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Proba de baraj - STRUCTURA

1. (2 puncte) Se considera o molecula diatomica. Pentru fiecare dintre cazurile (A)-(E) date mai jos indicati
daca integrala de acoperire (notata S) a celor doi orbitali atomici este pozitiva, negativa sau zero. Precizati care
este semnificatia fizica pentru $<0, $>0 si respectiv S=0.
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2. (3 puncte) Desenati si denumiti orbitalul molecular HOMO pentru urmatoarele specii:
a)N2";b)B2;¢) 0, ;d)Hy .

3. Se considerd molecula diatomica de monoxid de carbon.
a) (2 puncte) Scrieti pe foaia de concurs diagrama de orbitali moleculari ai monoxidului de carbon prezentata
mai jos si completati-o cu numele orbitalilor moleculari si electroni.
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b) (1 punct) Desenati orbitalul molecular LUMO al monoxidului de carbon. Explicati forma acestuia.

Natura orbitalilor moleculari (lianti, antilian{i sau de nelegaturd), precum si energiile lor pot fi aflate
experimental cu ajutorul spectroscopiei fotoelectronice. Spectroscopia fotoelectronica consta in iradierea unei
probe cu energie mare (UV pentru electronii de valenta sau raze X pentru electronii din straturile interioare) si
analiza energiei cinetice a electronilor indepartati. Deoarece energia se conserva, energia fotonului incident hv
trebuie sa fie egala cu energia de ionizare (/) a moleculei si energia cinetica a electronului expulzat:
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Spectrul fotolectronic consta n benzi a caror pozitie indicd energia de ionizare. Daca o banda nu prezinta
structura find de vibratie ea corespunde ionizarii unui orbital molecular de nelegatura. Orbitalii moleculari de
legatura si cei de antilegdturd au structura fina. Distanta dintre picuri permite aflarea frecventei de vibratie a
legaturii.

Frecventa de vibratie este data de relatia:
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unde k reprezinti constanta de forta si p masa redusi. Frecventa de vibratie a CO este 2180 cm™.

(¢) (2.5 puncte) Identificati caror specii le corespund benzile din spectrul fotoelectronic UV al CO dat mai jos.
Scrieti configuratia electronicd pentru fiecare specie. Justificati raspunsul. Care este valoarea energiei
orbitalulut HOMO in CO? Dar a lui LUMO?
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d) (2.5 puncte) Scrieti structura Lewis pentru CO si corelati-o, acolo unde este posibil, cu diagrama de orbitali
moleculari.

Indicatie: Puteti redacta raspunsul sub forma: perechea de electroni sigma din formula Lewis corespunde
electronilor din orbitalul molecular...; similar si pentru ceilalti electroni.

e) (2 puncte) Care din urmiitoarele mirimi se modifici daci in loc de 12CO avem “CO: ordinul de legituri,
frecventa de vibratie, energia de disociere Do, energia de disociere D.? Explicati. Semnificatia energiilor
de disociere Do si De este data in figura de mai jos.

Indicatie: Puteti folosi formule de definitie etc pentru a raspunde, dar nu sunt necesare calcule numerice.
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