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1. O potencial de Lennard-Jones, dado pela expressao U(r) = a[(2)* —2(2)%], é um
modelo matematico simples que representa a variacao de energia potencial de uma
molécula em fungao da distancia interatomica. Considere uma molécula descrita

por um potencial em que a = 3eV e b= 2A(Angstroms).

(a) Qual o significado de a ? e b 7 Determine analiticamente.

(b) Grafique a energia potencial U(r) nas unidades adequadas, indicando os valores
no ponto de equilibrio.

(c) Para quais valores de r os atomos se atraem ou se repelem?

(d) Qual o valor da energia potencial quando a distancia entre os 4tomos for muito
grande (r — 00)?

(e) O que acontece se a energia total da molécula é < 0eV/?

2. A energia de ionizacao do dtomo de potassio K é 4.4eV e a afinidade eletronica do
atomo de Cloro Cl é 3.7eV. Na figura 1 estao representadas energias de interagao
dos atomos de K e Cl em funcao da distancia interatomica.

(a) Quanto “custaria” a formacao dos fons infinitamente separados, a partir dos
atomos neutros?

(b) Identifique na figura a curva correspondente ao estado ligante, ou seja em que
se forma uma molécula.

(¢) Uma vez que os atomos formam uma molécula (KCl) é necessério ceder energia
ao sistema para separa-lo em atomos neutros. Estime a partir do gréafico a
energia e o comprimento de onda que deveria ter um féton para dissociar a
molécula.

(d) Qual a energia necesséria para separar a molécula em fons? Discuta.

3. Na figura 2 estao representadas esquematicamente duas combinagoes entre os orbi-
tais atomicos do atomo de hidrogénio na molécula de Hs, e as respectivas densidades
eletronicas resultantes 1%

(a) Discuta a ordem de energia para esses estados eletronicos.

(b) Esses estados sao diferenciados como “ligante” e “antiligante”: explique e dis-
cuta essa terminologia.

(c) Identifique na figura 2 qual a curva de energia potencial para cada combinagao.

(d) Dessa figura, qual a energia de dissociacao da molécula?
4. Na figura 3 estao apresentados esquemas aproximados de niveis eletronicos ocupados
das moléculas de agua e de metano, em eV, e um grafico experimental da medida

do potencial de ionizagado (IP) da molécula de metano (medida a partir da emissao
de fotoelétrons).



(a) Quantos elétrons de valéncia tem a molécula de dgua? E quantos tem a
molécula de metano? Todos os estados eletronicos estao representados?

(b) Explique o que significa serem as energias negativas.

(¢) O numero de atomos das duas moléculas é diferente, mas o nimero de niveis
(energias) é o mesmo: isto faz sentido? Por qué?

(d) Existe acordo tedrico-experimental para os resultados do metano? Interprete
e discuta.

(e) Qual a energia de ionizagao que vocé estimaria para a molécula de dgua? Qual
a frequeéncia do féton necessaria para promover essa ionizacao?

5. Na figura 4 sao apresentados esquemas aproximados dos espectros de niveis eletronicos
ocupados das moléculas amonia (NHj) e metanol (CH3OH), em eV.

(a) Quantos elétrons de valéncia tem a molécula de amonia? E quantos tem a
molécula de metanol? Estao representados niveis de carogo? Identifique-os.

(b) Para cada molécula, qual a energia e o comprimento de onda do féton incidente
que promova a ionizacao?

(c) Na figura 5 estao ilustrados orbitais moleculares de valéncia da molécula de
amoOnia para alguns de seus niveis eletronicos. Relacione cada um dos orbitais
ao diagrama de niveis correspondente, justificando sua resposta.

Unidades
Newton 1N = 1kg.m/s?* Joule 1J = 1N.m  Watt 1W = 1.J/s
Volt 1V = 1J/C Farad 1F = 1C/V  Debye (ndo SI) 1D ~ 3,3373°C.m
Eletronvolt 1eV = 1,6 x 107*J 1J = 0,624 x 10¥eV
Imol = 6,022 x 10?3 e~ 2,718
1pX = 10712X X = 109X 1uX = 106X
ImX =1073X 1kX = 103X, VX

Constantes Fisicas Selecionadas

G =6,67x 107 "Nm?/kg® &9 =8,85 x 10712C?/Nm?  1/(4mey) =~ 9 x 10°Nm?/C?

c=2,998 x 10%m/s e=1,6x10"1C h=h/(2n)
me = 9, 109 x 10731169 My, &My = 17 675 x 10*27[{:9 h = 67 626 % 10734(]‘8
ag = 0.0529nm
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Figura 1: Energia de interacao dos atomos de K e Cl em fungao da distancia interatomica
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Figura 2: Representacao de orbitais moleculares e energias potenciais para a molécula de
hidrogenio.
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Figura 3: Representacao do espectro de energia de niveis eletronicos ocupados das
moléculas de dgua e de metano, e medida de emissao de fotoelétrons para a molécula
de metano.
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Figura 4: Representacao do espectro de energia de niveis eletronicos ocupados das
moléculas de amoénia (NHj) e metanol (CH3OH).

Figura 5: Representacao de orbitais moleculares de valéncia da molécula de amoénia (NHs).



