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结构化学自测题六 

一、选择题（共 20 分） 

1、在同一空间轨道上存在 2 个电子的原子，其完全波函数ϕ（1，2）的正确表

达式为（   ） 

（A） )2()2()1()1( 11 βϕαϕ  （B） ( ) ( ) ( ) ( )2211 11 αϕβϕ   （C）A+B（D）A-B 

2、某分子轨道关于通过键轴的一平面是反对称的，对键的中心是对称的，则其

为（  ） 

（A） gσ            （B） uσ       （C） gπ       （D） uπ  

3、Na、Mg、Al、Sc 原子中，存在自旋-轨道相互作用的是（   ） 

（A）Na            （B）Mg      （C）Na,Al    （D）Al，Sc 

4、对 AB 型分子， BA CC φφϕ 11 += ，若 C1>C2，则该键的极性（   ） 

（A）不能判断  （B）A 端负  （C）B 端负  （D）相等 

5、下列配合物 d-d 跃迁光谱波长最长的是（  ） 

（A）六水合钴（Ⅱ）     （B）六氨合钴（Ⅱ） 

（C）六氨合钴（Ⅲ）     （D）六氰合钴（Ⅲ） 

6、下列分子无红外光谱的是（  ） 

（A）CO     （B）CO2  （C）O2  （D）CH4 

7、CO 的基态光谱项是（   ） 

（A） ∏2     （B） Δ2      （C） +Σ1     （D） +Σ2  

8、CH3X（X=F，Cl，Br，I）的 NMR 谱δ 值有如下数据，其中 CH3Cl 的是（  ） 

（A）2.16   （B）2.68     （C）3.05     （D）4.26 

9、在立方 ZnS 的晶面（110），（100），（010），（001）中，其间距 d 最小的是

（  ） 

（A）（100） （B）010     （C）（001）      （D）（110） 

10、某离子晶体的 631.0/_ =+ rr ，则其阳离子的配位数为（  ） 
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（A）2      （B）4       （C）8          （D）6 

二、填空题（共 20 分） 

1、He+离子的
yp3ϕ 状态电子的能量E=            eV，角动量M=           ，

其磁场分量 Mz=             。  

2、K 原子的第一电离能按斯莱脱法计算应为               eV。 

3、Fe(Z=26)原子基态光谱支项为              。 

4、BCl3 属于        点群，群元素有           。 

5、点阵 ),2,1,0( L±±== mamTm 的单位元素是               。 

6、金红石的特征对称元素是              。 

7、某自由基受两个同种质子作用，ESR 峰分裂为           重峰，其强度比

为     。 

8、氢原子的 zp3 状态的轨道磁矩 =μ           Bμ ，自旋磁矩为          

Bμ 。 

9、HBr、CO、N2、CO2 分子，按刚性转子模型，有转动光谱的分子是         。 

10、依配位场理论， −
4AuCl 的几何构型为        ，电子数为          。 

三、简答题（共 8 分） 

1、原子轨道； 

2、分子轨道； 

3、杂化轨道； 

4、保里原理的量子力学表述。 

四、（共 7 分）对丙酸甲酯，指出其 NMR 吸收峰的面积比和各峰分裂情况。 

五、（10 分）假定直链多烯烃分子π 电子是运动在长度为α的一维势箱中，从而

证明 *ππ − 跃迁的最大吸收峰（从基态到第一激发态）波长是随链的增长向长波

方向移动[注：设 dk )12( +=α ，k 为双键数，d 为平均键长]。 

六、（12 分）试用 HMO 法确定线形的 +
3H 和三角形的 +

3H 状态哪种更稳定些？ 

七、（13 分）CaTiO3 结晶是 pm380=α 的立方晶胞，其密度为 4.10g 3−⋅ cm ，相对
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分子质量为 135.98。 

（1）求单位晶胞中所含分子数； 

（2）设 Ti 在晶胞中心，写出各原子分数坐标。 

八、（10 分）分子 SC 3212 从转动能级跃迁到 J=1 时吸收光的频率为 Hz1010917.4 × ，

试计算分子的键长。 
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自测题六参考答案 

一、 

1、D；2、C；3、D；4、B；5、A；6、C；7、C；8、C；9、D；10、D。 

二、 

1、 6.13
9
4
×− ； h2 ；不确定。 

2、4.81． 

3、 4
5D 。 

4、D h3 ； ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ){ }2
33

3213
2

2
2

1
2

2
33

ˆˆ,ˆˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ,ˆ CCCCCCCE hhhVVV σσσσσσ 。 

5、m=0。 

6、 44或 。 

7、3；1∶2∶1。 

8、 .3;2 。 

9、HBr；CO。 

10、平面正方形；O。 

三、 

1、原子中单电子空间运动的状态函数。 

  2、分子中单电子空间运动的状态函数。 

  3、在形成分子过程中，原子中能量相近的几个原子轨道可以相互混合，从

而产生新的原子轨道，称这种新轨道为杂化轨道。 

4、对于半奇数自旋的粒子（如电子），所有的合适的波函数，必须对任何两

个粒子的坐标交换是反对称的。 

四、从丙酸甲酯的分子式    可知：—OCH3 峰面积：—CH2

峰面积：—CH3 峰面积=3∶2∶3 

—OCH3 峰分裂为单峰，δ 值大； 
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—CH3 峰分裂为 3 重峰，δ 值小； 

—CH2 峰分裂为 4 重峰，δ 值中。 

五、 
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hcλ ，当 k 增大时，λ增大。 

 

六、 

直线形时： β21 += aE ， aE =2 ， β23 −= aE ； 

三角形时： β21 += aE ， βα −== 32 EE ； 

ββ 4a2E,2.83a2 +=+= 三角直线E ，两者比较，E 三角较大，更稳定些。 

七、 

1、 1
98.135

1002.61.4)108.3( 238

=
××××

==
−

M
NVN Aρ  

2、如设 Ti 为中心位置： )
2
1,

2
1,

2
1(Ti ；则 Ca 应在顶角位置：Ca(0,0,0)；O 在面

心， )
2
1,0,

2
1)(

2
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2
1,0)(0,

2
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2
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八、 

转动惯量 vhI 24/ π= ， 246
102

27
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= −

−

 

pmMMMMINr scscA 4.153]/)([ 2/1 =+=  

 

 

  

 


