中国科学院长春应用化学研究所
二O一O年攻读博士学位研究生入学考试试题

分子光谱
1、 （19分）CH3CN的光谱数据为：2999、2942、2249、1440、1376、1124、918和380cm-1。这些谱带分别来源于哪种振动（前5个谱带每答对一个为2分、后3个谱带为每个3分）
2、 （21分）某有色化合物在可见区有一吸带在460nm，用Ar+激光488nm激发时，所得光谱为一强而宽的谱带，而未出现拉曼光谱特有的锐带，为什么?(6分)若改用Ar+的514.5nm或半导体激光中的780nm和Nd:YAG的1046nm来激发都能得到正常的拉曼光谱，但谱线强度不同，按所得谱线强度对三种激发光排序。（5分）为什么？（10分）
3、 （20分）非线性分子的简正振动数为3n-6，n为分子中的原子数，为什么亚甲基CH2的基因频率除了～2920cm-1和～2850cm-1的伸缩振动、～1460cm-1的变角振动外，还在720～780 cm-1出现一种振动，在～1330 cm-1和～1270 cm-1出现另两种振动，这3种振动的简振模式是什么？（每个4分）CH2按3n-6规则只有3个简正振动，现在有6个，为什么？（8分）
4、 （15分）〔CO（NH3）5SO4〕Br；K2SO4；
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都有SO4，在S-O伸缩振动区红外光谱出现1、2和3条，各对应哪种化合物？（每个5分）
5、 （25分）Fe(CO)3(PФ3)2配合物有六种可能的几何配置，请画出（每个1分），每个几何结构所属点群是什么？（每个2分）而Fe(CO)3(PФ3)2的红外光谱在C=O 区只出现一个谱带，它又属于哪种结构？（7分）
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