
中国科学院长春应用化学研究所
二OO九年攻读博士学位研究生入学考试

结构化学试题
一、选择题（20分） 

1、
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组态的能量最低的光谱支项是(    )
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2、在hk0 型衍射中, 若h=奇数的衍射系统消光, 说明晶体中存在 (    )
(A) 螺旋轴  (B) 滑移面  (C)  面心点阵  (D) 底心点阵  (E) 体心点阵
3、处于状态
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的一维势箱中的粒子，出现在
[image: image7.wmf]4

a

x

=

处的几率为(    )
   A.
[image: image8.wmf]2

2

4

sin

)

4

sin(

)

4

(

=

=

´

=

=

p

p

y

a

a

x

a

w

      B. 
[image: image9.wmf]2

1

)]

4

(

[

2

=

=

a

w

y

   
   C.
[image: image10.wmf]a

a

a

w

1

)

4

(

2

=

=

y

                     D. 
[image: image11.wmf]a

a

a

w

1

)]

4

(

2

[

2

=

=

y


   E. 题目提法不妥，所以以上四个答案都不对

4、两个原子的
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轨道以
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轴为键轴时，形成的分子轨道为 (    )
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 轨道    B.  
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5、氢原子3d状态的轨道角动量沿磁场方向有几个分量 (    )

 (A) 5       (B) 4       (C) 3       (D) 2   
二、 填空题（20分） 

1、氢原子的波函数
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 都是归一化的), 则
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所描述状态的能量平均值为       ，角动量出现在
[image: image24.wmf]p

2

2

h

的几率是      ，角动量Z分量的平均值为      。

2、氢原子体系中，
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中，        是算符
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的本征函数，      算符
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的本征函数有      ，算符
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的本征函数有      。
3、已知KCl晶体具有NaCl型结构， Cl－和K＋离子半径分别为181pm和133pm，则KCl晶体之晶胞参数 a =       。
4、正方体箱中的粒子处于状态
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，其几率密度最大处的坐标是      。若不考虑边界，有      个节面。表示这些节面的方程是      。

5、一晶体，属于
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，该晶体所属点群为_____，所属晶系为_____，所属点阵类型为_____，晶胞形状为      。
三、 简答题 （25分）

1、运用Slater规则估算He原子的第二电离能。

2、简述Heisenbeig测不准原理的内容，由此说明微观实物粒子运动的特点。
3、简述晶体、非晶体、准晶体结构的区别。

4、在晶体的X射线衍射理论中，Laue方程和Bragg方程各有什么意义，其本质是否相同。
5、C60和碱金属形成的K3C60晶体具有超导性。试问在C60形式的立方面心堆砌中，K占据哪些多面体空隙，空隙占有率是多少。

四、 计算题（25分）

1、（10分）已知立方ZnS 的立方晶胞参数a = 541 pm, 晶胞中原子的坐标是Zn：（0，0，0），（1/2 ，1/2，0），（1/2，0，1/2），（0，1/2，1/2），S：（1/4，1/4，1/4），（3/4，3/4，1/4），（3/4，1/4，3/4），（1/4，3/4，3/4），Zn和S 的原子量分别为65.4和32.0，试回答

（1）该晶体的点阵类型和结构基元。

（2）Zn-S键长。

（3）ZnS晶体密度。

（4）求在垂直（100）方向上S-S最短距离。
2、（10分）分子CH2CHCHCHCHCHCHCH2中的(电子可视为在长为8Rc-c的一维势箱中运动的自由粒子，求分子的最低跃迁能是多少nm。（
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， Rc-c=1.4×10-10m）
3、（5分）谱项
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的自旋角动量与轨道角动量的相对方向有哪些？
五、 思考题 （10分）

从储氢材料、非晶态材料、准晶态材料、高温超导材料、纳米材料中任选一例，简述材料结构与材料性能之间的关系。
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