KBantHo-xemujcke metoge (KXM). Tecr 22.06.2017.

Tect canpxu 20 muTama. 3a0KpyXyje ce jeaH MU BHUIIE TAYHUX OATOBOpa (ITUTamka MOTY HMaTH BHIIIE TAYHUX
oxrosopa). 3a cBaku (y HOTITYHOCTH) Ta4aH OATOBOP Ha MUTame ce Jo0uja +5 rmoeHa, 3a HeTayaH +2 aKo je
3a0KPY’KEH jeiaH TayaH uckas (of Buile Moryhe TaqHuX), MOJ] YCIOBOM Jia HHj€ 3a0KPY)KEH HEKH HeTauyaH
ncKa3. AKO je y HEKOM ITUTamy 3a0KpY)KeH OapeM jellaH HeTauyaH UcKa3 (4aK MaKo je 3a0KPY>KeH U HEKH TayaH)
nobwuja ce -1 moeH. 3a oaroBop ,,He 3HaM ™ moduja ce 0 moeHa.

1.V Behunu codTBepa 3a KOMITjyTalIMOHY XEMU]Y:

A) cBu pauynu cBux KXM cy ayromaTr3oBaHu oJ1 IOYeTKa JI0 Kpaja, B) Heke MeTojie ce pauyHajy
MOTITYHO ayTOMaTHU30BaHO, a 3a HeKe je moTpeOHo Behe 3Hame, B) HU jeqHa MeTona HUje
ayromarn3zoBaHa, cBe KXM mumajy gocra mapamerapa Koje KOpUCHUK Mopa (puHO nmoaemasaTy, I') He
3HaM.

2. Xemwujcke peakiyje n3Mel)y Mosekyma:

A) Op3uHE XEMUjCKUX PeaKIlhja ce€ MOTY OJIPETUTH CaMO €KCIIEPIMEHTATHO METO/IaMa XeMH]jCKe
kuHeTHKe, B) Op3uHe ce Mor'y OJIpeIMTH KaKo TEOPHU|CKH, TAKO U EKCIIEPUMEHTAIHO, B) camo
M0jeIMHAYHU MOJIEKYJIH ce Mory pauyHatu nomohy KXM, Tako fa ce peakiije He MOTy onucaTH, )
HE 3HaM.

3. 3a KXM notpebHo je na 3Hamo:

A) TadaH Opoj eJIeKTpOHA U TO BAJICHTHUX, OCTAJIO Hac He 3aHUMa, b) TadaH Opoj CBUX €JIEKTpPOHa,
OCTaJI0 HaC He 3aHUMa, B) caMo KoIMKO UMaMo jesrapa y cuctemy, I') Tauan Opoj je3rapa u eneKTpoHa
y cuctemy /1) He 3HAM.

4. KXM ce pauyHajy:

A) caMo HeopraHcka jequmena, b) camo oprancka jequmerna, B) 1 oprancka u Heopraacka
jeaumema, 1) HCKIbYYMBO BEJIMKH CUCTEMH, Kao IITO Cy IPOTenHH, J1) He 3HaM.

5. KXM Ttperupajy atome:

A) kao Ouijapcke Kyriie ca cuiama u3mel)y \BHX Hanuk criperama, b) kao Omimjapcke Kyrie ca
eNeKTPOCTaTHYKKM criiama u3mely mux, B) kao ckyI jesrpa u eJIeKTpoHa ca eJIeKTPOCTaTHYKUM
cunama usMely wux, ') He 3Ham.

6. KXM:

A) HeMajy HUKaKBe Be3€ Ca METO/I0M MOJIEKYJICKHX opouTana, b) Merona monekynckux opbutana je
mpereyda KBaHTHE xemuje, B) Merona Monekynckux opOuTania je jeqHa MeToaa KBaHTHE xemuje, ) He
3HaM.

7. I'naBuu 3agatak KXM je nponahu:

A) 1ITO MPUOIIKHY]E PEIICHE er3aKTHOM PElIeHkY (aKo O] €r3aKTHUM CMaTpaMo PEIIeHhe
[IpenuurepoBe jeAHAYNHE ca IyHUM XaMHJITOHHjaHOM), b) camo er3akTHa pemiema, B) pemiema koja
Cy UCTa Kao EKIEePUMEHTAIIHYU pe3yntaTth, [') He 3HaMm.




8. [epTypbannoHn MeTo| ce KOPUCTH:

A) na ce nohe o ersaktHor peniewa llpenunrepose jeanaunne, b) 10 NpuOIMKHOT peliekha Koje
“Ma caMo HIDKE BPETHOCTH €HEePTHja O] er3aKTHUX, B) 10 mpuOImKHIX perierma Koja UMajy MHOTO
Behe BpeHOCTH eHepruje of er3akTHuX, ') caMo kajia y XaMHITOHUjaHy TTOCTOjU JIOMUHAHTAH YJIaH,
) He 3HaM.

9. Ab initio metone KX cy MeTome koje ce:

A) U3BOJIe IUPEKTHO U3 TEOPHjCKUX NMPUHITUTA 03 yIIoTpede eKCIIepIMEHTATHNX MT01aTaka, b)
W3BOJIE IUPEKTHO U3 TEOPHjCKUX MPHUHLIUIIA Ca BPJIO MAIOM YIOTPeOOM eKCIIEpUMEHTATHHX MMoAaTaKa
pu aeuHICAkY XaMIIITOHHjaHa, B) eKcrIiepuMeHTaTHA TTOJIAIN ce KOPHUCTE Of ITOYeTKa J0 Kpaja
TOKOM MMIUIEMEHTaIHje OBHX MeTo/a, ) 3a0pameHo je KOPUCTUTH OMII0 KaKBe MaTeMaThiKe
anpokcumariuje, /1) He 3HaM.

10. Monekyiicke opOuTase ce 03HauaBajy:

A) pema yKyImHOM Opojy €JIeKTpOHa y CHCcTeMy; B) mpeMa \bHUX0BUM THUIIOBHMA cUMETpH]je; B)
IIOCTOj U JIBa HAUYMHA O3HaKa OpOHUTasia: MOJICKYJICKe OpOUTalIe IMHEAPHUX MOJICKYJIa Ce O3HAYaBajy Ha
jelaH Ha4Y¥H, a CBU IPYTH HEJIMHEAPHU MOJICKYJH Ha IPyTy Ha4YuH; [') He 3HaM.

11. Opburana je:

A) n-enexkTpoHCKa TaslacHa (pyHKIIWja, MpU ueMy N 03Ha4aBa yKyIlaH Opoj eJIeKTpoHa cuctema, b)
WCKJBYYHBO JIBOSJIEKTPOHCKA TalacHa pyHKIH]ja, B) jemHoeneKTpoHCKa TajdacHa (yHKIIH]ja, TPH YeMy
ce 3aHemapyje criuH, I') jeqHOenekTpoHCcKa TanacHa (yHKIHja KOja y3uMa y 003Hp M CIIMHCKO CTamke
enexTpoHa, JI) He 3HaM.

12. Aromcke opOuTalie Koje ce Hajuenihie KOpUcTe y KBaHTHO-XEMUJCKUM IIPpOpadyyHUMa:

A) omucyjy cTame jeJHOT eIeKTPOHA y HETO M0Jby CaMO BaJICHTHHX eJISKTpoHa, B) cagpike wiaHoBe
ca eKCIIOHEeHIHjaTHOM byHKImjoM THIa e(-X2), B) MHOXe ce HeKoM yraoHoM (YHKIIHjoM 1a Ou ce
nobuste opourane S, p, d, f, Tuma, I') p opburana ce 1o6uja kaaa ce raycoBcke (GyHKIHje TOMHOXKE
KOODPJMHATOM X WiH Y win Z, /1) He 3HaM.

13. Kox ROHF (restricted open-shell HF) meToze:

A) criapeHH eJIeKTPOHH JieJie UCTe pocTopHe opduTaie, b) ciapeHu elekTpoHr HEMajy HCTY
MIPOCTOPHY pacnojeny, B) npocropHa opbuTana UM 3aBUCH OJ TOTa J1a JIU je eNeKTpoH o win B, )
HajOprke ce pauyHa o] cBux Xatpu-DokoBux MeTona, /) HeMa ClIMHCKE KOHTaMHHAaIHje, D) BeoMa je
3Ha4ajHa CIMHCKa KOHTaMUHaluja, E) He 3HaMm.

14. Koju 41aHOBH y XaMHJITOHHjaHy MOJIEKYJIa IPEACTaBIbajy HajBehin npobiiem 3a periaBame, 300r
yera ce [lIpennHrepoBa jelHaYMHA HE MOXKE €r3aKTHO peniuTd. OmucaTH.



15. Meroze CI (Configuration Interaction) u MCSCF (Multiconfigurational SCF), o6e y3umajy 3a
poOHy GyHKIH]jy TrHeapHy KoMOuHanujy CiejTepoBuX JeTepMUHaHTH. Mel)yTum, ’UxoBa OCHOBHA
pasnuka je:

A) kox metone MCSCF He onTuMu3yjy ce opoutaine yayrap CiejTepoBux aerepMuHanTy, B) kon
metoae MCSCF ce ontumuzyjy u opoutane ynyrap Cnejreposux aerepmunanty, B) xon Cl metozne
ce KopucTH Bapujaronu meton, a kox MCSCF we, ') xon merone Cl ce ontumMu3yjy KoeQuIujeHTH
ucnpen CiejrepoBux nerepmunanty, a kon MCSCF we, /1) He 3HaM.

16. Kana 6u ce ykipyumiie cBe Moryhe kondurypanuje, mynu Cl meron je ekBuBanentan mynom CC
(Coupled Cluster) pauymy:

A) na, b) He, jep ce paau o paznmuuuTHM MeTonama, B) He, jep cBaku KX meron y3uma y 063up
pa3nuauTH OpOoj eIeKTPOHA 32 UCTH CUCTeM, |') He 3HaM.

17. bynyhu na ce tamacHe QyHKIH]e Koje ce J00Hjajy pelraBameM BpJIo KoMIDTHKoBaHUX KX merona
no6ujajy kao cyma Hu3a ClejTepoBUX ACTEPMUHAHTH, IPH YeMY Cy OpOHTalle YHYTap ACTepMUHAHTH
MeljycoOHO pa3nuuunTe:

A) He MOXe ce BuIlIe IeHUHUCATH MI0jaM MOJIEKYJICKe opouTaie, b) Moxe ce nebuHUCaTH IPUPOIHA
opbuTana Koja uMa momymeHocT oz 0 10 YKyITHOT Opoja eleKTpoHa y cucteMy, B) Moxe ce
neuHUCATH PUPOIHA OpOUTaia Koja MMa monymeHocT tadno 0, 1 wiu 2, I') Moske ce neduHucaTH
MpupoIHa opOuTaNa Koja mMa nomymeHocT o 0 o 2, pearnu 6poj, J1) He 3HaM.

18. Merona ¢ynkumonana rycrune (ADT):

A) yomTe He KOpHUCTH 110jam opbutane, b) Enepruja Monekya ce oapel)yje U3 enekTpoHcKe
I'YCTHHE, a He JIMPEKTHO U3 TanacHe QpyHkuuje, B) eHepruja je pyHKIMja eIeKTPOHCKE I'YCTHHE, a
eNeKTpOHCKa TycTHHa 3aBucH oJ] Kon-1llamoBux opburana, I') ersakran (pyHKIIMOHAI TYCTHHE jeCTe
no3Har, /) erzakran GyHKIHOHAN TYCTHHE HHUje T03HAT, D) HEe 3HaM.

19. Hekn QyHKIIMOHATHN TYCTHHE CYy M3BEJCHH U3 QyHJIaMEHTaIHEe KBAHTHE MEXaHUKE, a HEKH
napameTpu3oBameM (QyHKIHja 1a ce 100uje pe3yiTaT eKBUBaJIeHTaH ekcriepuMenTanHoM. Crora je
MeToa GYHKIIMOHA TYCTHHE:

A) uckspyunBo ab initio merona, b) uckbyunBoO cemuemnupujcka Meroaa, B) mocroje u ab initio u
cemuemrupujcke Bepauje DTa, I') He 3HAM.

20. IIpeanoctu DT merone:

A) eJIeKTPOHCKa I'YCTHHA je TPOIuMeH31uOoHa (yHKIMja KOOpauHaTa, b) Mory ce koMOMHOBATH
byHKIIMOHAN, KOPUCTUTH U 1eo XD onepaTtopa, B) yorire ce He Mopa Kopuctutu 6a3Hu cet , ') He
MOpajy ce BUIIE KpeupaTH HOBH (YHKLMOHAIH, jep Cy nocTojehin cacBUM T0OBOJHHM 32 OITUC CBUX
MIO3HATHX CUCTeMa, []) He 3HaMm.



