已知
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的Δ0为230 00cm-1, P为22000 cm-1；
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的Δ0为13700cm-1， P为30000 cm-1， 试说明这两种离子的d电子排布。
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