~ Examen de Quimica Fisica 111
bl untversitat DEBarcELoNa  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 16 de juny de 2006

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacid de la questid. Les
questions en blanc no descompten. La puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada questio):

1 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions referents al metode Hartree-Fock ¢€s certa:

A) el determinant d’Slater obtingut en el meétode Hartree-Fock és una funci6 propia de I’hamiltonia del

sistema
B) el determinant d’Slater obtingut en el métode Hartree-Fock ¢s la millor funcié monodeterminantal que

es pot obtenir
C) I’energia Hartree-Fock és la suma de les energies orbitals corresponents a cada electrd
D) en I’operador de Fock el terme de la repulsio electronica és 1’exacte

2 (1 punt) Quina de les segiients expressions representa en unitats atomiques 1’hamiltonia electronic de la
molecula d’hidrogen ( 11 2 repesenten els dos electrons, a 1 b els dos nuclis)

1 1 1 1
A L) oL
2 T T2 N2
1 1 1 1 1
B) ——(Vf+V§)————+— —
2 ral ra2 r12 rab
1 1 1 1 1 1 1
0 ~Hwrawe) o1 IR
2 T Taa T N Ho Ty

T Tz T N2 ho
1 1 1 1 1 1 1
E) ——(Vf+V§+V§+V§) ——————— —t—t+—
2 ral ra2 rhl rb2 r12 rah

3 (1,5 punts) A partir de la configuracio electronica excitada [Ar]3d'4s'4p' de I’atom d’escandi (Sc), quants
determinants d’Slater diferents podriem construir i quants valors diferents de I’energia obtindriem sense tenir
en compte 1’efecte de la interacciod spin-orbita?

A) 100 determinants i 6 energies
B) 120 determinants i 9 energies
C) 60 determinants i 3 energies
D) 120 determinants i 12 energies

4 (1 punt) Un estat electronic excitat de 1’atom d’Heli esta descrit pel segiient determinant d’Slater
|9,,a(1)¢,, (2)| . Aquest determinant

A) és funcio propia dels operadors iz 1 SZ amb nombres quantics M, =0 1 M=0
B) és funcid propia dels operadors l; i §Z amb nombres quantics M; =1 i M=0
C) és funcio propia dels operadors iz 1 SZ amb nombres quantics M, =0 1 M¢=1

D) és funcio propia dels operadors iz 1 SZ amb nombres quantics M, =1 1 M¢=1
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Departament de Quimica Fisica 16 de juny de 2006

5 (1 punt) Un calcul Hartree-Fock amb base minima per a la molecula A-B a una distancia de 0,5292A dona
una energia electronica igual a —-469,96869 Ha. Si el nucli A té un niimero atomic igual a 17 i el B igual a 1, el
valor de I’energia U a aquesta distancia sera igual a:

A) —437,84473 Ha
B) -451,96869 Ha
C) -452,96869 Ha
D) —-486,96869 Ha
E) —487,96869 Ha
F) -502,09265 Ha

6 (1 punt) A I’espectre IR d’una banda de vibracio-rotacid d’una molecula diatomica heteronuclear, les dues
linies de rotacid més properes a I’origen de la banda son:

A) P(0)iR(0)
B) P(0)iR(1)
C) P(1)iR(0)
D) P(1)iR(1)

7 (1 punt) En I'atom d'He els termes espectrals de la configuraci6 1s' 2s' son 'S i°S. I els de la configuraci6 2s>?
A)'S,’S
B) °S,°S
O 'S
D) %S

8 (1 punt) Els termes espectrals per a atoms son conjunts de funcions propies degenerades de 1’hamiltonia (e fa
referencia a les coordenades electroniques, N a les nuclears 1 so a I’efecte spin-orbita)

A) H=T +V,,

B) H= A€+\7Ne+Vee

@) H= A6+VN6+\7“+I§W
D) A= Ae+ANe+‘}ee+‘}NN

9 (1,5 punts) L’origen de la banda fonamental per la molecula NO és a 1876,09cm™ i el del primer sobretd a
372424 cm™. Per tant, la frequencia vibracional d’equilibri i la constant d’anharmonicitat (x,) seran
respectivament:

A) 1904,03cm™ 113,97 cm™
B) 1876,09 cm™i 7,337 10° cm™
C) 1904,03 cm™i7,337 10°°
D) 1876,09 cm™ i5,041 107°



~ Examen de Quimica Fisica 111
bl untversitat DEBarcELoNa  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 10 de juny de 2009

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestié. Les
qiiestions en blanc no descompten. La puntuaci6 indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) Digueu quina de les segiients transicions no pot correspondre a l'espectre de rotacio pura de la
molécula 'H”C1 (R,=1,280 A).

A) 127,08 cm™
B) 169,44 cm™
C) 222,39 cm™
D) 254,16 cm™'

2 (1 punt) Indiqueu la resposta falsa en relaci6 a I’interacci6 spin-orbita d’un atom polielectronic.

A) Els termes espectrals singulets no presenten energia d’interaccio.

B) Els termes espectrals tipus S no presenten energia d’interaccid.

C) L’energia dels nivells sempre disminueix respecte a la dels termes espectrals de partida.
D) De vegades I’interaccid spin-Orbita no trenca la degeneracio del terme espectral.

3 (1 punt) Donada la segiient configuraci6 electronica excitada de 1’atom de clor, [Ne]3s'3p°4s', indiqueu el
nombre total de determinants d’Slater 1 quants contribuiran a termes de tipus doblet.

A) 126
B) 12i12
C) 2416
D) 24112

4 (1 punt) Per a D’estat electronic fonamental de la moleécula d’et¢ (CH,CH,), el nombre de variables
independents de la funci6 d’energia potencial U i el nombre de modes normals de vibraci6 son, respectivament,
iguals a (indiqueu I’opci6 certa):

A) 12112
B) 12113
C) 13112
D) el nombre d’electrons i el nombre de nuclis.

S (1 punt) Indiqueu I'afirmaci6 certa sobre les transicions permeses per dipol electric en moleécules:

A) El moment dipolar electric permanent sempre ha de ser no nul perquée s'observin transicions.

B) Les transicions vibracionals solen correspondre a diferéncies d'energia més petites que les transicions
rotacionals.

C) Les transicions electroniques solen correspondre a diferéncies d'energia més petites que les transicions
vibro-rotacionals.

D) Les transicions electroniques solen sortir a la zona del Visible/Ultraviolat.
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6 (1 punt) La degeneracié del primer nivell rotacional excitat de la molecula C, és:

A) 1l
B) 2
O3
D) 4
E) 5
F) Aquesta moleécula no té estats rotacionals.

7 (1 punt) En una molécula d’n electrons s’anomena energia Hartree-Fock a:

A) El valor de la integral variacional amb el determinant d’Slater Hartree-Fock.
B) La suma dels n valors propis més petits de 1’operador de Fock.

C) Cadascun dels valors propis de I’operador de Fock.

D) El valor propi més petit del hamiltonia electronic.

8 (1 punt) En un determinant d'Slater els seus elements s6n sempre:

A) Orbitals d'Slater.

B) Funcions només de les variables d'espai d'un electro.

C) Funcions només de les variables d'spin d'un electro.

D) Funcions només de les variables d'espai i d'spin d'un electré.

9 (1 punt) Quina de les segiients afirmacions respecte als termes espectrals atomics €s certa:

A) L'energia dels triplets és sempre més baixa que la dels singlets.
B) En un atom donat els valors d’S només poden ser enters o bé semi senars.

C) No hi poden haver dos termes espectrals amb els mateixos L i S que provinguin d'una mateixa
configuracié.

D) Donats dos termes espectrals qualsevol, per addici6 de moments angulars es pot saber quin del dos té
l'energia més baixa.

10 (1 punt) Donades dues particules idéntiques qualssevol, la funcié que descriu el seu estat ha d'acomplir
sempre que

A) y(@,,0,.5,0)=y({,0,.5,0,)

B) l//(172,a)2,171,a)1)=—W(7‘1,a)1,7‘2,a)2)
- - 2 - - 2

®) |W(rz’w2”3’w1)| :|W(’]’w1’r2»w2)|

D) |y (,0,.7.0) =-yGE.0.50,)



@ b, . Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4,5,61i 7)
Departament de Quimica Fisica 8 de gener de 2014

@ Universitat de Barcelona

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les
respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions és certa:

A) Si s'intercanvien dues columnes d'un determinant d’Slater canvia el seu signe.

B) En la diagonal principal d'un determinant d’Slater hi va un nombre d'spin-orbitals igual a la meitat del
nombre d’electrons que té el sistema.

C) Un determinant d’Slater és una funcié que és simetrica respecte al bescanvi de les coordenades dels
electrons.

D) En un determinant d’Slater hi ha d'haver orbitals d'Slater.

2 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients relatives a un spin-orbital €s falsa:

A) Es una funci6 antisimétrica respecte el bescanvi de les coordenades de dos electrons.
B) Pot ser funci6 propia de I’operador de Fock d’un atom polielectronic.

C) Es un dels elements que constitueixen els determinants d’Slater d’una molécula.

D) Es una funci6 que pot descriure I’estat de 1’electré d’un atom monoelectronic.

3 (1 punt) L’origen de la banda fonamental per a la molécula NO és a 1876,09 cm™ i el del primer sobretd a
372424 c¢cm™. Per tant, la freqiiéncia vibracional d’equilibri i la constant d’anharmonicitat (x,) seran
respectivament:

A) 1876,09 cm™i7,337-10°.
B) 1904,03 cm™i7,337-10°.
C) 1876,09 cm™i5,041-10°.
D) 190403 cm™i 13,97 cm™.

4 (1 punt) El col-lectiu canonic s'utilitza per estudiar els sistemes en equilibri termodinamic en els quals es
controlen

A) composicid, pressio i temperatura.
B) volum, energia interna i temperatura.
C) volum, pressio i temperatura.

D) composicid, volum i temperatura.

5 (1 punt) En el métode Restricted Hartree-Fock

A) cada orbital apareix una sola vegada en la diagonal principal del determinant d’Slater

B) cada orbital apareix dues vegades en la diagonal principal del determinant d’Slater

C) cada spin-orbital apareix dues vegades en la diagonal principal del determinant d’Slater

D) cada parella d'orbitals de la diagonal principal del determinant d’Slater s'obté multiplicant un spin-
orbital per alfa i el mateix spin-orbital per beta



Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4,5,61i 7)
Departament de Quimica Fisica 8 de gener de 2014

@ Universitat de Barcelona

6 (1 punt) A 298 K la relaci6 entre la poblacié del nivell vibracional fonamental 1 la del primer excitat d'una
molécula diatdmica amb una freqiiéncia vibracional d'equilibri de 2100 cm™ €s aproximadament de

A) 253
B) 2531

C) 25310
D) 253105

7 (1 punt) Quants termes espectrals s'obtenen a partir de la configuracié electronica excitada Is° 2p° 3p° de
l'atom de carboni ?

A) 10
B) 15
C) 25
D) 30

8 (1 punt) Es vol fer un calcul Hartree-Fock amb base minima per a la molécula de H,O amb un angle de 90°,
una de les distancies O-H d’1A i l'altra de 2A. Indiqueu quin sera el valor de I'energia de repulsié internuclear
(en u.a.) per a aquesta configuracié nuclear:

A) 6,35013
B) 6,58678
C) 12,44781
D) 13,00000

9 ( 1 punt) Per a I’estat electronic fonamental de la molécula d’acetile (C,H;), el nombre de variables
independents de la funci6 d’energia potencial U i el nombre de modes normals de vibracid son, respectivament,
iguals a (indiqueu 1’opci6 certa):

A) 416
B) 616
C) 617
D) el nombre d’electrons i el nombre de nuclis.

10 (1 punt) L'espectre d’absorcio de rotacio pura d'una molecula diatdmica presenta, entre altres, les dues linies
consecutives segiients: 320,1254 GHz 1 400,0956 GHz . Indiqueu a quina transici6 correspon la primera
d'aquestes dues linies:

A)1€0
B) 2 € 1
C) 3¢2
D) 4€3



~ Examen de Quimica Fisica 111
bl untversitat DEBarcELoNa  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 14 de juny de 2010

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestié. Les
qiiestions en blanc no descompten. La puntuaci6 indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) Quants determinants surten de la configuracié atdomica 1s*2s*2p°3d’*4s'?

A) 120
B) 1800
C) o6

D) 900

2 (1 punt) L'energia electronica per a I’estat electronic fonamental de la molécula HHe**, quan fem que la
separaci6 internuclear tendeixi a zero, tendira a

A) ooha
B) 0 ha

O —2ha
2

D) —lha
2

3 (1 punt) En una molecula formada per N nuclis i n electrons, el nombre de variables de les quals depenen la
superficie d’energia potencial U, un orbital molecular ocupat, un orbital molecular virtual i la funcié d’ona
electronica son respectivament:

A) 3N-6,3n-6,3n-613n-6
B) 3N-6,3,314n

C) 3N-6,3,014n

D) 3,3,3i3

4 (1 punt) En un estat electronic d’una molecula diatomica, indiqueu quines de les segiients magnituds: energia
de disociacié D,, energia de disociacié D,, distancia internuclear d’equilibri R, i constant de forca k, no varien
si es sustitueix un atom per un isotop seu

A) D,,D_,R,
B) D, R, k,
C) D,. k., R,
D) Dy, D, k.

S (1 punt) En una molécula baldufa simetrica allargada, els moments principals d'inércia compleixen que

o
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o
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N
o
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~ Examen de Quimica Fisica 111
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Departament de Quimica Fisica 14 de juny de 2010

6 (1 punt) Indiqueu quina és l'ordenacié correcta per a l'energia dels nivells vibracionals (v,, v,, v;) d'una
molecula triatdmica amb freqiiéncies vibracionals d'equilibri V,, =1550cm™, V,, =1040cm™ i

V,,=520cm™ .

A) (10,0)>(0,0.,1)>(0,10)
B) (00,2)=(0,1,0)>(1,0,0)
C) (00,3)>(1,0,0)>(0,0,2)
D) (00,1)>(0,1,0) > (1,0,0)

7 (1 punt) Quins termes espectrals s’obtindran a partir de la configuraci6 electronica 1s*2s’2p*3s'?

A) *S,’Di’P.

B) °D,’Pi°S.

O) °D, D, 'D, P, °P, 'P,’S, 'S i'S.
D) *D, 'D, P, 'P, °S, °S

8 (1 punt) La molecula de CS, en el seu estat electronic fonamental (indiqueu 1’afirmaci6 certa)

A) no presenta espectre d’absorcié de vibracio.

B) no presenta espectre d’absorcio ni de vibracié ni de rotacio.
C) no presenta cap mena d’espectre d’absorcio.

D) no presenta espectre d’absorci6 de rotaci6 pura.

9 (1 punt) La repulsi6 internuclear, en unitats atdmiques, per a la molecula H,S amb dg,= 1,0584A i 4,,5,= 90°
sera

A) 16,3528 ha
B) 30,9024 ha
C) 15,9993 ha
D) 32,7057 ha

10 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions referides a una molecula polielectronica és certa:

A) En el metode d’interaccié de configuracions l'aproximacié a l'energia déna sempre un valor més
baix que l'energia exacta.

B) En el metode Hartree Fock els orbitals virtuals no es fan servir en la construccié del determinant
d’Slater.

C) En el metode Restricted Hartree Fock cada spinorbital esta ocupat per dos electrons.

D) En el metode d’interaccié de configuracions la funcié de prova variacional és combinacid lineal
d'spinorbitals.



@ b Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4,5,61i 7)
Departament de Quimica Fisica 9 de gener de 2013

@ Universitat de Barcelona

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les
respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) L'expressio per a 'energia rotacional E = hB,J(J +1)no €s valida per a una molecula

A) Diatomica.

B) lineal poliatomica.
C) baldufa esferica.
D) baldufa simetrica.

2 (1 punt) Els termes espectrals corresponents a la configuraci6 15°2s°2p°3s”3p*3d° s6n

A) °P,'D, 'S

B) ‘F,*D,‘P,’F,D, P, G, F, D, P, S, D
C) ‘F,‘D,*P,’F,’D, P

D) °F,’D,’P,'F,'D, 'S

3 (1 punt) La funcié d'ona v = ¢1X(1)¢1S(2)[o¢(1)ﬁ(2)— B(l)a(2)] que descriu l'estat d'un atom d'He, on ¢, és un
orbital hidrogenoide, és propia de

A) Hil

B) H,[?i5>

C) H,[*,8*,L i,
D) *,8%,L. 18,

4 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions relatives a la funcié de particié d'un gas ideal és falsa

A) La funci6 de partici6 és la suma de tots els microestats j de e

B) La funci6 de partici6 €s la suma de tots els nivells d'energia E; de d je_E" et

C) La funci6 de particid es pot expressar com a producte de funcions de particié moleculars.
D) La funci6 de particié només depen de la temperatura del sistema.

S (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions referents a la poblacié dels diferents nivells d'energia
d'una molecula és certa

A) L'estat fonamental és sempre el més poblat.

B) La distribuci6 de poblacions de Maxwell-Boltzmann s'ha de complir sempre.

C) La distribuci6 de Maxwell-Boltzmann només és valida per sistemes en equilibri termodinamic.
D) La degeneracio dels nivells moleculars no influeix en la seva poblacié.



Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4,5,61i 7)
Departament de Quimica Fisica 9 de gener de 2013

@ Universitat de Barcelona

6 (1 punt) Si la polaritzabilitat del K" és igual a 9,457 10 Czszkg, el volum de polaritzabilitat
|y p g

A) no es pot calcular perque els ions no es polaritzen.
B) ésigual 20,9457 A’.

C) ésiguala8,510°" m’.

D) de l'atom neutre és la mateixa que la de 1'i6.

7 (1 punt) Si la constant rotacional By de la molecula 'HCl és igual a 10,59 cm’

A) la separaci6 entre dos nivells rotacionals consecutius per al nivell vibracional fonamental és igual a
10,59 cm™.

B) la constant rotacional B, associada al primer nivell vibracional excitat és major que 10,59 cm’.

C) la constant rotacional B; associada al primer nivell vibracional excitat sera la mateixa per al 'H>’ClI.

D) la constant rotacional B, associada al primer nivell vibracional excitat és menor que 10,59 cm’.

8 (1 punt) Una molécula poliatdbmica amb moments d'inércia I, =1, =1,
A) presenta un espectre de rotacié semblant al d’una molécula diatomica.
B) no presenta espectre de rotacio.
C) presenta un espectre de rotaci6 igual al d’una molécula lineal amb 1, #1, # 1.
D) no existeixen molécules poliatdmiques amb tres moments d'inércia iguals.

9 ( 1 punt) Sabent que en el minim de la corba de potencial de I'estat fonamental de 1'i6 molécula d'hidrogen,
l'energia és igual a -0.6026 Ha,

A) no es pot assegurar quina sera l'energia de dissociaci6 D, de la molecula.
B) l'energia de la molecula és igual a 0.1026 Ha.

C) l'energia de dissociacio D, és igual a -0.1026 Ha.

D) I'energia de dissociacio D, ¢és igual a 0.1026 Ha.

10 (1 punt) L'origen de la banda fonamental de l'espectre L.R. de la molécula 'H*’Cl es troba

A) a una freqiiéncia menor que la corresponent a la molécula 'H>'ClI.

B) a una freqiiéncia major que la corresponent a la molécula 'H>'CI.

C) auna freqiiéncia igual que la corresponent a la molécula "H*'Cl.

D) a una longitud d'ona més gran que la corresponent a la molécula "H'Cl.



~ Examen de Quimica Fisica 111
bl untversitat DEBarcELoNa  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 8 de juny de 2007

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacid de la questid. Les
questions en blanc no descompten. La puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada questio):

1.- (2 punts) Els termes espectrals que es deriven de la configuracio 1s*2s*2p°3p' son:

A) “D,“P,*S,F,D,’D,*P,?P,P, S
B) °‘D,P,“S,’F,D,’P,’S

C) °D,'F,'P

D) °“D,’F,P

2.- (1 punt) Indiqueu la resposta correcta respecte a la molecula C,F, en el seu estat electronic fonamental

A) Té 13 modes normals de vibracid
B) No presenta espectre IR

C) Té 12 modes normals de vibracio
D) Presenta espectre de rotaciod pura

3.- (1punt) Quina de les seglients afirmacions sobre un determinant d'Slater és falsa?

A)  Es una funcid d'ona antisimetrica respecte al bescanvi de dos electrons qualssevol.
B)  Esta format per spinorbitals atomics o moleculars.
C) Donada una configuracid electronica (atomica o molecular) sempre s'obté un sol determinant d'Slater.

D) En sistemes amb totes les subcapes plenes, és funcid propia de 'operador S'Z amb valor propi M=0.
4.- (1 punt) Una funci6 d’ona antisimetrica compleix que:

A)  En bescanviar les coordenades de posicio de dues particules identiques qualssevol es transforma en
una nova funcid identica a 1’anterior pero amb el signe canviat.

B) En bescanviar les coordenades d’spin de dues particules identiques qualssevol es transforma en una
nova funcio identica a I’anterior perd amb el signe canviat.

C) En bescanviar les coordenades de posicid i d’spin de dues particules identiques qualssevol es
transforma en una nova funci6 identica a 1’anterior pero amb el signe canviat.

D) En bescanviar les coordenades de posicid i d’spin de dues particules identiques qualssevol la funcid no
canvia.

S.- (1 punt) Les corbes d'energia potencial, U(R), corresponents a 1'estat fonamental de les molecules H,, D, i
T,

A) Son paral-leles i 'energia és més gran per a la molecula formada pels isotops de massa més gran.
B) Son paral-leles i 'energia és més gran per a la molecula formada pels isotops de massa més petita.
C) Es creuen entre si en un punt i només en un.

D) Coincideixen entre si.
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6.- (1 punt) Es fan calculs de tipus RHF per a la molecula HI en el seu estat fonamental a diferents separacions
internuclears. Si designem per E,: el valor de la integral variacional de 1’hamiltonia electronic per a una
distancia R entre els nuclis, indiqueu quina de les seguents afirmacions és certa:

A)
B)

C)
D)

El valor E,;z més la repulsio entre els nuclis d’H 1 d’I és una aproximacio a I'energia potencial U de
I'estat fonamental a la distancia R.

El valor E,;z menys la repulsio entre els nuclis d’H i d’I és una aproximaci6é a l'energia potencial U de
I'estat fonamental a la distancia R.

El valor E,; és una aproximacio a l'energia potencial U de l'estat fonamental a la distancia R.

La repulsid entre els nuclis d’H i d’I és una aproximacio a I'energia potencial U de I'estat fonamental a
la distancia R.

7.- (1 punt) Els valors obtinguts en calcular les frequiencies de vibraciod corresponents als modes normals d'una
determinada molecula

A)
B)
C)
D)

son independents del metode emprat per calcular 1'energia electronica de la molecula
sempre soOn tots diferents

poden apareixer repetits depenent de la simetria que tingui la molecula

sOn sempre nombres reals

8.- (1 punt) L’energia dels termes espectrals d’un atom

A)
B)
C)
D)

és sempre més gran que I’energia de la configuraci6 de la qual provenen
és sempre menor que ’energia de la configuracio de la qual provenen

pot ser major o menor que 1’energia de la configuracid de la qual provenen
no té cap relacié amb I’energia de la configuracid de la qual provenen

9.- (1 punt) Indiqueu quants determinants representa la configuracio 1s°2s*2p*3p’

A)
B)
C)
D)

300
7776
36

1



@ by Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4,5,61i 7)
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@ Universitat de Barcelona
Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les

respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) Quins s6n els valors propis (en u.a.) de [?i 8 de la funcié |1s(1)a(1) 1s(2)ﬂ(2)| de I'atom d'He ?

A) 0,0
B) 2,0
C) 0,3/4
D) 2, 3/4

2 (1 punt) Quins termes s'originen de la configuracio electronica excitada [Ne] 3s' 3p° de I'atom de sofre ?

A) S, 'P
B) °S,'D
C) °S,'s
D) °P,'P

3 (1 punt) Indiqueu quina afirmacidé respecte als nivells vibro-rotacionals d'una determinada molécula
diatomica, amb l'aproximaci6 oscil-lador harmonic-rotor rigid és falsa:

A) La separaci6 entre nivells vibracionals consecutius és sempre la mateixa.
B) A una temperatura donada els nivells vibracionals més alts estaran més poblats que els inferiors.

C) A una temperatura donada alguns dels nivells rotacionals més alts poden estar més poblats que els
inferiors.

D) La constant rotacional té el mateix valor en tots els nivells vibracionals.
4 (1 punt) Quina de les seglients afirmacions sobre el moment dipolar eléctric €s falsa?

A) Una molécula diatdmica heteronuclear sempre té moment dipolar eléctric permanent.

B) El moment dipolar eléctric d'un sistema de carregues que en conjunt és neutre és independent de 1'origen
de carregues escollit.

C) El moment dipolar eléctric permanent en una molécula diatdomica heteronuclear depén de la intensitat
del camp eléctric aplicat.

D) En una molécula diatomica heteronuclear el moment dipolar eléctric permanent depeén de l'estat
electronic.

5 (1 punt) Indiqueu quina afirmaci6 és correcta en relacié a un espectre IR d'una molécula diatomica:

A) La branca R surt a nombre d'ones més petit que la branca P.

B) La separaci6 dels pics R(0), R(1), R(2), ... és constant.

C) Entre les branques R i P apareix sempre una senyal corresponent a l'origen de la banda.
D) La banda fonamental sempre és més intensa que el primer sobreto.
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6 (1 punt) Un calcul Hartree-Fock amb base minima per a la molécula H,O amb un angle de 90 graus i una
distancia O-H de 1A déna una energia electronica igual a -83.80219 Ha. Indiqueu quin sera el valor de I'energia
U en aquesta configuraci6 nuclear:

A) -51.09508 Ha
B) -66.49433 Ha
C) -67.09508 Ha
D) -74.96117 Ha

7 (1 punt) Un atom té un nivell fonamental dues vegades degenerat i un nivell electronic excitat tres vegades
degenerat a 1500 cm ™' i els altres molt més amunt. La funci6 de particié electronica a 1000K sera:

A) 1,1155
B) 2,3466
C) 0,3466
D) 27,9661
N
8 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions relatives a l'expressié Z = % que apareix en

Termodinamica Estadistica per a un gas ideal és certa:

A) Z representa la funci6 de particié molecular.
B) z representa la funci6 de partici6 canonica.
C) N representa el nombre de mols del gas.

D) N representa el nombre de molécules del gas.

9 (1 punt) En el metode Restricted Hartree-Fock (indiqueu l'afirmacio correcta):

A) Els orbitals virtuals no es fan servir per a construir el determinant d’Slater.

B) Cada spinorbital és suma d'un orbital i una funcié d’spin.

C) L'energia electronica és la suma de les energies orbitals dels orbitals ocupats multiplicades per 2.
D) No es té en compte les repulsions entre els electrons.

10 (1 punt) Les corbes d'energia potencial U(R) corresponents a les molécules 'H>>Cl, *H*Cl, 'H*'C11 *H’'Cl
(indiqueu l'afirmaci6 correcta):

A) Son diferents per a tots els valors de R.

B) Son diferents per a tots els valors de R excepte Re.

C) Tenen el mateix valor de Re perd donen valors diferents de De.
D) Tenen el mateix valor de R, i donen el mateix valor de D..
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Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacid de la questid. Les
questions en blanc no descompten. La puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada questio):

1 (1 punt) Indiqueu quina de les seguients configuracions electroniques donara un major nombre de termes
espectrals:

A) 1s%2s2p’
B) 2p’

C) 3d"

D) 2s'3d'

2 (1 punt) Digueu quin és l'ordre correcte d'aplicaciod de les diferents aproximacions necessaries per a 'obtencid
de l'energia i la funci6 d'ona nuclear per a una molecula diatobmica

A) Born-Oppenheimer; Oscil-lador harmonic-rotor rigid; Hartree-Fock
B) Born-Oppenheimer; Hartree-Fock; Oscil-lador harmonic-rotor rigid
C) Hartree-Fock; Born-Oppenheimer; Oscil-lador harmonic-rotor rigid
D) Oscil-lador harmonic-rotor rigid; Born-Oppenheimer; Hartree-Fock

3 (1 punt) Indiqueu quina de les segients afirmacions és certa:

A) L’energia de dissociacido D, d’una molecula no depen de les massas dels seus nuclis.
B) L’energia de dissociacio D, d’una molecula depen de les massas dels seus nuclis.

C) D,>D,

D) D, > D,

4 (1 punt) Tenim una molécula diatdmica heteronuclear i substituim un dels atoms per un dels seus isotops. Les
linies de I’espectre de rotacid

A) apareixeran a frequencies més grans si hi posem un isotop amb menor massa.

B) apareixeran a frequiencies més grans si hi posem un isotop amb massa més gran.

C) apareixeran a frequiencies majors o menors si hi posem un isotop més lleuger depenent de si I’espectre
és d’emissid o d’absorcid.

D) apareixeran a frequencies iguals perque els espectres de dues especies isotopiques diferents d’un mateix
compost sOn identics.

5 (1 punt) Quants determinats d’Slater es poden construir a partir de la configuracio electronica 1s*2s*2p°3s'?

A) 10
B) 24
C) 12
D) 20
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6 (1 punt) L’operador de Fock és un operador

A) moment angular
B) bielectronic

C) multielectronic
D) monoelectronic

7 (1 punt) El metode Restricted-Hartree-Fock utilitza com a funci6 de prova

A) la funcid exacta.

B) un producte d’orbitals atomics.

C) un sol determinant d’Slater.

D) una combinaci6 lineal de determinants d’Slater.

8 (1 punt) La frequencia aproximada a la que apareixera la transicid J=4 < J=3 de I’espectre rotacional pur de
la molecula '"*N'°0 amb una distancia d’equilibri igual a 1,15 A és

A) 5,12:10" s

B) 5,12:107 s

C) 13,66 cm™

D) no es pot determinar

9 (1 punt) Les molecules H, i H, en el seus respectius estats fonamentals i a la mateixa geometria

A) tenen la mateixa Vi diferent E
B) tenen la mateixa E,, i la mateixa U
C) tenen la mateixa U i diferent V
D) tenen la mateixa E, i diferent U

10 (1 punt) Després de realitzar un calcul RHF-CLOA amb base minima per a la molecula d’aigua amb una
geometria determinada, fem un calcul de tipus CI per al mateix sistema amb una funci6 que inclou 24
determinants de Slater. Indiqueu de quantes coordenadas electroniques depen la funcio CI:

A) 24
B) 30
C) 40
D) 720
E) 960
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Nomicognoms:. . . . . . . . . . . . . . . . . . ... ... .GCrup:

Hi hauna sola resposta valida per a cada qlestio.

Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la questio (les guestions en blanc no ddszon
puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet.

Les respostes a cada qiestié han de traslladar-se a I'encasellat $&egpodtés de I'alumne

Questions: 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Respostes de I'alumne:

Linia reservada per al professo

1. (1 punt) El nombre de variables independents de que depén la superficie djeokemniéal d'una molecula de
COy és

A) 2

B) 3

C) 4

D) 9

E) 88

2. (1 punt) Indigueu quina de ledirmacions seguents, relatives a les regles de seleccio per a transicions proc
per la radiacio, és falsa.

A) Determinen quines transicions es produiran amb major probabilitat en les col-lisions intermoleculars.

B) Son condicions necessaries perque les transicions radiatives entre els diferents estats d'un sistema es p
amb una probabilitat apreciable.

C) Es determinen a partir de integrals en les que intervenen els dos estats implicats en la transicio.

D) Les reglespara transicions per dipol eléctric poden diferir de les que s'apliquen en transicions per qua
eléctric.

3. (1 punt) Si la freqiiéncia de vibracio d'equilibri de la moleté (expresadaom a nombre d'ones) és de 158!
cm-1, quina sera la freqiiéncia de vibracié d'equilibri de la mold&@a80?

A) la moléculal60» no és activa a l'infraroig i, per tant, no té freqiiéncia de vibracié d'equilibri.

B) sera la mateixa, perqué la freqiiéncia de vibracio d'equilibri no es veu afectada per les sustitucions isotopiq
C) 1535 cml

D) 1626 cml

4. (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguents, relatives adlestdhima energia totakE) d'una molécula
diatomica estable, és certa.

A) Les energies rotacional, vibracional i electronica sén nul-les.

B) Les energies rotacional i electronica son nul-les.

C) L'energia rotacional és nul-la i la vibracional és positiva.

D) L'energia vibracional és nul-la i I'electronica és negativa.



5. (1 punto) En un estat de transicio

A) tots els modes normals tenen frequiéncies reals.

B) tots els modes normals tenen frequéencies imaginaries.
C) un mode normal, i nomes un, té freqiencia imaginaria.
D) almenys un mode normal té freqiiéncia imaginaria.

E) no es pot efectuar una analisi de modes normals.

6. (1 punt) Slgwrj,, b 13 tres moments angulars i sigyir1l, j2=2, j3=1 els nombres quantics associats al
operador:j?, j3 i ji. Els nombres quantidsesultants de la suma d'aquells moments angJ/ar: j]&jz+h) son:

7. (1 punt) Al metode de Hartree-Fock s'utilitza, com a funcié de prova variacional (indiqueu la correcta),
A) un orbital de Slater.

B) una combinaci6 lineal d'orbitals de Slater.

C) una combinacié lineal d'spinorbitals de Slater.

D) un determinant de Slater.

E) una combinacio lineal de determinants de Slater.

8. (1 punt) Indiqueu la configuracié electronica que correspon al determinant de Slater que té per diagonal prin

| @rs(r1)a () Qus(rB(wo) Gos(ra)o(ws) os(ra)B(cos) @op(r5)0(ws) |
A) 1sla 1s1f 2sla 2s1B 2pyla

B) 12 252 2p,la

C) 12 22 2pyl

D) 12 252 2pl

9. (1 punt) La resolucié de I'equacié de Hartree-Fcfikj (= €iy;) d'un sistema polielectronic s'ha de fer di
manera iterativa perqué (indiqueu l'afirmacié certa):

A) L'expressio de l'operador de Fock depén de les seves funcions propies.

B) Els valors propis no es coneixen d'entrada perque sén imaginaris.

C) Las funcions propies s'han d'expressar com a combinacions lineals d'unes funcions de base.

D) El terme de I'operador que representa la repulsio efectiva amb la resta d'electrons depen dels orbitals virtue

10. (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segtents relatives al metode semiempiric utilitzat a practiques €
A) La funci6 d'ona que s'obté no descriu els electrons interns del sistema.

B) Necessita la geometria experimental de la molécula com a dada per efectuar el calcul.

C) Negligeix algunes de les integrals que s'han de calcular en el corresponentahéitutie i aproxima d'altres
fent servir informacié experimental.

D) Per a un mateix sistema, fa servir menys funcions de base que els corresponentamisitides



Examen de Quimica Fisica III
\qﬂ UNIVERSITAT DE BARCELONA (teSt delS temes 4, 5 N 6 i 7)
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Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestio. Les
respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qliestio):

1 (1 punt) Els termes espectrals que es deriven de la configuracié electronica 1s”2s”3p' 4p' son

A) D, 'D

B) D, P, S

O 'D,'s,’D,°s

D) 'D, ', 's, D, °p, S

2 (1 punt) Per determinar el valor numeric de I’energia d’interaccié spin-orbita d'un nivell d'un atom
polielectronic només cal congixer

A) l'energia de la configuracié de la que prové el nivell

B) l'energia del terme espectral del que prové el nivell i la de la configuracid electronica corresponent
C) l'energia del nivell i la del terme espectral del que prové

D) l'energia del nivell i la de la configuraci6 electronica de la que prové

3 (1 punt) Per a una molecula diatomica donada, indiqueu quin dels segiients grups de magnituds ¢€s
independent dels i1sotops que es considerin

A) constant de forca d'enlla¢ (k) 1 distancia internuclear d'equilibri (R.)
B) energies de dissociacid D, 1 Dy

C) freqiiencia de vibracio (v,) 1 distancia internuclear d'equilibri (R.)
D) constant de forga d'enllag (k.) 1 freqiiéncia de vibracié (v,)

4 (1 punt) Siguin dues molécules diatomiques diferents amb masses reduides i1 constants rotacionals
respectivament iguals a p;, Be1 1a py, Beo. Sis'acompleix que B 1=2 B, », es pot assegurar que

A) Wi =2y,

B) 2pu =

C) (2m)'"*= ()"

D) es necessiten més dades per poder establir la relacid entre p; 1

S (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions relatives a I'espectre de rotacié pura de la molecula d'O,,
és certa:

A) S'observa a la zona del visible de I'espectre electromagnetic

B) S'observa a la zona IR de l'espectre electromagneétic

C) S'observa a la zona de micro-ones de l'espectre electromagnétic
D) No s'observa
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6 (1 punt) En un atom amb 3 electrons el nombre total de variables i1 el nombre de variables d'espai d'un
determinant d'Slater son respectivament iguals a

A) 1219
B) 10i9
C) 4i3
D) 3il

7 (1 punt) Quin dels segiients valors de la constant rotacional d'equilibri B, d'una moleécula AB amb una massa
reduida igual a 0.9722 uma és I'inic valor raonable ?

A)393x 10"
B)3,93x 10" s
C)393x 10°s™
D)393x10° s

8 (1 punt) A 325 K la relaci6 entre la poblacié del primer nivell vibracional excitat 1 la del fonamental d'una
molécula diatdmica amb una freqiiéncia vibracional de 2150 cm™ és

A) més gran del 10 %

B) entre I'l %iel 10 %

C) entre el 0,01 % i1'l1 %

D) entre el 0,001 % iel 0,01 %

9 (1 punt) Indiqueu la resposta correcta:

A) El métode de Hartree-Fock s'aplica a 1'estudi de sistemes monoelectronics
B) El métode Hartree-Fock és un metode variacional

C) El metode Hartree-Fock €s un meétode pertorbacional

D) L'energia Hartree-Fock s'obté aplicant interaccié de configuracions

10 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions referides a l'aproximacié de Born-Oppenheimer és
correcta:

A) No considera els termes d'energia cinetica dels nuclis

B) Es basa en que el hamiltonia total és separable

C) Permet calcular 1'energia electronica per a geometries fixes del sistema
D) Només es pot aplicar a l'estat electronic fonamental



@ b Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4,5,61i 7)
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Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les
respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) Per a la molécula 'H”Cl la freqiiencia vibracional d'equilibri, v, , i la constant rotacional d'equilibri,

B, , valen respectivament 2885,74 cm™ i 317,17 GHz. Per a la molécula *H”'Cl els valors d'aquestes magnituds
seran

A) 2068,67 cm™ i 162,99 GHz
B) 2065,65 cm™ i 317,17 GHz
C) 2065,65 cm™ i 162,51 GHz
D) 2883,57 cm™ i 316,69 GH

2 (1 punt) La funcié d'ona que descriu un atom d'He en un determinat estat excitat es pot escriure com a
producte d'una funci®6 d'espai per una altra d’spin. Si les funcions d'espai possibles son

Q= (1S(1)2S(2)+1s(2)2s(1)) 1¢Q,= (ls(l)2s(2)—1s(2)2s(l)) ,1les d’spin s6n y, =a()a2), x,=pB01BQ2),
1 =(a)BR)+a2)pM) i x,=(ae@)B2)—a(2)B(1)), quina de les segiients combinacions serveix per
descriure 1'estat d'aquest atom?

A) o,
B) ¢.x;
O 9,2,
D) ¢, %,

3 (1 punt) Per a una molécula no lineal amb N nuclis, digueu quina de les segiients afirmacions relatives a la
superficie d'energia potencial corresponent a un determinat estat electronic és falsa:

A) L'estat de transicié és un maxim en el cami de reaccid.

B) No poden existir punts en la superficie de potencial on tots els valors propis del hessia siguin positius.
C) La superficie d'energia potencial depeén de 3N-6 coordenades internes.

D) Els valors d'energia de la superficie de potencial inclouen tant 1'energia electronica com la nuclear.

4 (1 punt) Quants termes espectrals s'obtenen de la configuracié excitada Is” 2s° 2p” 3s’ 3p’ del Mg" i quants
d'ells son doblets?

A) 3i0
B) 6i3
C) 9i6
D) 12i9

5 (1 punt) L'energia de repulsié nuclear d'una cadena lineal de tres atoms de carboni situats cadascun d'ells a
1,5 A de l'anterior, val

A) 25,40050 hartree
B) 31,75062 hartree
C) 48,00000 hartree
D) 60,00000 hartree
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6 (1 punt) En el métode Hartree-Fock per a molécules, un orbital molecular dels que s'obtenen

A) depén de més variables que un orbital atomic.
B) ¢és una funcid propia del hamiltonia electronic.
C) ésuna funci6 propia de 1'operador de Fock.
D) té sempre una energia orbital negativa.

7 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients €s falsa per a I'estat electronic fonamental d'una molecula
diatomica:

A) L'estat vibracional més poblat és sempre el fonamental.
B) El nivell vibracional més poblat és sempre el fonamental.
C) L'estat rotacional més poblat és sempre el fonamental.
D) El nivell rotacional més poblat és sempre el fonamental.

8 (1 punt) El moment dipolar eléctric d'un sistema format per dues particules de carrega +¢, una situada sobre
la part positiva de I'eix de les X a una distancia a de 1'origen de coordenades i I’altre en la mateixa posici6 sobre
l'eix de les Y, 1 una tercera particula amb carrega -2¢ situada en l'origen de coordenades ¢és un vector de modul

A) 0
B) x/zqa
C) 2qa

D) que depen de 'origen de coordenades escollit.

9 (1 punt) Per a un oscil-lador harmonic isotrop tridimensional, a una temperatura tal que es compleix que
k,T = hv ,la poblaci6 del segon nivell excitat relativa a la del primer nivell excitat sera:

A) 0,184
B) 0,368
C) 0,736
D) 5,437

10 (1 punt) On cal esperar que surti la transicié v'=2 <-v"=0 i J'=3 < J"=2 per a la molécula 'H"F sabent que
vV, =4138,7cm”, V.x,=90,0 cm”, B, =20,956 cm™, &, =0,796 cm™ i D,=0,0022 cm™'?

A) 784141 cm™
B) 7810,01 cm™
C) 407226 cm™
D) 4036,09 cm™



~ Examen de Quimica Fisica 111
bl untversitat DEBarcELoNa  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 16 de gener de 2009

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacid de la questid. Les
questions en blanc no descompten. La puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada questio):

1 (1 punt) Si en aplicar ’aproximacid CLFB ( Combinacid Lineal de Funcions de Base) dins el metode
Restricted-Hartree-Fock usem m funcions de base per descriure una molecula d’n electrons, és incorrecte que:

Aym>n
Bym=n
Cym>n/2
Dym <n/2

2 (1 punt) La degeneracid del terme espectral de menor energia, segons les regles de Hund, de la configuraciod
electronica [Ne]3s'3p'3d’ és:

Al
B)9

C) 20
D)28

3 (1 punt) En el metode Restricted-Hartree-Fock amb CLOA aplicat a una molecula,

A)un orbital molecular ocupat només es pot obtenir com a combinacid lineal d’orbitals atomics ocupats.
B) I’energia Hartree-Fock no és suma de les energies orbitals dels orbitals moleculars ocupats.

C) cada spinorbital esta ocupat per dos electrons.

D) el nombre d’orbitals moleculars ocupats ha de ser més gran que el nombre d’orbitals atomics.

4 (1 punt) De quantes variables d’espai depenen un orbital d’Slater i un determinant d’Slater respectivament per
a una molecula que té 10 electrons?

A)3i10
B)3i30
C)4i30
D)4i40

S (1 punt) El nombre de variables de les que depen la hipersuperficie d’energia potencial de 1’estat fonamental
de la molecula d’acetile ( H-C=C - H ) és de

A)3
B)5
C)6
D)7



~ Examen de Quimica Fisica 111
bl untversitat DEBarcELoNa  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 16 de gener de 2009

6 (1 punt) L’energia de repulsio nucli-nucli (V) per a la molecula de cianur d’hidrogen en una configuraciod
nuclear lineal en la que la distancia H-C és de 2 bohrs i la distancia C-N és de 3 bohrs, és aproximadament (en
u.a.):

A)4 4
B)154
C) 17,0
D)18.4

7 (1 punt) Indiqueu quines de les seguients magnituds, energia de dissociacid, D,, distancia internuclear
d’equilibri, R, frequencia vibracional d’equilibri, v,, 1 constant de forga, k., no varien per sustituciod isotopica

s Des

A) D, R, v,k
B) R, k., Vv,
C) D, v, k

€ € (+]

D) D, R, k.

©

8 (1 punt) En un espectre IR d’absorcid d’una molecula diatomica heteronuclear amb una frequencia
vibracional d’equilibri igual a 1250 cm™ i una constant d’anharmonicitat, x, igual a 0.025 1’origen de la banda
del primer sobretd apareix a

A) 23125 cm’
B) 2500,0 cm™
C) 1187,5cm™
D) 1125,0 cm™

9 (1 punt) Sabent que les constant rotacionals associades al nivell vibracional fonamental, B, , i segon excitat,

Ez, d’una molecula diatomica son respectivament iguals a 10,25 cm™ i 9,75 cm™, indiqueu el valor de la
constant rotacional d’equilibri

A) 10,500 cm’
B) 10,375 cm™
C) 10,000 cm™
D) 10,750 cm™

10 (1 punt) Indiqueu de quina configuraci6 electronica s han pogut derivar els termes °S, °P, D, S, *P, D, *S, ‘P,
4
D

A) 15*2s'2p'3p’
B) 1s™2s2p°
C) 15°25'3d'4d!
D) 1s*2s2p’



~ Examen de Quimica Fisica 111
bl untversitat DEBarcELoNa  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 3 de juny de 2008

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacid de la questid. Les
questions en blanc no descompten. La puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada questio):

1 (1 punt) Per a la configuracio [Ar]4s*5d’ el terme espectral amb major multiplicitat de spin serd un

A) sextuplet
B) quadruplet
C) triplet

D) singlet

2 (1 punt) Digueu quina de les segiients funcions no és adequada per a descriure 1'estat d'un sistema de dos
electrons

A) y(1,2)= N[o,(Dp,(2) +¢,(2)p, ()] [a(1)BR) - a(2)B(D)]
B) w(1,2)=N[p,(D0,(2)—¢,(2)p,()][a()BR) +a(2)B(D)]
C) w(1,2)=N[p,()9,(2)—9,2Q)p,D)][a(Da(2)+ a(2)er(1)]
D) w(1,2)= N[p,(Dp,(2)+@,2)p,()][a(DB2) + (2)B(D)]

3 (1 punt) Un orbital enllagant entre dos atoms €s aquell que

A) no té cap superficie nodal entre aquests atoms.
B) té una superficie nodal entre aquests atoms.
C) és positiu en tot 1’espai.

D) és negatiu en tot I’espai.

4 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguents relatives a un spin-orbital és falsa:

A) Es una funcidé que pot descriure I’estat de 1’electrdé d’un atom monoelectronic.
B) Pot ser funcio6 propia de I’operador de Fock d’un atom polielectronic.

C) Es un dels elements que constitueixen els determinants d’Slater d’una molecula.
D) Es una funci6 antisimetrica respecte el bescanvi de les coordenades de dos electrons.

S (1 punt) Per a quin dels segiients termes espectrals I’energia d’interaccid spin-orbita no és zero:

A) S
B) 'D
C) °P
D) 'S
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bl untversitat DEBarcELoNa  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 3 de juny de 2008

6 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients relatives al metode d’interaccid de configuracions és
falsa:

A) Es un procediment variacional.
B) No té en compte I’energia de correlacio.

C) Generalment augmenta la qualitat del resultat en incrementar el nombre de determinants combinats.
D) Permet obtenir I’aproximacid a diversos valors propis del hamiltonia electronic.

7 (1 punt) Si tenim en compte que les frequencies de vibracid dels 3 modes normals de vibracid de la molecula
d’aigua son: v,, = 1590 cm™, v,, = 3650 cm™ i v, = 3760 cm™. L’energia del primer estat excitat de vibracio
expressada en cm™' sera:

A) 6090 cm™
B) 1590 cm '
C) 4500 cm '
D) 795 cm™

8 (1 punt) Quins termes espectrals s’obtenen a partir de la configuracio 3s'3p'3d'?

A) “F,“D, ‘P, °F, °D,’P

B) ‘F,“D, ‘P, °F, ’D, °P, °F, °D, *P
C) ‘F,“D, ‘P, ‘F, ‘D, *P, °F, ’D, *P
D) ‘D, ‘P, ‘S, °D, P, S, D, °P, >S

9 (1 punt) Digueu quina de les segiients afirmacions respecte a la vibracido-rotacid de una molecula diatomica és
falsa:

A) Els nivells vibracionals alts estan més aprop entre ells que els més baixos.

B) L’energia més baixa dels nivells de rotacio-vibracid no pot ser zero.

C) Els isotops més pesants donen lloc a molecules amb energia vibracional major que els lleugers per a un
mateix nombre quantic v.

D) Un increment del nombre quantic v comporta una constant rotacional més baixa.

10 (1 punt) De quantes variables depen un orbital molecular d’una molecula amb 16 electrons si s’ha obtingut
mitjancant el metode Hartree-Fock?

A) 64
B) 48
C) 16
D) 3



Examen de Quimica Fisica lll (test dels temes 4 1 5) 9 de juny de 2004
Departament de Quimica Fisica de la Universitat de Barcelona

Nomicognoms:. . . . . . . . . . . . . . . . . ... ... Crup

Hi hauna sola resposta valida per a cada qlestio.

Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la questio (les quiestions en blanc no descompte
La puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet.

Les respostes a cada questio han de traslladar-se a I'encasellat segiapigcules

Questions: 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Respostes de l'alumne:

Linia reservada per al professol

1. (1 punt) Indiqueu quine de les funcions d’ona seguents descriuria correctament I'estat fonameatairdiheli
si no hi hagues repulsio entre els seus electimg®$ 'orbital hidrogenoideslambz=2).

A) @1s(71) a(wr) @rs(72) B(wr)

B) @us(71) a(wr) @1s(72) B(ox) + Prs(72) O (w2) P1s(71) B(0on)
C) @1s(71) a(wy) @1s(72) Bar) — Prs(72) a(o) Prs(71) Blwn)
D) @1s(71) o (w1) @15(72) B(0x) — @15(72) B(0x) Prs(71) O ()

2. (1 punt) Un calcul Hartree-Fock-Roothaanldemolecula HO amb base minima per a una geometria fixa |
prodiit una energia electronica de —83,872Aafree i una energia de repulsio internuclear de 8,906524 hartree
féssim un calcul analeg per al catig®t a la mateixa geometria obtindriem:

A) les mateixes energies electronica i de repulsié internuclear.

B) la mateixa energia electronica i diferent repulsié internuclear.

C) una energia electronica diferent i la mateixa energia de repulsié internuclear.

D) unes energies electronica i de repulsio internuclear diferents.

3. (1 punt) Un electro es troba en I'estabamental d'una caixa de potencial unidimensional d'amplada 1nm. Qu
sera la frequiencia de la radiaci6 monocromatica amb que I'haurem d'irradiar perqueé pugui passar al prims
excitat?

A) 90,92x 102 Hz

B) 272,77x 102 Hz

C) 363,69x 1012 Hz

D) 454,62x 102 Hz

4. (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seglents, referents al metode de Hartree-Fock, és falsa:

A) Proporciona I'energia associada al moviment dels electrons i dels nuclis d’'una molécula en I'estat fonament
B) Es basa en el teorema variacional per aproximar la solucié d’energia més bdliequeeid de Schrodinger
electronica.

C) Utilitza un determinant de Slater com a funci6 d’ona aproximada per descriure I'estat electronic fonamental.
D) Implica el calcul de funcions propies d’un operador la definicié del qual depén d’aquelles funcions.



5. (1 punt) L’energiaelectronica d'una molécula diatdbmica tendeix, quan la distancia internuclear tendeix a
(indiqueu l'afirmacié correcta)

A) sempre a infinit.

B) a un valor finit o infinit, depenent dels atoms que constinueixen la molécula.

C) a la suma de les energies electroniques dels atoms aillats que constitueixen la molécula.

D) a I'energia electronica d’'un atom de carrega nuclear igual a la suma de les carregues dels nuclis de la moléc

6. (1 punt) La geometria d’equilibri d’'una molécula és (indiqueu I'afirmacio correcta)

A) la geometria que presenta la molecula quan s’ha assolit I'equilibri termic.

B) la geometria que correspon a un minim de la repulsio internuclear.

C) la geometria que correspon a un minim de la superficie d’energia potencial de I'estat electronic considerat.
D) Les molécules no tenen geometria d’equilibri perqué el moviment vibracional no permet que els atoms s’atu

7. (1 punt) Perqué una transicié entre dos estats ®g d'un atom estigui permesa per dipol eléctric cal qu
(indiqueu l'afirmacié correcta)

A) el moment dipolar eléectric de I'atom sigui diferent de zero en els estats implicats en la transicio.

B) alguna de les integral®gjd @i ] [@gjd, ;o @ld,PiCsigui diferent de zero.

C) el nombre d’atoms en l'estat d’energia més baixa sigui més gran que el de I'estat superior.

D) els estats implicats en la transicié siguin no estacionaris.

8. (1 punt) Els termes espectrals que corresponen a la configuraci@®g134pl del Cu soén:
A) °D, 1S, 1p

B) 10D, 25, 2p

C) 2D, 2S, 2P

D) 4F, 4D, 4P, 2F, 2D, 2P

E) 4F, 4D, 4P, 2F, 2D, 2P, 2F, 2D, 2P

9.(1 punt) En un mode normal de vibracio (indiqueu 'afirmacio correcta)

A) només pot variar una distancia internuclear, un angle d’enlla¢ o un angle diedre, segons el tipus de mode.
B) es poden moure tots els atoms de la molecula.

C) cada nucli oscil-la amb una freqiiéncia caracteristica de I'atom.

D) tots els nuclis se separen una mateixa distancia respecte de les seves posicions d’equilibri.

10.(1 punt) EI hamiltonia electronic d’'una molecula (indiqueu I'afirmacio correcta)

A) inclou tots els termes del hamiltonia total que depenen de coordenades electroniques.

B) inclou tots els termes del hamiltonia total que no depenen de coordenadas nuclears.

C) inclou tots els termes del hamiltonia total excepte el de repulsié internuclear.

D) inclou tots els termes del hamiltonia total excepte I'energia potencial efectiva per al moviment dels/huclis (



Examen de Quimica Fisica III
\-nli UNIVERSITAT DE BARCELONA (test delS temes 4, 5 ’ 6 i 7)
Departament de Quimica Fisica 7 de juny de 2011

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les
qiiestions en blanc no descompten. La puntuaci6 indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) La configuraci6 electronica [Ne]3p'3d' déna lloc als segiients termes espectrals:

A) 'S,’S,'P,°P,'D,’D
B) °F,’D,’D
C) 'F,'D,'P
D) 'F,°F,'D, D, 'P, P

2 (1 punt) Un determinant d’Slater per a la molecula C,H,

A) té tantes files 1 tantes columnes com orbitales moleculars ocupats.

B) té tantes files 1 tantes columnes com orbitales moleculars ocupats més virtuals.
C) té tantes files i tantes columnes com electrons té la molecula.

D) té tantes files com electrons i tantes columnes com orbitales moleculars ocupats.

3 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions relatives a una reacci6 ¢és falsa:

A) En l'estat de transicio la derivada d’U respecte a la coordenada de reacci6 no és nul-la.

B) L'estat de transici6 separa la part de la superficie d'energia potencial de reactius de la de productes.
C) La velocitat de la reaccid depeén de I’energia potencial en 1'estat de transicio.

D) L'estat de transici6 €és un maxim respecte a la coordenada de reaccio.

4 (1 punt) Digueu quina de les segiients afirmacions ¢és falsa:

A) En el metode Hartee-Fock s'obté sempre una energia més gran o igual a la seva energia limit.

B) En el metode d'interaccié de configuracions es poden aprofitar els orbitals obtinguts amb el métode
Hartree-Fock.

C) En el métode d'interaccid de configuracions es pot obtenir una energia més baixa que 1'exacta.

D) L'energia de correl-lacié en una molécula diatdmica a una distancia allunyada de la d'equilibri és sempre
no nul-la.

S (1 punt) Un determinat sistema només pot estar en dos nivells: el fonamental amb degeneracié 1 i1 un nivell
excitat d'energia 300kg, en Joules, per sobre del fonamental amb degeneraci6 10. A partir de quina temperatura
pot haver-hi una inversi6 de la poblaci6 dels nivells?

A) Es impossible que s'inverteixi la poblacid.
B) T> 130,29K.
C) T> 273,15K.
D) T >-130,29K.



Examen de Quimica Fisica III
\-nli UNIVERSITAT DE BARCELONA (test delS temes 4, 5 ’ 6 i 7)
Departament de Quimica Fisica 7 de juny de 2011

6 (1 punt) Quina de les segiients afirmacions referida als operadors d'un atom poliectronic, és falsa:

A) Els valors propis, en u.a., d' [* sén enters per a qualsevol atom.

B) El valors propis, en u.a., d' iz son enters per a qualsevol atom.

. o2 . . \
C) Els valors propis, en u.a., d'S” son enters o semisenars per a qualsevol atom.
D) Els valors propis, en u.a., d'S, son enters per atoms amb un nombre parell d'electrons.

7 (1 punt) En 'aproximacié Born-Oppenheimer

A) L'hamiltonia total és separable.

B) L'hamiltonia electronic inclou un sumatori sobre tots els nuclis.

C) L'hamiltonia electronic només té un valor propi (el de 'estat fonamental).
D) Els valors propis de I'hamiltonia nuclear corresponen a l'energia nuclear.

8 (1 punt) Un dels estats electronics excitats de la molécula HCN té un minim on l'angle entre els tres atoms és
de 125°. Quants modes normals de vibracié té¢ la molécula en aquests estat?

A) 2
B) 3
C) 4
D) Cap

9 (1 punt) Si un sistema té 2 nivells d'energia, un amb energia Ey, que és no degenerat i l'altre d'energia £,
doblement degenerat, perque hi hagi una transicioé d’Ey a E; €s necessari que:

A) Alguna de les integrals de moment dipolar de la funcié propia de energia E i alguna de les funcions
propies de energia E; sigui diferent de 0.

B) Laradiacio incident tingui una freqiiéncia més gran o igual que (E;-E)/h si Ey> E;.

C) La radiaci6 incident tingui una freqiiéncia tal que multiplicada per 4 doni al menys E;-Ej si E,> Ej.

D) Totes les integrals de moment dipolar de la funci6 propia de energia Ej i les funcions propies de energia
E/ siguin diferents de 0.

10 (1 punt) De quantes variables depenen respectivament un orbital, un spinorbital i un determinant d'Slater per
a un sistema amb 6 electrons ?
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@ b Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4 a 7)

@ Universitat de Barcelona Depgrament de Quimica Fisica 12 de juny de 2015

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les
respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiestio).

1 (1 punt) Les coordenades normals d’una molecula (indiqueu I’ afirmacio falsa):

A) so6n combinacions lineals de coordenades de desplagament cartesianes ponderades.
B) només poden prendre valors positius.
C) s’anul-len en la geometria molecular d’equilibri.

D) permeten expressar [’hamiltonia nuclear com a suma de termes cadascun dels quals depén d’una sola
coordenada.

2 (1 punt) Indiqueu quins dels operadors segiients és el hamiltonia electronic de la molécula HHe" expressat en
unitats atomiques:

A) viv, 1t 1.2 2 1
2 2 Ky By Nwe hee M
2 2 2
1 1 2 2 2 1 1 1
B) _&_L_&_L__________+_+_+_
2 2 2 hBy hu Ba Nwe hme hue T Ny
) viv, 1t 1.2 2 1 2

3 (1 punt) L'energia d'interaccié d'un sistema de particules carregades sotmes a un camp electric estatic 1
uniforme depen de (indiqueu 1'afirmacio falsa):

A) el moment dipolar eléctric del sistema.

B) el moment quadrupolar eléctric del sistema.
C) la carrega neta del sistema.

D) les posicions de les particules.

4 (1 punt) Els dos primers nivells excitats de 1’atom de Cl tenen energies, expressades com a nombres d’ona,
882,35 cm™ (nivell *P,,,) i 71958,36 cm™ (nivell (*P,) per sobre del nivell fonamental (°P,). Si prenem com a

origen d’energies la d’aquest nivell, la funcié de particié (canonica) electronica del CI gasés a 1000 K pren el
valor:

A) 1,281 C) 4,562
B) 3,124 D) 9,124

S (1 punt) L’energia Hartree-Fock d’una molecula polielectronica (indiqueu I’afirmacio certa):

A) ¢és sempre inferior a ’energia electronica exacta.
B) és el valor propi més petit del hamiltonia electronic.
C) és el valor propi més petit de 1’operador de Fock.

D) és la minima integral variacional que es pot obtenir amb una funcié de prova de tipus determinant de
Slater.



Examen de Quimica Fisica III
— (test dels temes 4 a 7)
@ Universitat de Barcelona pepqriament de Quimica Fisica 12 de juny de 2015

6 (1 punt) En un estat de transici6 d’una reaccid quimica que implica més de 2 nuclis (indiqueu ’afirmacio
falsa):
A) L’energia potencial U disminueix quan modifiquem la geometria dels nuclis seguint la direccié del cami
de reaccio.
B) L’energia potencial U és minima respecte de les 3N—6 coordenades normals de la supermolecula.
C) El gradient de la funci6 d’energia potencial U es zero.
D) La matriu hessiana de la funcié d’energia potencial U t€ un tnic valor propi negatiu.

7 (1 punt) Els termes espectrals que s'obtenen a partir de la configuracio electronica excitada 152 252 2p! 3p! 4p!
del N son:

A) ‘F,?F, ‘D, 2D, ‘P, 2P, *F, °F, ‘D, 2D, *P, 2P, “D, 2D, *P, 2P, ‘S, 2S, “D, 2D, *P, 2P, *S, =S, *P, 2P, ‘P, 2P
B) “F, 2F, ‘D, 2D, “P, ?P, ?F, ?D, ?P, ‘D, ?D, *P, 2P, S, 28, 2D, 2P, 28, *P, 2P, 2P

C) “F, ?F, ‘D, 2D, *P, 2P, S, 2§

D) °F, 'F, *D, 'D, *P, 'P, *S, 'S

8 (1 punt) Si es fa la substituci6 d'un “N per un *N en una molecula d’NO en el seu estat electronic
fonamental, canvia (indiqueu I'afirmacio certa):

A) La distancia internuclear d'equilibri R,
B) L’energia de dissociacio D,

C) La constant de forga k, de I’enllag.

D) La freqiiencia vibracional d’equilibri v,

9 (1 punt) Un calcul Hartree-Fock amb base minima per a la molécula HCN amb una geometria lineal i una
distancia entre atoms contigus de 1 angstrom, déna una energia electronica igual a —118,82471 hartrees.
Indiqueu quin sera el valor de I'energia potencial U en aquella geometria:

A) —67,32471 hartrees
B) —70,82471 hartrees
C) -91,57209 hartrees
D) —93,42421 hartrees

10 (1 punt) Quina de les funcions d’ona segiients no pot descriure ’estat d’un sistema format per 2 fermions
identics que no interaccionen entre ells?

A) %I@(l)a(l) 5B
B) %(@(1)%(2)—%(1)@(2)) () B2)+ BDHa(2))
C) %(¢1<1>¢2(2>+¢2(1>¢1<2>) () B(2)-BDHa(2))

D) %(@(1)%(2)—%(1)@(2)) () B(2)-BDHa(2))



Examen de Quimica Fisica lll (test de los temas 4 y 5) 10 de junio de 2003
Departament de Quimica Fisica de la Universitat de Barcelona

Nombreyapellidos: . . . . . . . . . . . . .. ... .. ... .. .... Grupo:

Hay una sola respuesta valida para cada cuestion.

Las respuestas incorrectas descuentan 1/4 de la puntuacion de la dleestidestiones en blanco no descuentan
La puntuacién indicada esté referida a un total de 10 puntos para el test completo.

Las respuestas a cada cuestion han de trasladarse al casillero sigoniemg((sculds

Cuestiones: 1 2 3 4 5 6 7 8 9

Respuestas del alumno:

Linea reservada para el profesc

1. (1 punto) ¢Aqué valor (en unidades atomicas) tendera la energia electronica (sin repulsion internuclea
estado fundamental del ion molecular Hélduando tiende a cero la distancia internuclear?

A) oo

B) O

C) -1/2

D) -2

E) —9/2

2. (1 punto) En el método Hartree-Fock-Roothaan las funciones de base que se utilizan han de ser
A) linealmente independientes.

B) linealmente independientes y ortogonales dos a dos.

C) linealmente dependientes y normalizadas a la unidad.

D) en dicho método no se utilizan funciones de base.

3. (1 punto) Indica cual de la afirmaciones siguientes, relativas a las coordenadas normales de una molécula
falsa.

A) Permiten expresar el hamiltoniano nuclear como suma de términos cada uno de los cuales depende de un
coordenada.

B) Son combinaciones lineales de coordenadas de desplazamiento cartesianas ponderadas.

C) La matriz de derivadas segundas de la fundiden la geometria de equilibrio) expresada en dichasdenadas

es diagonal.

D) Cuando vibra la molécula (dinamica clasica) s6lo puede cambiar una de las coordenadas normales.

4. (1 punto) Indica cuatle la afirmaciones siguientes, relativas a la funciéon de onda exacta de la mojécesga H
cierta.

A) Puede expresarase como un determinante de Slater construido a partir delagybital 1

B) Puede expresarase como un determinante de Slater construido a partir de los arpiyales.1

C) Puede expresarase como una combinacion lineal de determinantes de Slater construidos a partir de los or
logy log.

D) Ninguna de las anteriores.



5. (1 punto) Un determinante de Slater es una funcién (indica la afirmacion cierta)

A) simétrica respecto del intercambio de las coordenadas de los electrones.

B) antisimétrica respecto del intercambio de las coordenadas de los electrones.

C) simétrica respecto del intercambio de las coordenadas de los electrones y antisimétrica respecto del interc:
de las de los nucleos.

D) antisimétrica respecto del intercambio de las coordenadas de los electrones y simétrica respecto del interce
de las de los nucleos.

E) antisimétrica respecto del intercambio de las coordenadas de los electrones y antisimétrica respecto del
intercambio de las de los nudcleos.

6. (1 punto) El nimero de determinantes de Slater que corresponden a la configuraciéh4pd14al es:
A) 720

B) 300

C) 120

D) 27

E) ninguno de los anteriores.

7. (1 punto) Indica cual de los siguientes operadores lesneiltoniano electronico de la molécula HF en unidade
atémicas:

10 9 10 10 10
1 2 1 o2 1 o2 | | 9 9
ALy 1y >lyg2, 1 1 _ 9,9
) 2my H 2mp ,-;12 ! iglj:iﬂ Tij l;] riH ,‘21 T Ryg
B -3 lv,y 3 1L S 1 _$o, 09
=12 " =15ty =1t =1 hF 0 Ryg
) =12 ' =15ty =t = TF
D) - FVi+ -
) =12 " S jsm Ty

8. (1 punto) Indica cuantas de las siguientes moléculas lineales presentaran espectro vibrachpaNQ, COQ,
OCS, HCN, GH»

A) 1

B) 2

C) 3

D) 4

E) 5

9. (2 puntos)indica el numero de ondas de los fotones que absorberan, en un espeotazida pura de una
muestra del2C160, las moléculas que se encuentran en el estado rotadionral del nivel vibracional
fundamentalDatos Re = 0,11283 nm@e = 0,01751 cml; De = 6,2 x 106 cmrL; v = 2169,8 cml; Xe =
0,006127;m(12C) = 12my; m(160) = 15,994916).

A) 1,931 cml D) 30,749 cml

B) 3,863 cml E) 2172,740 cmil

C) 27,039 cml (hay dos opciones mas)



‘ Examen de Quimica Fisica 111
lssmssll  untversitat DEBarRcELONA  (test dels temes 4 i 5)

Departament de Quimica Fisica 10 de juny de 2005

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacio de la questio (les questions en blanc no descompten).
La puntuacid indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet.

Les respostes a cada questid han de traslladar-se a l'encasellat segiient en majascules (hi ha una sola resposta
valida per a cada questio):

Omestits | 1L 2 3 4 S ) 7 53 9

Resposta:

1 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguients és certa:

A) D’acord amb I’aproximacid de Born-Oppenheimer, el moviment dels nuclis d’una molecula no es veu
influenciat per I’estat electronic d’aquesta.

B) L’energia total d’una molécula és la suma del valor propi de I’equaci6é d’Schrodinger electronica més el de
I’equacid d’Schrodinger nuclear.

C) El metode d’interaccio de configuracions €s un metode variacional.

D) Qualsevol estat d’un sistema polielectronic amb un nombre parell d’electrons té configuracio electronica de
capes tancades.

2 (1 punt) La degeneraci6 del primer nivell rotacional excitat de la molecula C, és:
A) 1

B) 2

O 3

D) 4

E) 5

F) Aquesta molecula no té estats rotacionals.

3 (1 punt) Diem que dos modes normals de vibracid d’una molecula poliatomica son degenerats quan (indiqueu
I’opcid correcta):

A) tenen el mateix valor de I’energia.

B) tenen la mateixa frequencia.

C) corresponen al mateix vector propi de la matriu de constants de forca.

D) corresponen a moviments dels nuclis en les mateixes direccions pero amb amplituds diferents.

4 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguients és falsa:

A) En bescanviar les coordenades de posicid 1 d’ spin de dues particules identiques d’un sistema, el quadrat del
modul de la funci6 d’ona que el descriu no ha de canviar,

B) En bescanviar les coordenades de posicid i d’spin de dues particules identiques amb spin enter d’un sistema
la funcid d’ona que el descriu no ha de canviar.

C) En bescanviar les coordenades de posicio 1 d’spin de dues particules identiques amb spin semienter d’un
sistema la funci6 d’ona que el descriu no ha de canviar.

D) En bescanviar les coordenades de posicid i d’spin de dues particules identiques d’un sistema, les propietats
fisiques d’aquest no han de canviar.
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S (1 punt) Un sistema esta format per dues particules diferents amb moments angulars de modul al quadrat 2 1
12 unitats atomiques, respectivament. Indiqueu els valors que pot prendre el modul al quadrat del moment
angular total del sistema.

A) 14.

B) 12,6, 2.

C) 20,12, 6.

D) 14,13, 12, 11, 10.

6 (1 punt) Indiqueu quin és el terme espectral de 1’estat electronic fonamental de 1’atom d’alumini (Z = 13) i el
nombre de determinants d’Slater que li corresponen:

A) *P, 2 determinants.

B) *P, 6 determinants.

C) ’D, 5 determinants.

D) D, 10 determinants.

E) *S, 4 determinants.

7 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguients referents al metode de Hartree-Fock aplicat a una
molecula és falsa:

A) és un metode de tipus variacional.

B) no descriu correctament la repulsio internuclear.

C) utilitza un determinant d’Slater com a funci6 d’ona electronica.

D) no descriu correctament la correlacid entre els moviments dels diferents electrons.

8 (1 punt) En irradiar una mostra gasosa formada per moltes molecules iguals que es troben en un estat estacio-
nari @, d’energia E; amb una ona electromagnetica monocromatica de frequencia v (indiqueu 1’afirmacio
correcta):

A) es produiran transicions a qualsevol estat @, d’energia E, que compleixi: |E,— E|l = hv.

B) es produiran transicions a qualsevol estat ®, que compleixi: <(I) f‘c?a ¢i> #0, on c?a és alguna de les
components cartesianes de I’operador moment dipolar electric d’una de les molecules.
C) es produiran transicions a qualsevol estat @, que compleixi les dues condicions anteriors.

D) només es poden produir transicions a estats @, d’energia superior a E;.

9 (2 punts) La corba d’energia potencial U de la molécula "H*CI1 [m('H) = 1,0078 m,, m(*°Cl) = 34,9689 m,] en
[1-eP**T on B =19%x10"

m', D, =72x10" JiR és la distancia internuclear expressada en metres. La freqiiéncia vibracional
d’equilibri (v, ) del HCI que es dedueix d’aquesta corba és:

A) 90 x 10> Hz

B) 3,7Hz

C) 3000 Hz

D) 83 x 10'* Hz

I’estat electronic fonamental s’ajusta aproximadament a la funcié U(R)= D

e



Examen de Quimica Fisica Il (test de los temas 4 y 5)
Departament de Quimica Fisica de la Universitat de Barcelona.
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Nombrey apellidos: . . . . . . . . . . ... ... ... ... ..... Grupo:

El alumno que se retire del examen debe entregar este impreso al profesor.

Hay una sola respuesta valida para cada cuestion.

Las respuestas incorrectas descuentand&4la puntuacién de la cuestion (las cuestiones en blanco n
descuentan). La puntuacion indicada esté referida a un total de 10 puntos para este test.

Las respuestas a cada cuestion deben trasladarse al siguiente cRsifiptesétas del alumno

Cuestiones: 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Respuestas del alumno:

Linea reservada para el profesc

1. (1 punto)indica la notacién déos términos espectrales que corresponden a la configurasiées2 2pl
3s1 3pl del atomo de nitrégeno.

a)2pP,2s,2p

b) 3P, 1P, 2P

¢)°D, 3D, 5P, 3P, 5s, 3

d) 4D, 2D, 4P,2P,4S,2S

e)4D, 2D, 2D, 4P, 2P, 2P, 45, 28,25

2. (1 punto)Un célculo Hartree-Fockon base minima para la molécuyhd; 7Cl a una distancia internuclear de
0,5292 A conduce una energia electrénica de —469,96869 hartree. ¢Qué valor tomara la\érpemgiadicha
distancia?

a) —437,84473 hartree

b) —451,96869 hartree

c) —452,96869 hartree

d) —486,96869 hartree

e) —487,96869 hartree

f) —=502,09265 hartree

3. (1 punto)indica cual de las afirmaciones siguientes es falsa.

a) La energia de correlacion de un calculo Hartree-Fock tiende a cero cuando la dimension de la base tiende
infinito.

b) Para obtener la energia exacta no relativista a partir de la energia limite Hartree-Fock se ha de tendaen cu

energia de correlacion.

c) La energia de correlacion es una consecuencia de la incapacidad del método de Hartree-Fock para descri
correctamente la interaccion entre los electrones.

d) La energia de correlacién de un atomo de hidrégeno es nula.

4. (1 punto)Indica cual de las siguientes afirmacionas relativas al estado de transicion de una reaco&n de

sola etapa elemental es falsa:

a) Es el punto de mayor energia de la coordenada de reaccion.

b) Es un punto estacionario de la superficie de energia potencial del conjunto de especies reaccionantes.

¢) Su geometria corresponde a un minimo de la endrggapecto de todas las coordenadas normales menos
una, para la cual es un maximo.

d) En su geometria la posicion de cada nucleo es equidistante de las que tiene en los reactivpsogleattss

5. (1 punto) SipaW) y Wp(W) son dos funciones de las coordenadas de espacio y de spinpetimda ),
la funci6n de ondags (M)W W) (]

a) puede describir un estado de dos particulas idénticas independientes si éstas son fermiones.
b) puede describir un estado de dos particulas idénticas independientes si éstas son bosones.
) es un determinante de Slater.

d) ninguna de la anteriores.

6. (1 punto) Una transicion prohibida por dipolo eléctrico

a) no puede producirse.

b) no puede producirse si la molécula no tiene momento dipolar eléctrico permanente.
¢) se producira siempre que la molécula tenga momento dipolar eléctrico permanente.
d) podra producirse si esté permitida por dipolo magnético.

7. (1 punto) ¢De cuantas variables depende un orbital molecular dealkéeula con 18 electrones calculado
mediante el método de Hartree-Fock?

a) 72

b) 54

c) 18

d) 4

e)3

f) Ninguna de las anteriores.

8. (1 punto) Indica cudl de las siguientes afirmaciones es falsa.

a) El hamiltoniano que describe el movimiento vibracional de una molécula en la aproximacion arrmgimita es

de hamiltonianos independientes cuando se expresa en las coordenadas normales.

b) Una molécula vibra siempre segln uno de sus modos normales de vibracion

¢) En un modo normal de vibracién todos los nacleos de la molécula vibran con la misma frecuencia.

d) Cualquier movimiento vibracional de pequefia amplitud puede expresarse como superposicién de modos
normales de vibracion.

9. (1 punto)La separacién aproximada entre diogas consecutivas del espectro de microondas de la molécu
H; (distancia internuclear de equilibrigz = 0,7416 A) es

a) 3,6757x 101251

b) 122,61 cm?

c) 1,837 GHz

d) ninguna de las anteriores.

10. (1 punto) Indica la configuracion electronica que corresponde al siguiente determinate de Slater:
| us(r)a (@) @s(r2)B(w2) Qap(ra)a(ws) Qop,(ra)B(wa) @as(rs)a(ws) @ap,(re)B(we) |

a) 12 2py1 2py1 3s 3p;t

b) 1s2 2p2 3sl 3pl

c) 1s2 2p2 3spR

d) s3p3

e) Ninguna de las anteriores.
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Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestié. Les
qiiestions en blanc no descompten. La puntuaci6 indicada esta referida a un total de 9 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) En una moleécula d’n electrons, un determinant d’Slater

A) és una funci6 simetrica respecte I’intercanvi de les coordenades de posicié de dos electrons.
B) esta format per n spin-orbitals diferents.

C) descriu correctament la correlacié electronica.

D) és una funcié propia del hamiltonia electronic.

2 (1 punt) Degut a la interacci6 spin-orbita, 1’estructura fina de les linies de I’espectre d’un atom corresponents
a les transicions entre els termes espectrals *D<«—P i D<«—"P esta formada, respectivament, per:

A) 512 linies
B) 51 3 linies
C) 612 linies
D) 61 3 linies

3 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients relatives al me&tode d’interaccidé de configuracions és
falsa:

A) Es un procediment variacional.
B) No té en compte I’energia de correlacio.

C) Generalment augmenta la qualitat del resultat en incrementar el nombre de determinants combinats.
D) Permet obtenir I’aproximacio a diversos valors propis del hamiltonia electronic.

4 (1 punt) Si tenim en compte que les freqiiencies dels 3 modes normals de vibracié de la molecula d’aigua sén:

V.= 1590 cm”, v,, = 3650 cm™ i v,, = 3760 cm™. L’energia del primer estat excitat de vibracié expressada en
—1 N

cm sera:

A) 6090 cm™
B) 1590 cm'
C) 4500 cm '
D) 795 cm™
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S (1 punt) Per a una molecula diatomica si es consideren dos estats electronics no degenerats corresponents a
una mateixa geometria,

A) l'energia electronica i la repulsio entre els nuclis son diferents.

B) l'energia electronica €s la mateixa pero la repulsié entre els nuclis €s diferent.
C) l'energia electronica €s diferent pero la repulsié entre els nuclis €s la mateixa.
D) tant I'energia electronica com la repulsio entre els nuclis son iguals.

6 (1 punt) En el calcul de I’energia electronica de 1’estat fonamental d’una moleécula mitjangant I’aproximacio
combinaci6 lineal de funcions de base ( 0 CLOA) del metode de Hartree-Fock

A) els orbitals moleculars s’escriuen com una combinacio lineal d’orbitals atomics.

B) la funcié d’ona s’escriu com una combinacio lineal d’orbitals moleculars.

() la funcié d’ona s’escriu com una combinacio lineal de determinants d’Slater.

D) és necessari un nombre infinit de funcions de base per trobar el valor exacte de 1’energia.

7 (1 punt) Digueu quina és la resposta certa sobre las moleécules diatdmiques:

A) L’energia de dissociaci6 experimental (D,) és sempre menor que D.,.

B) Tots els estats electronics sén lligats.

C) L’excitacio electronica en el primer estat excitat sempre produeix la dissociacié molecular.
D) L’excitaci6 vibracional dona lloc a valors (R)V menors que R..

8 (1 punt) A partir de la configuracié electronica excitada [Ar]3d'4d' de I’atom de calci, quants determinants
d’Slater diferents podriem construir i quants valors diferents de 1’energia obtindriem sense tenir en compte
I’efecte de la interacci6 spin-orbita?

A) 25 determinants i 5 energies
B) 25 determinants i 10 energies
C) 100 determinants i 5 energies
D) 100 determinants i 10 energies

9 (1 punt) En irradiar una mostra gasosa formada per moltes molecules iguals que es troben en un estat estacio-
nari @, d’energia E; amb una radiaci6 electromagnética monocromatica de freqiiencia v (indiqueu 1’afirmacio
correcta):

A) es produiran transicions a qualsevol estat @, d’energia E; que compleixi: IE,— El = hv.

B) es produiran transicions a qualsevol estat @, que compleixi que alguna de les integrals dels operadors

moment dipolar eléctric o magnetic siguin no nul-les.
C) es produiran transicions a qualsevol estat @, que compleixi les dues condicions anteriors.

D) només es poden produir transicions a estats @, d’energia superior a E,.



Examen de Quimica Fisica lll (test dels temes 4 1 5) 9 de gener de 2003
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Nomicognoms:. . . . . . . . . . . . . . . . . . ... ... .GCrup:

L'alumne que es retiri de I'examen haura de lliurar aquest impres al professor.

Hi hauna sola resposta valida per a cada qlestio.

Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la questio (les questions en blanc no ddsaorn
puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet.

Les respostes a cada questio han de traslladar-se a I'encasellat stegpogtés de I'alumne

Questions: 1 2 3 4 5 6 7 8 9

Respostes de l'alumne:

Linia reservada per al professol

1. (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguents, relatives a una molécula, és certa.
A) L'energia traslacional pot prendre qualsevol valor positiu.

B) L'energia rotacional pot prendre qualsevol valor positiu.

C) L'energia vibracional pot prendre qualsevol valor positiu.

D) L'energia electronica pot prendre qualsevol valor negatiu.

2. (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguents, relatives a un determinant de Slater d'un ¢

polielectronic, és certa.

A) Es una funcié amb un nombre de variables igual al nombre d'orbitals atdmics de base que s'han fet servir |
calcular-la.

B) Es una funcio de les coordenades d'espai i de spin d'un electrd.

C) Es una funcié amb un nombre de variables igual al nombre d'electrons del sistema.

D) Es una funcié amb un nombre de variables igual al nombre d'electrons multiplicat per tres.

E) Es una funcié amb un nombre de variables igual al nombre d'electrons multiplicat per quatre.

3. (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguents, relatives a I'aproximacié de Born-Oppenheimer, és ce

A) Consisteix en suposar que els nuclis romanen fixos en les seves posicions d'equilibri.

B) Consisteix en separar els moviments rotacional y vibracional d'una molecula.

C) Presuposa que el hamiltonia molecular és "separable” com a suma d'un terme que depén només de coords
electroniques i un altre que depen només de coordenades nuclears.

D) Implica una dependéncia del moviment nuclear respecte de l'estat electronic de la molécula.

E) Es una aproximacio habitual en 'estudi de I'estructura dels atoms.

4. (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seglents, relatives al métode d'interaccié de configuracion:
sistemes polielectronics, és certa.

A) Permet apropar-se més que el metode de Hartee-Fock a I'energia exacta.

B) Permet apropar-se a I'energia exacta tant com es vulgui perdo sempre per sobre de I'energia Hartree-Fock.
C) Utilitza una funcié d'ona de tipus monodeterminantal.

D) Fa servir una funcié combinacio lineal de determinants de Slater amb coeficients prefixats.



5. (1 punt) Els termes corresponents a la configuragi@$ 2p4 3sl de I'atom de fluor sén:
A) 4P, 1S

B) 3P, 1D, 1S

C)3P, 1D, 15, 2S

D) 4P, 2D, 2S

E) 4P, 2P, 2D, 2S

6. (1 punt) En I'aproximacié HF no hi poden haver més de 2 electrons ocupant el mateix orbital perqué
A) no hi caben.

B) la seva repulsio seria massa gran.

C) la funci6 d'ona HF s'anularia.

D) l'orbital s'anularia.

E) Cap de les anteriors.

7. (1 punt) Indiqueu a quina de les seguents configuracions electroniques atomiguesponen mes determinants
de Slater.

A) 12 22 2pl 3dL

B) 12 282 2p2 3pl

C) 1222 2p3 351

D) 1 282 2p# 3st

8. (1 punt) Indiqueu quina de les seguents afirmacions, relatives a la substitucBQ'yper un37Cl en una
molecula d'HCI en el seu estat electronic fonamental, és falsa.

A) La distancia internuclear d'equilibri no canvia.

B) L'energia del minim de la corba d'energia potentlaino canvia.

C) La derivada segona de l'energia potencial en el minim no canvia.

D) La freqliéncia vibracional d'equilibri no canvia

9. (2 punts) El valor, en unitats atomiques, de la integral de dipol eléctric entre I'estat fonarakbptainer estat
excitat d'un oscil-lador harmonic unidimensional amb caezsa

A)O

B)a

C)g/2

D) V2o

E) g/V8a
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Departament de Quimica Fisica 13 de gener de 2006
Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:
Encercleu la resposta correcta. Hi ha una sola resposta valida per a cada questio. Les respostes incorrectes

descompten 1/4 de la puntuacid de la questid. Les questions en blanc no descompten. La puntuaci6 indicada
esta referida a un total de 10 punts per al test complet.

1 (1 punt) Els termes espectrals que corresponen a la configuracio [Ar] 3d ° 4s' 4p' de I’atom de coure sén
(indiqueu I’opcio certa):

A) °D, S, °P.

B) °F, ‘D, *P, °F, °D, °P.

C) °F, ‘D, *P, °F, ‘D, ‘P

D) °F, ‘D, *P, °F, °D, P, °F, ’D, *P
E) °F, ‘D, *P, S, °F, °D, P, °S.

2 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients, referents a I’equaci6 d’Schrodinger electronica, és falsa:

A) Es I’equacié de valors propis d’un operador que inclou tots els termes del hamiltonia molecular que
depenen de coordenades electroniques.

B) Es una equacio de valors propis, els valors propis de la qual representen les energies totals de la
molécula sota I’aproximacié de Born-Oppenheimer.

C) S’ha de resoldre com a pas previ per poder abordar la resolucio de 1’equacidé que determina el moviment
dels nuclis sota I’aproximaci6 de Born-Oppenheimer.

D) Les seves solucions depenen dels valors que s’hagin assignat a les coordenades dels nuclis.

3 (1,5 punts) Si la frequiencia vibracional d’equilibri de la molecula diatomica 'H*CI, expressada com a nombre
d’ones, és igual a 2989,89 cm™, la de la molecula *H*’Cl sera (indiqueu 1’opcid certa)

A) aproximadament igual a la del 'H”CL

B) diferent de la del '"H”CI perque les constants de forca de les dues molecules son diferents.
C) aproximadament igual a 2143 cm™".

D) aproximadament igual a 1536 cm™.

4 (1 punt) Per a D’estat electronic fonamental de la molecula d’ete (CH,CH,), el nombre de variables
independents de la funcid d’energia potencial U i1 el nombre de modes normals de vibraci6 son, respectivament,
iguals a (indiqueu I’opci6 certa):

A) 12112
B) 12113
C) 13112
D) el nombre d’electrons i el nombre de nuclis.
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S (1 punt) El valor de la integral de dipol electric (anomenada també moment dipolar electric de la transicio)
entre ’estat fonamental i el segon estat excitat d’un oscil-lador harmonic unidimensional de carrega g > 0 és:

A) més gran que zero.
B) més petit que zero.
C) igual a zero.

D) igual a /2.

6 (1 punt) Indiqueu el nombre de variables de que dependra el determinant d’Slater d’un calcul Hartree-Fock
per a un sistema que té 4 electrons.

A) 3
B) 4
C) 12
D) 16

7 (1 punt) La molecula de CO, (indiqueu I’afirmacid certa)

A) no presenta espectre d’absorcid de rotacid pura.

B) no presenta espectre d’absorciod de vibracio.

C) no presenta espectre d’absorciod ni de vibracio ni de rotacio.
D) no presenta cap mena d’espectre d’absorcio.

8 (1 punt) Donats un atom i una molecula amb el mateix nombre parell d'electrons indiqueu quina de les
afirmacions seguents és falsa.

A) Els hamiltonians electronics d’ambdos sistemes son iguals.
B) El nombre d'spinorbitals necessaris per construir el determinant Hartree-Fock és el mateix per als dos

sistemes.
C) El nombre d'orbitals necessaris per construir el determinant de Slater en el metode RHF és el mateix per

als dos sistemes.
D) L’operador associat a la repulsio entre els electrons té la mateixa expressio per als dos sistemes.

9 (1,5 punts) La separaci6 entre linies consecutives de I’espectre de rotacio de la molecula de *C'°0O (R, = 1,128
A) és aproximadament igual a (preneu com a masses atomiques relatives els valors aproximats 12 i 16)

A) 1,9 x 107 Hz
B) 1,9 x 10 Hz
C) 12 x 10° Hz
D) 5.8 x 10" Hz
E) 1,2 x 10" Hz



@ by Examen de Quimica Fisica III
' (test dels temes 4, 5,61 7)

@ Universitat de Barcelona  nepgriament de Quimica Fisica 2 de juny de 2014

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les
respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) Quins termes corresponen a la configuracié electronica excitada [Ar]3d’4s'4p' de I’atom de Cu?

A) *S,*P,’D,?S,?P,F
B) ‘P, ‘D, ‘F,?P, ™D, F
C) °P;D,°F,'P,'D,'F
D) ‘P, *D,F,P, D, °F, P, D, °F

2 (1 punt) Per a la superficie d’energia potencial U de I’estat electronic fonamental de la molécula no lineal
NH; indiqueu el nombre i el tipus de freqiiencies vibracionals que caracteritzen un minim i un estat de transicid,
respectivament:

A) minim: 12 freqiieéncies reals positives; estat de transicio: 11 freqiiencies reals positives 1 una imaginaria.
B) minim: 6 freqiiencies reals positives; estat de transicio: 5 freqiliencies reals positives 1 una imaginaria.
C) minim: 12 freqiiéncies reals positives; estat de transicio: 11 freqiiencies reals positives 1 una negativa.
D) minim: 6 freqiiencies reals positives; estat de transicio: 5 freqiliencies reals positives 1 una negativa.

3 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients és certa en relacié al determinant d’Slater Hartree-Fock
|¢,sa(1)¢,sﬁ(2)| de I’atom d’heli:

A) La seva energia Hartree-Fock és 2¢,,, sent €,, el valor propi de 1’operador de Fock corresponent a
I’orbital ¢,,.

B) Es una funcié propia de 1’operador i = izl + lA,z2 pero no de SZ = S'Zl +S, .
C) Es una funci6 d’ona que depen de 6 variables en total.
D) Es una funci6 propia dels operadors i = izl + lA,z2 1 §Z = S'Zl + 3’12 .

4 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients és falsa en relacié6 amb 1’ocupacié dels estats d’un gas
diatomic a temperatura ambient:

A) Quasi totes les molecules estaran en el seu terme espectral electronic fonamental.

B) Per a la major part de les molecules la poblacié dels nivells rotacionals presentara un maxim per a un
valorde J #0.

C) La poblacié dels nivells vibracionals presentara un maxim que pot correspondre a un valor de v#0.

D) El nombre de nivells traslacionals poblats sera molt gran perque tenen energies molt properes.

5 (1 punt) Indiqueu I’afirmacié falsa en relacio amb les energies de dispersio (o de London) moleculars:

A) Depenen dels moments dipolars permanents de les molecules que interaccionen.
B) Soén proporcionals a "R on R ¢és la distancia entre les molécules que interaccionen.

C) Soén conseqiiencia de les fluctuacions de la densitat de carrega de les molecules que interaccionen.
D) S’intensifiquen en augmentar les polaritzabilitats de les moleécules que interaccionen.
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6 (1 punt) Indiqueu I’afirmaci6 correcte relativa a la banda fonamental de 1’espectre vibracional-rotacional
d’una molécula diatdmica en un estat electronic 'X:
A) Les linies de la branca P surten a valors de v majors que les de la branca R.
B) L’origen de la banda surt com un pic en mig de les branques P i R.
C) La separaci6 entre pics consecutius d’una branca és constant.
D) El pic corresponent a la transicio (1,2) <—(0,3), on (v, J) indica I’estat de vibracié-rotacid, surt a un valor
de v menor que el corresponent a la transici6 (1,1) <—(0,2).

7 (1 punt) El moment dipolar eléctric d’un sistema format por 2 particules de carrega ¢ situades en punts de
coordenades cartesianes (a,a,a) y (-a,-a,-a) respectivament, i una de carrega -2¢q situada en 1’origen de
coordenades, és un vector de components

A) (0,0,0)

B) (2a,2a,2a)

C) (-2a,-2a,-2a)

D) que depenen de I’origen de coordenades escollit.

8 (1 punt) Indiqueu quina de las afirmacions segiients, relatives a I’energia potencial U que regeix el moviment
dels nuclis d’una molécula, és certa:

A) Existeix una funci6 U diferent per a cada nivell electronic de la molécula.
B) Existeix una funcié U diferent per a cada conformacié de la molecula.

C) Existeix una funcid U diferent per a cada isomer de la molécula (si en té).
D) Canvia en fer una substituci6 isotopica en la molecula.

9 ( 1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients és falsa:

A) La funci6 de particié d’un sistema format per moleécules independents i distingibles es pot expressar
com a producte de funcions de particié de cada molécula.

B) La funci6 d’ona que descriu un sistema de 2 particules idéntiques indistingibles d’spin 1 ha de canviar
de signe quan s’intercanvien les coordenades de posici6 i d’spin de les 2 particules.

C) En un sistema format per bosons identics, indistingibles i independents és possible que tres d’ells
estiguin en el mateix estat quantic.

D) La funci6 d’ona que descriu un sistema de 2 particules idéntiques indistingibles d’spin %2 s’anul-la quan
coincideixen les coordenades de posicid i d’spin de les particules.

10 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients ¢és falsa:

A) L’energia electronica d’una molécula calculada mitjangant el metode Hartree-Fock-Roothaan
disminueix (o es manté igual) quan s’afegeixen funcions a la base utilitzada.

B) L’energia electronica d’una molecula obtinguda mitjangant el metode d’interaccié de configuracions
disminueix (o es manté igual) quan s’afegeixen determinants d’Slater a la funcid variacional.

C) L’energia de dissociacié d’una molécula diatomica calculada mitjangant el meétode Hartree-Fock-
Roothaan disminueix sempre quan s’afegeixen funcions a la base utilitzada.

D) L’energia de correlacié d’una molécula polielectronica és sempre negativa.



@ b Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4,5,61i 7)

@ Universitat de Barcelona  nepgriament de Quimica Fisica 5 de juny de 2012

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les

respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) Els nivells que es deriven de la configuraci6 15°2s°2p°3s*3p°4s'3d’ s6n

A) °Ds,°D,, Dy i'D,

B) °D;, °D,, °Dy, Dy, 'D,, 'D; i 'Dy
C) °Ds, ’Ds, °Dy, 'D,i'Dy

D) °Di'D

2 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions relatives als modes normals de vibracio és falsa:

A) Les coordenades normals es poden definir en un punt estacionari de la superficie d'energia potencial.

B) El hamiltonia que correspon al moviment de vibracié d'una molécula, en l'aproximacié harmonica, és
separable si s'expressa en coordenades normals.

C) Sempre hi ha 3N-6 modes normals de vibraci6 per a una molécula amb N atoms.

D) Les molecules no tenen perque vibrar segons un unic mode normal de vibracio.

3 (1 punt) Una molecula es diu que és un rotor simetric aplanat si

A L=1=1
B) L=1,<1.
C) L<I,=1

D) I,<1,< 1.
4 (1 punt) El métode del camp autoconsistent (SCF) és

A) el mateix que el métode Hartree-Fock.

B) un procediment iteratiu per resoldre 1’equacié de Fock.

C) un métode aproximat basat en el métode variacional lineal.

D) un métode aproximat basat en la teoria de pertorbacions per a nivells no degenerats.

5 (1 punt) Per a una molécula triatdmica no lineal les freqiiencies vibracionals d'equilibri sén v,; = 1532 cm™,
V., =725cm™ iv,; =431 cm’, la transici6 (0,2,0) < (0,0,1) sortira aproximadament a

A) 1881 cm™.
B) 1450 cm™.
C) 1019 cm™.
D) 431 cm™.
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6 (1 punt) Per a un i6 hidrogenoide les 3 primeres linies de la série espectral principal surten a les segiients
energies: 6,00; 7,11 17,50 u.a. A quina especie quimica correspon?

A) He'
B) Li*"
C) Be**
D) B4

7 (1 punt) Indiqueu els valors de les energies dels nivells, respecte a les dels termes espectrals, provinents de la
configuracié fonamental de 1’atom d’alumini.

A) —%Ah2,+Ah2

B) —AW’ +AR
C) +0

D) —Ah2,+%Ah2

8 (1 punt) La separaci6 energetica dels nivells rotacionals consecutius d’un rotor rigid esféric, quan J creix,

A) augmenta segons la seqiiéncia 2B, 4B, 6B, ...
B) disminueix.

C) és constant i igual a 2B.

D) és constant i igual a B.

9 (1 punt) Quin és el nivell rotacional més poblat de la molécula 'H*’Cl a 300K, considerant el model de rotor
rigid i que Re=1,275A ?

A)l=1
B)J=2
C)J=3
D)J=4

10 (1 punt) Indiqueu ’afirmaci6 incorrecta en relacid a I’espectre IR d’una molécula diatdmica corresponent a
la transicid v’=1 «v’=0:

A) Els pics de la branca P(AJ = —1) surten a freqiiéncies menors que els de la branca R.
B) Els pics de la branca R(AJ =+1) s’apropen quan augmenta J”.

C) Els pics de la branca P es separen quan augmenta J”.

D) Labanda Q(AJ =0) correspon al pic més intens i es troba al mig de les branques P i R.



~ Examen de Quimica Fisica 111
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Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacid de la questid. Les
questions en blanc no descompten. La puntuacio indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada questio):

1 (1 punt) D’una configuraci6 electronica com 1s*2s'2p' se’n deriven termes del tipus

A) doblet i quadruplet
B) singlet, doblet i triplet
C) singlet i triplet

D) doblet i triplet

2 (1 punt) Indiqueu quina de les seguents afirmacions és certa:

A) En un determinant d’Slater hi ha d'haver orbitals d'Slater

B) Un determinant d’Slater €s una funcid que és simetrica respecte al bescanvi dels electrons

C) En la diagonal principal d'un determinant d’Slater hi va un nombre d'spinorbitals igual a la meitat del
nombre d’electrons que té el sistema

D) Si es canvien dues columnes d'un determinant d’Slater canvia el seu signe

3 (1punt) Per a una molecula diatomica si es consideren dos estats electronics no degenerats corresponents a
una mateixa geometria,

A) l'energia electronica i la repulsid entre els nuclis son diferents

B) l'energia electronica €s la mateixa pero la repulsio entre els nuclis és diferent
C) l'energia electronica és diferent pero la repulsiod entre els nuclis és la mateixa
D) tant I'energia electronica com la repulsid entre els nuclis son iguals

4 (1 punt) Quin dels seguients termes no esta inclos en el hamiltonia electronic d'una molecula:

A) Energia cinetica dels electrons

B) Energia de repulsio dels electrons entre si

C) Energia d'atraccio dels electrons per part dels nuclis
D) Energia cingtica dels nuclis

5 (1 punt) La degeneraci6 d'un terme espectral ***'L d'un atom es pot determinar sempre:

A) Multiplicant 2S+1 pel valor numeric corresponent a L.

B) Multiplicant S per 2L+1.

C) Multiplicant 2S+1 per 2L+1.

D) Comptant el nombre de determinants de la configuracid de la qual prové.
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6 (1 punt) La geometria d'equilibri de la molecula HCN en el seu estat fonamental €s lineal. Indiqueu el nombre
de variables de les quals depen la seva superficie d'energia potencial i el nombre dels seus modes normals de
vibracio:

A) 3i3
B) 3i4
C) 4i3
D) 4i4

7 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions referides a una molecula polielectronica és certa:

A) En el metode Restricted Hartree Fock cada spinorbital esta ocupat per dos electrons

B) En el metode d’interaccid de configuracions la funci6 de prova variacional €s combinacio lineal
d'spinorbitals

C) En el metode Hartree Fock els orbitals virtuals no es fan servir en la construccid del determinant
d’Slater

D) En el metode d’interaccid de configuracions l'aproximacio a I'energia dona sempre un valor més baix
que l'energia exacta.

8 (1 punt) Com canvia aproximadament la freqiiencia de vibracid d’equlibri de I'H'*'I quan es reemplaca
I’hidrogen per deuteri?

A) Disminueix en un factor ~ V2
B) No canvia. Es la mateixa.

C) Augmenta en un factor ~ V2
D) Disminueix a la meitat.

9 (1 punt) La transici6 vibracional fonamental de la molecula '"H”CI apareix a 565 cm™. Calculeu de forma
aproximada la constant de forca de 1’enllag.

A) -19,325 N/m
B) +18,285 N/m
C) +19,325x 10" N/m
D) +18,285x 10 N/m

10 (1 punt) En el calcul de I’energia electronica de I’estat fonamental d’una molecula mitjangant 1’aproximacio
combinacié lineal de funcions de base ( 0 CLOA) del metode de Hartree-Fock

A) els orbitals moleculars s’escriuen com una combinacio lineal d’orbitals atomics

B) la funcid d’ona s’escriu com una combinacid lineal d’orbitals moleculars

C) la funcid d’ona s’escriu com una combinacio lineal de determinants d’Slater

D) és necessari un nombre infinit de funcions de base per trobar el valor exacte de 1’energia



@ b Examen de Quimica Fisica III
(test dels temes 4,5,61i 7)

@ Universitat de Barcelona Deparament de Quimica Fisica 21 de gener de 2015

Nom i cognoms: . . . . . . . . . . . . . . Grup:

Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les
respostes en blanc no descompten. La puntuacié indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qiiestio):

1 (1 punt) La constant rotacional d'equilibri d'una determinada molécula diatomica heteronuclear val 10 cm™.
Les segiients linies consecutives, extretes d'un espectre de microones, 60 cm™, 80 cm™ i 100 cm™ correspondran
respectivament a les transicions

A)1€0,2€0i3€0
B)2<¢ 1,3€2i4€3
0)3€2,4€3i5¢4
D)4€3,5€4i6€5

2 (1 punt) Un determinant de Slater té tantes files i columnes com

A) el nombre d'orbitals moleculars ocupats.

B) el nombre d'electrons de la molecula.

C) el nombre de funcions de base del calcul Hartree-Fock.
D) el nombre de nuclis més electrons de la molecula.

3 (1 punt) Si el primer potencial d’ionitzacié de 1'atom d'He val 0,9037 E,, I'energia de 1'estat fonamental de
l'atom d'He sera

A) -09037 E,
B) -14037 E,
C) -2.0000 E,
D) 29037 E,

4 (1 punt) Sabent que la freqiiéncia vibracional d'equilibri de la molecula 'H”CI és 2885,74 cm™', la freqiiencia
vibracional d'equilibri de la molécula *H*’Cl sera

A) 2065,65 cm’!
B) 2123.85 cm’
C) 2883,57 cm’!

1

D) 1478,62 cm’

5 (1 punt) Els termes espectrals corresponents a la configuraci6 15°2s°2p°3s*3p”3d’ s6n

A) ‘F,“D,*P,°F,’D, P, G, F, D, °P, S, D
B) °F,’D,’P,'F,'D, 'S

C) *F,*D, ‘P, ’F, D, P

D) °P,'D,'S
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6 (1 punt) Quins son els valors propis, expressats en u.a., de L i S per a la funcid6 d’ona

V= |1sa(1) 1sB(2) 2p00{(3)| que descriu I’estat en el que es troba un atom de liti.

A)O0,-1/2
B) 1, 0
C) 0,172
D)0, 1

7 (1 punt) Per a un electré en una determinada caixa de potencial unidimensional, la transicié observada de
menor freqiiencia és 2,0-10' s'. Quina és la longitud de la amplada de la caixa?

A) 1,3639-10 ¥ m
B) 6,7425-10"° m
C) 1,1678:10° m
D) 1,3485:10° m

8 (1 punt) Quin del segiients termes espectrals: 'S, 'P, 'G, S, ’P, D i °G, és d’esperar que sigui el fonamental
d’acord a les regles de Hund?

A) °D
B) 'G
C) °G
D) 'S

9 (1 punt) Quina de les segiients afirmacions sobre la funci6 de partici6 és falsa?

A) La funci6 de partici6 depen de la temperatura.

B) La funci6 de particié depen del volum del sistema i de la seva composicid.

C) Per a particules que no interaccionen, la funcié de particid del sistema es pot expressar com el producte
de funcions de particié moleculars per a totes les molecules del sistema.

D) El minim valor que pot adoptar la funci6 de partici6 és zero.

10 (1 punt) Indiqueu quina de les segiients afirmacions referents al metode d'interaccié de configuracions és
falsa.

A) Els calculs d'interaccid de configuracions es basen en el meétode variacional lineal.

B) L'energia obtinguda en el metode d'interaccié de configuracions pot estar per sobre de I'energia obtinguda
en el metode Hartree-Fock del qual es parteix.

C) En el metode d'interaccié de configuracions el nombre maxim de determinants que es poden usar depen
de la dimensi6 de la base utilitzada en el metode Hartree-Fock del qual es parteix.

D) L'energia obtinguda en el metode d'interaccié de configuracions sempre €s menor o igual a la energia del
metode Hartree-Fock del qual es parteix.



Examen de Quimica Fisica lll (test dels temes 4 i 5) 14 de gener de 2005
Departament de Quimica Fisica de la Universitat de Barcelona

Nom i cognoms:. . . . . . . . . . . . . . . . . . . ... .. Grup: .

Hi ha una sola resposta valida per a cada questio.

Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacio de la quiestio (les questions en blanc no descompt
La puntuacio6 indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet.

Les respostes a cada questio han de traslladar-se a I'encasellat segii@pigcules

Questions: 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Respostes de 'alumne:

Linia reservada per al professot

1.(1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguents, referents a I’ energia Hartree-Fock de la molécula Cg, €s
certa

A) Depen de lageometria que sempri per fer e calcul.

B) Es més baixa que |’ energia el ectronica exacta corresponent ala mateixa geometria.

C) Déna una aproximacio al’ energiade repulsid internuclear.

D) No es pot calcular.

2.(1 punt) Indiqueu €els termes espectrals que corresponen a la configuracié electronica 1s2 2s2 2p3 3sl de |'atom
d'oxigen.

A) 3S, 3, 3D, 1D, 3p, 1p

B) 3S, 3D, 3P

C) 45 2D, 2P

D) 4S, 2D, 2P, 2S

3.(1 punt) La funcio d’ ona completa (inclosa la part que depén de les coordenades nuclears) de la molécula 2Ho (el
nucli de deuteri té nombre quantic de spin 1) hade ser (indiqueu I’ opcio correcta):

A) simetricarespecte de |’ intercanvi de les coordenades dels electronsi simétricarespecte de I’ intercanvi de les dels
nuclis.

B) antisimetrica respecte de |’ intercanvi de les coordenades dels electronsi antisimeétrica respecte de I’ intercanvi de les
dels nuclis.

C) simétrica respecte de I’intercanvi de les coordenades dels electrons i antisimeétrica respecte de I’ intercanvi de les
dels nuclis.

D) antisimetrica respecte de I’ intercanvi de les coordenades dels electrons i simétrica respecte de I’ intercanvi de les
dels nuclis.

4.(1 punt) Quan sutilitza el métode Hartree-Fock restringit de capes tancades per calcular I'energia de dissociacio De
de lamolecula HCI sobté un valor superior al'exacte. Indiqueu larad d'aquest fet.

A) L'error del métode és més gran a distancies internucl ears elevades que en la geometriad'equilibri.

B) L'error del métode és més petit a distancies internuclears elevades que en la geometria d'equilibri.

C) El metode Hartree-Fock és variacional i, en conseqiiencia, déna energies superiors ales exactes.

D) El metode Hartree-Fock no es pot aplicar al calcul d'energies de dissociacié perqué només serveix per a estats
estacionaris.



5.(1 punt) Indiqueu quin dels seglients conjunts de parametres moleculars no canvia en fer substitucions i sotopiques
(lalletra D representa energia de dissociacié):

A) Re, Ug De

B) Re Ue, Ve

C) Re Be, De.

D) Ro, Bo, Do.

6.(1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions seguents, relatives a la geometria d'equilibri corresponent a un estat
electronic excitat d'una molécula, és certa.

A) Correspon aun minim de larepulsio internuclear per al'estat electronic considerat.

B) Correspon aun minim de la superficie d'energiapotencial U de I'estat electronic considerat.

C) Correspon a un punt de sella de la superficie d'energia potencial U de |'estat electronic considerat.

D) Essempreigua que lageometriad’ equilibri de |’ estat electronic fonamental.

7.(1 punt) Indiqueu quina de les relacions seguients, referents a una ona electromagnética monocromatica, €s
incorrecta (t és e periode):

A) v=1/A

B) v=cv

C) t=Uv

D) c=At

8.(1 punt) Per al’estat electronic fonamental de la molécula H-C=C—-H, el nombre de variables independents de la
funcio U (superficie d’ energia potencial) i el nombre de modes normals de vibracid son, respectivament (indiqueu
I’ opcio correcta)

A) 3i3

B) 6i6

C) 7i7

D) 6i7

E) 7i6

9.(1 punt) Indiqueu el nombre de determinants de Slater que corresponen ala configuracio electronica
1s2 2s1 2p2 352 d'un atom amb 7 electrons.

A) 8

B) 12

C) 19

D) 30

E) No es pot determinar perquée la configuracio és incorrecta.

101 punt) Les transicions entre els diferents nivells rotacionals de I'estat electronic i vibracional fonamental de la
moléculalineal CO, estan prohibides per dipol eléctric perque (indiqueu lajustificacio correcta):

A) estractad unamoléculalineal.

B) lamolécula no té moment dipolar electric permanent en la geometria d'equilibri.

C) no canviael moment dipolar eléctric en variar la coordenada normal corresponent.

D) lamoleculano té€ moment dipolar eléctric permanent en cap configuracio nuclear.
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Encercleu la resposta correcta. Les respostes incorrectes descompten 1/4 de la puntuacié de la qiiestid. Les
qiiestions en blanc no descompten. La puntuaci6 indicada esta referida a un total de 10 punts per al test complet
(hi ha una sola resposta valida per a cada qliestio):

1 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients és certa:

A) D’acord amb 1’aproximacié de Born-Oppenheimer, el moviment dels nuclis d’una molecula es veu
influenciat per I’estat electronic d’aquesta.

B) L’energia total d’una molécula és la suma del valor propi de I’equaci6 d’Schrodinger electronica més el
de I’equacid d’Schrodinger nuclear.

C) El metode d’interaccid de configuracions €s un metode pertorbatiu.

D) Qualsevol estat d’un sistema polielectronic amb un nombre parell d’electrons té configuracid
electronica de capes tancades.

2 (1 punt) La degeneracio del tercer nivell rotacional excitat de la molecula F; és:

A) 1
B) 3
() I
D) 7
E) Aquesta molecula no té estats rotacionals.

3 (1 punt) Diem que dos modes normals de vibracié d’una molécula poliatdmica s6n degenerats quan (indiqueu
I’opcié correcta):

A) tenen el mateix valor de I’energia.

B) tenen la mateixa freqiiéncia.

C) corresponen al mateix vector propi de la matriu de constants de forga.

D) corresponen a moviments dels nuclis en les mateixes direccions perd amb amplituds diferents

4 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients €s falsa:

A) En bescanviar les coordenades de posicié i d’spin de dues particules distingibles d’un sistema, el
quadrat del modul de la funci6 d’ona que el descriu no ha de canviar,

B) En bescanviar les coordenades de posicid 1 d’spin de dues particules idéntiques amb spin enter d’un
sistema la funcié d’ona que el descriu no ha de canviar.

C) En bescanviar les coordenades de posici6 i d’spin de dues particules ideéntiques amb spin semisenar d’un
sistema, el quadrat del modul de la funcié d’ona que el descriu no ha de canviar.

D) En bescanviar les coordenades de posicié 1 d’spin de dues particules ideéntiques d’un sistema, les
propietats fisiques d’aquest no han de canviar.
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5 (1 punt) Un sistema esta format per dues particules diferents amb moments angulars de modul al quadrat 2 1 6
unitats atdbmiques, respectivament. Indiqueu els valors que pot prendre el modul al quadrat del moment angular
total del sistema.

5,4,3,2

,7,6,5,4,3,2.

2,6,2.

6 (1 punt) Indiqueu quin és el terme espectral de 1’estat electronic fonamental de 1’atom de clor (Z = 17) i el
nombre de determinants d’Slater que li corresponen:

A) *P, 2 determinants.
B) *P, 6 determinants.
C) ’D, 5 determinants.
D) °D, 10 determinants.
E) S, 4 determinants.

7 (1 punt) Indiqueu quina de les afirmacions segiients referents al meétode de Hartree-Fock aplicat a una
molecula és falsa:

A) és un metode de tipus pertorbacional.

B) descriu correctament la repulsi6 internuclear.

C) utilitza un determinant d’Slater com a funcié d’ona electronica.

D) no descriu correctament la correlacio entre els moviments dels diferents electrons.

8 (1 punt) En irradiar una mostra gasosa formada per moltes molecules iguals que es troben en un estat estacio-
nari @, d’energia E, amb una ona electromagnetica monocromatica de freqiiencia v (indiqueu 1’afirmacio
correcta):

A) es produiran transicions a qualsevol estat @, d’energia E; que compleixi: |E,— El = hv.

B) es produiran transicions a qualsevol estat @, que compleixi: <<I) ; c;?a <I)l.> #0, on cAla és alguna de les

tres components cartesianes de 1’operador moment dipolar electric d’una de les molecules.
C) es produiran transicions a qualsevol estat @, que compleixi les dues condicions anteriors.

D) només es poden produir transicions si I’estat @, té una energia superior a E..
f i

9 (2 punts) La corba d’energia potencial U de la molécula 'H*’Cl [m('H) = 1,0078 m,,, m(*>Cl) = 34,9689 m,] en
I’estat electronic fonamental s’ajusta aproximadament a la funcié U(R)= De[l —e P (R_Rf)]z on B =1910"

m™”, D, =7,2-10"" J iR és la distancia internuclear expressada en metres. La freqiiéncia vibracional d’equilibri
(v,) del HCI que es dedueix d’aquesta corba és:

A) 90-10"* Hz
B) 3,7 Hz

C) 3000 Hz
D) 83-10"2 Hz



