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Todas as figuras encontram-se no final desta lista

1. Na Figura 1 sao apresentados espectros de niveis eletronicos ocupados das moléculas
metanol (CH3OH) e eteno (CyHy), em eV

(a) Quantos elétrons de valéncia tem a molécula de eteno? E a molécula de meta-
nol? Estao representados niveis de caroco? Identifique-os.

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

()

(d)

(e) Para o eteno, temos visualizagdes de dois orbitais moleculares na figura 2(I e
IT). Qual deles tem energia mais baixa? Justifique.

A partir desses espectros qual seria o potencial de ionizacao para estas moléculas?

Qual o tipo de hibridizagao dos orbitais do atomo de carbono no eteno?

2. A frequéncia de vibracao em uma determinada molécula é 0.42 x 10 Hz.

(a) Calcule a energia de ponto zero e explique o significado;
(b) Calcule a energia absorvida na transi¢do n=0 para n=1;

(c) A energia para transi¢ao entre estados mais altos é a mesma?
3. A constante de for¢a k entre os dtomos na molécula de CO ¢é de 1960N /m.

(a) Determine a massa reduzida dessa molécula.
(b) Calcule o quantum de energia vibracional.

(¢) Em que regiao de energias estd a absorgao capaz de fazer a molécula passar
do primeiro para o segundo estado vibracional? (micro-ondas, infra-vermelho,
visivel, ultra-violeta,...)

Dados: As massas dos atomos podem ser dadas em u.m.a. (unidades de massa
atomica), que equivale a massa m, de um préton ou m,, de um néutron. Neste
caso m(C) = 12 um.a., m(O) = 16 u.m.a..

4. A distancia de equilibrio entre os ntcleos de uma molécula de CO é de 0, 112nm,
assim seu momento de inércia I é de 1,14 x 10746 K g.m?.

(a) Determine as energias de transigao entre os primeiros trés niveis rotacionais da
molécula (0 — 1e 1 — 2).

(b) Compare com as energias da questao anterior. Em que regido de energias esté
essa absor¢ao? (micro-ondas, infra-vermelho, visivel, ultra-violeta,...)

5. Uma molécula pode vibrar de varias maneiras diferentes, mas sabemos que podemos
reproduzir qualquer dessas maneiras em termos de algumas vibragoes fundamentais,
ou modos de vibragao “normais”. Na figura 3 estao indicados, para as moléculas de
agua e metano, tipos de vibragao e listadas as energias aproximadas (em eV) e as
intensidades relativas de acoplamento com a luz (I) correspondentes.



(a) Use o conceito de dipolo elétrico molecular para explicar as variagoes de inten-
sidade de absorcao de luz da tabela.

(b) Comente o fato de o estiramento simétrico acoplar com a luz para a dgua, mas
nao para o metano.

(¢c) A 0 K qual seria a energia das moléculas de HoO e CH4?

(d) Usando os dados da tabela, chegue ao comprimento de onda e frequéncia de um
foton que possa fazer a molécula de dgua passar do primeiro para o segundo
estado vibracional. Em que regidao de energias estd essa absorgao? (micro-
ondas, infra-vermelho, visivel, ultra-violeta,...)

Formulario:
F =mi P =mio
v=wR=%R %:—w% w=+k/m
z(t) = Acos(wt + ¢) + B z(t) = Asin(wt + ¢) + B
w = %Z—g Loz = ana™
4 sin(az + b) = acos(az +b) - cos(ax + b) = —asin(az + b)
Fiy = GMmg Fp= - %e p=qd
Fp=qE E= _473501% D(sup) = Q(ei;t)
W= [F.df W = AK W = —AU
K =imu? U, = mgh U, = $ka?
Er=K+U V = FEd E=¢
c=¢ E =pc E = hf
Eiop =W + Ey p=nh/A AxAp, > I
22 () + V()0 (w, t) = ih D (a, 1) P(z) = [i(z)]?
g (@) + V@)(r) = B (o) Plab) = [, P(x)dz
B, = I n? Ey=(n+Hhf=n+Hhw B,=Z1L
E = h727“

Constantes Fisicas Selecionadas

G =6,67Tx 107" Nm?/kg* &5 =28,85 x 10712C?/Nm? 1/(4mey) ~ 9 x 10°Nm?/C?
me = 9,109 x 1073 kg e=1,6x1071*C my = 1,675 x 1072 kg
c=2,998 x 10%m/s h =6,626 x 10734J.5s = 4,136 x 10~ %eV.s

ap ~ 5,29 x 10~ tm




Unidades

Iml = 1em? Imin = 60s lem/s = 0,036km/h
Newton 1N = 1kg.m/s* Joule 1J = 1N.m Watt 1W = 1J/s
Volt 1V =1J/C Farad 1F = 1C/V Debye (nao SI) 1D =~ 3,3373°C.m
leV =1,6 x 107197 1J = 0,624 x 10Y¥%V  1lem™ =1,97 x 10~°eV
InX =107 X 1uX =107 X ImX =1073X
1IKX =10 X IMX =10% X 1GX =10° X, VX
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Figura 1: Espectros de niveis eletronicos ocupados das moléculas metanol (CH30H) e
eteno (CyH,), em eV,
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Figura 2: Dois orbitais moleculares do eteno.
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Estiramento  Estiramento
TeSOUA  pgsimétnico  Simétrico

Ovotswmous Enlrtfnemo
Simétrico
_ Agua H;O Metano CH;
|Energia[l__ [Tipo Energia[l _ [Tipo
0.23 2.9 |tesoura 0.17 1.7 | guardachuva
0.43 19.7 | estiramento assimétrico | 0.18 0.0 | dupla tesoura
{0.744 3.3 |estiramento simétrico | 0.38 0.07 | estiramento assimetrico |
0.40 0.0 |estiramento simétrico

Figura 3: Representacao dos modos normais para as moléculas de dgua e metano (as
setas representam esquematicamente o movimento colaborativo dos dtomos), e tabela de
energias (em eV) de primeira transi¢do para cada modo.



