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结构化学
一、选择题（20分） 

1、链状共轭分子CH2CHCHCHCHCHCHCH2中
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电子的运动可用一维箱模型来描述，一维箱的箱长a=8 Rc-c，该分子的基态能量为---------- (    )
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2、Heisenbeig测不准关系式，下列表述哪些是正确的---------- (    )
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3、氢原子体系中，试判断下列波函数哪些是算符
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的本征函数----------- (    )
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4、单晶电子衍射花样中可能出现三重轴的晶体是---------- (    )
A.  四方    B.  立方    C.  正交     D.  六方
5、某一分子属于
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点群，下列哪些说法是正确的---------- (    )

A. 该分子有极性，有旋光性    B. 该分子无极性，有旋光性
C. 该分子有极性，无旋光性     D. 该分子无极性，无旋光性
二、 填空题（20分） 

1、富勒烯
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是对称性最高的分子，它所属点群是                            。
2、简并态是指能量相等的不同状态。氢原子体系，当n=2时，简并态包括        。
3、微观实物粒子具有波粒二象性，实物粒子的波长公式为                   。

4、晶体和准晶体在对称性上的区别是                                          。
5、X射线衍射中，Bragg方程讨论衍射方向，写出Bragg方程的两种表达形式

                                                           。
三、 简答题 （25分）

1、原子光谱在外磁场下发生分裂，这种现象叫Zeeman效应。谱线的分裂对应着内部能级的分裂，简述弱磁场下原子内部能级的变化。
2、微观体系，两个力学量具有相同本征函数的条件是什么？
3、简述红外光谱、远红外光谱、紫外可见光谱分别对应分子中的哪些运动。
4、如何从量子数角度描述Pauli不相容原理。
5、X射线衍射中，衍射指标和晶面指标的对应关系是什么。
四、 计算题（20分）

1、（10分）作为近似，苯可以视为边长为0.28nm的二维方势箱，若把苯中π电子看作在此二维势箱中运动的粒子，试计算苯中成键电子从基态跃迁到第一激发态的波长。
2、（10分）Y型分子筛属立方晶系，空间群为
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，其晶胞参数为a=2460pm,晶胞组成为
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（1） 说明该分子筛晶体所属的点群和空间点阵类型；

（2） 说明该分子筛的宏观对称元素和特征对称元素；

（3） 计算硅铝比；

（4） 已知该分子筛的密度为1.95gcm-3,求晶胞中结晶水的个数。 
五、 思考题 （15分）

1、量子理论在实际中应用十分广泛，比如电镜的基本原理是电子具有波性，扫描隧道显微镜（STM）是隧道效应的应用。任选其一，简述其原理。（7分）
2、就你所熟悉领域，试述某种材料的结构及其对应性能。（8分）
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