Zadania kwalifikacyjne - magia estrow

Jan Nasieniewski

April 2025

Zadanie 1.

Opisz model atomu wodoropodobnego Bohra i pokaz, ze energie elektronu
sa w nim skwantowand]|

Zadanie 2.

Wprowadzenie

Funkcja falowa 1 to funkcja przypisujaca kazdemu punktowi rozwazanej
przestrzeni okreslona warto$¢ zespolona ﬂ Kwadrat modutu tej funkcji to ge-
stos¢ prawdopodobienstwa znalezienia czastki (w naszym przypadku elektronu)
w danym punkcie:

p(7) = (M (1)

My bedziemy rozwazaé uklady wieloelektronowe, a wigc dla n elektronéw ma-
my: ¢ : R3" — C. Zaktadamy, ze ¢ mozna przedstawié jako iloczyn tzw. orbitali
- funkcji falowych dla jednej pary elektronowej (czyli dwdch elektronéw réznia-
cych sie jedynie spinemE[):

=] ¢ (2)
k=1

Dla takich ukladéw gestosé prawdopodobienstwa interpretuje sie jako prawdo-
podobienstwo, ze znajdziemy czastke 1. w pozycji 71, czastke 2. w pozycji r3,
itd.:

[v(ri,75...) |2 = p(ri,73...)

2przyktadowo dla pojedynczej czastki w trzech wymiarach mamy: v : R% — C)
3formalnie stwierdzilibyémy, ze réznia sie one jedynie magnetyczng spinowsa liczbg kwan-
towg




Liczenie prawdopodobienstwa w akcji

Ponizej podano funkcje falowa orbitalu 2p, atomu wodoru:

1 r _r_
W(r,¢,0) = ———=—e€ 230 cost
( ) RV 327’(’@8 Go
gdzie ag = % to promien atomu Bohra, 6 to odleglosé (kat) zenitalna(y), a

¢ to odlegloéée(k@t) azymutalna(y); r to odleglo$é wybranego punktu przestrze-
ni od srodka ukladu wspolrzednych. Oblicz prawdopodobienistwo, ze elektron
znajdzie sie pomiedzy sferami o promieniach r1 = ag i 72 = 2ay.

Podpowiedz 3.:

Zadanie 3

Teoria reaktywnosci(Rysunek

e Elektrofile to ubogie w elektrony walencyjne indywidua chemiczne, na-
zywane czasami kwasami Lewisa, ze wzgledu na niedobér elektronéw [ﬂ
Elektrofilami moga by¢ czasteczki elektroobjetne, np. AlCl3, kwasy pro-
tonowe, np. HCI, HBr albo dodatnio natadowane jony, np. NOS, CI*.
Jesli tadunkiem dodatnim jest obarczony atom wegla, to caty ukltad na-
zywamy karbokationem.

Nukleofile to indywidua chemiczne obdarzone (czastkowym) tadunkiem
ujemnym. Nukleofilem moze by¢ anion, np. OH ~ lub elektroobojetna cza-
steczka, zawierajaca wolna pare elektronowa, np. HoO, N Hs. Aby zaszla
jakakolwiek reakcja czasteczki reagujace ze soba musza mieé¢ orbitale o
odpowiednich poziomach energetycznych - zapetniony orbital nukleofila i
pusty orbital elektrofila. Z reguly puste orbitale sa wysokoenergetyczne,
a zapelnione - niskoenergetyczne. Najlepiej oddzialywuja ze soba HOMO
(highest occupied molecular orbital) nukleofila i LUMO (lowest unoccu-
pied molecular orbital) elektrofila, poniewaz réznica energii pomiedzy tymi
orbitalami jest najmniejsza.

Najbardziej klasyczne reakcje w chemii organicznej to reakcje nukleofil - elek-
trofil

4Elektrony walencyjne to najbardziej energetyczne i najbardziej reaktywne elektrony w
danej czasteczce

Podpowiedz 1.:
Po!powie!z 2.
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(a) Wykres energetyczny orbitalﬂ od ich energii. Po lewej elektrofil,

po prawej nukleofil

Nukleofile:
* oddaja elektrony.
«  maja wysokoenergetyczne HOMO.

Energie HOMO nukleofila podnosi obecnoéé w jego
strukturze:

+  ladunku ujemnego.

* wolnych par elektronowych.

* wiazan podwojnych C=C.

* wiazan ¢ do elektrododatniego atomu.

Elektrofile:
*  przyjmuja elektrony.
* maja niskoenergetyczne LUMO.

Energie LUMO elektrofila obniza obecno$é¢ w jego

strukturze:

+ ladunku dodatniego.

*  pustych orbitali p.

*  wiazan podwojnych i pojedynczych do
elektroujemmnego atomu.

(b) cechy nukleofili i elektrofili

Rysunek 1: Wlasciwosci nukleofili i elektrofili
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Rysunek 2: Rozréznianie elektrofili od nukleofili

Rozré6znianie elektrofili od nukleofili

Powyzej (Rysunek [2)) zamieszczono trzy mechanizmy reakcji. Dla kazdej z
podanych reakcji wskaz elektrofil i nukleofil. Strzatki oznaczaja ruch elektronow;
tutaj znajdziesz wytlumaczenie wzorow szkieletowych

Zadanie 4.

Wytlumaczenie notacji

Alkohole (rysunek to zwiazki organiczne zawierajace jedna lub wiecej
grup -OH (grup hydroksylowych) polaczonych z atomem wegla.

Kwasy karboksylowe (rysunek to grupa organicznych zwiazkéw chemicz-
nych zawierajaca grupe -COOH (grupe karboksylowa).

-R to uogélniony zapis na reszte alkilowa (np. —CHsz, —CHy — CHy — C Hj)

Estry

Ester (rysunek [3c) powstaje m.in. jako produkt tzw. reakcji estryfikacji Fi-
schera (rysunek est to reakcja pomiedzy kwasem karboksylowym i alkoho-
lem. Jest ona katalizowana kwasem mineralnym (nieorganicznym) - np. H350;,.
Warunki kwasowe potrzebne do katalizy czesto oznacza sie jako "H™’.

Rozwiaz zadane ponizej problemy (rysunek . W problemie ¢ produkt re-
akcji zostal podany w ramce. Wskaz odpowiedni substrat
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(c) Ogdlny wzor estru
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(d) Schemat reakcji estryfikacji

Rysunek 3: Wzory i schematy

Draw the product of the following reaction:
Show starting materials and reaction conditions for how the ester below could be
using a Fischer if i
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Rysunek 4: Zadanie 4.



Zadanie 5

Moj stary to fanatyk estréw. Poméz mu prosze zsyntezowaé w piwnicy loctan
etylu. Przebieg reakcji:

CH;COoH + CH3CH,OH — CH3CO,CH>,CHs + HyO
e Chce on otrzymaé¢ 200g produktu.
e Wydajno$é reakcji wynosi 30%.

e Jest on rowniez koneserem denaturatu, w ktérym to stezenie alkoholu wy-
nosi 96% objetosciowych. Gestosé czystego alkoholu to 789 %. Objetosé
jednej butelki to pét litra.

e Jako zrédla kwasu octowego uzywa octu o stezeniu 20% objetoSciowych.
Gestodc czystego kwasu octowego wynosi 1,05 %5 Objetoé¢ jednej butelki
to pot litra.

e Zaloz, ze katalizatorem jest kwas siarkowy, ktéry ukradl Czeczenom. Ma
on go nieograniczony ilos¢.

e Aby reakcja zaszla z rozsadng wydajnoscia potrzebny jest 50% nadmiar
kwasu octowego i 70% nadmiar alkoholu.

Oblicz ile minimalnie musi on kupi¢ butelek odpowiednio kwasu octowego i
alkoholu etylowego.

Zadanie Dodatkowe

WyprowadZ wzor na energie elektronu w przyblizeniu semi-klasycznym ale
z uwzglednieniem efektow relatywistycznych, wiedzac, ze zachodzi:

e Regula kwantyzacji Bohra-Sommerfelda: § Ld¢ = nyh i § p,dr = n,h

e Relacja ped-energia: E? = (pc)? + (moc?)?

e sila oddzialywania jadro-elektron jest centralna (co z tego wynika?)

Rozwiazanie

UWAGA! Zadanie 1. i 2. maja na celu by¢ wprowadzeniem/racjonalizacja
pézniejszych konceptéw. Ich tresé nie znajdzie odzwierciedlenia w warsztatach.
Warsztaty beda sie skupialy na pracy doswiadczalnej. Teoria bedzie jedynie
uzupelnieniem.
Tres¢ podpowiedzi widaé zaznaczajac myszka i wklejajac w przegladarke.
W razie probleméw/uwag pisa¢ na adres janmareknas@gmail.com
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