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1. Na Figura 1 são apresentados espectros de ńıveis eletrônicos ocupados das moléculas
metanol (CH3OH) e eteno (C2H4), em eV .

(a) Quantos elétrons de valência tem a molécula de eteno? E a molécula de meta-
nol? Estão representados ńıveis de caroço? Identifique-os.

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

(c) A partir desses espectros qual seria o potencial de ionização para estas moléculas?

(d) Qual o tipo de hibridização dos orbitais do átomo de carbono no eteno?

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

2. A frequência de vibração em uma determinada molécula é 0.42× 1013Hz.

(a) Calcule a energia de ponto zero e explique o significado;

(b) Calcule a energia absorvida na transição n=0 para n=1;

(c) A energia para transição entre estados mais altos é a mesma?

3. A constante de força k entre os átomos na molécula de CO é de 1960N/m.

(a) Determine a massa reduzida dessa molécula.

(b) Calcule o quantum de energia vibracional.

(c) Em que região de energias está a absorção capaz de fazer a molécula passar
do primeiro para o segundo estado vibracional? (micro-ondas, infra-vermelho,
viśıvel, ultra-violeta,...)

Dados: As massas dos átomos podem ser dadas em u.m.a. (unidades de massa
atômica), que equivale à massa mp de um próton ou mn de um nêutron. Neste
caso m(C) = 12 u.m.a., m(O) = 16 u.m.a..

4. A distância de equiĺıbrio entre os núcleos de uma molécula de CO é de 0, 112nm,
assim seu momento de inércia I é de 1, 14× 10−46Kg.m2.

(a) Determine as energias de transição entre os primeiros três ńıveis rotacionais da
molécula (0 −→ 1 e 1 −→ 2).

(b) Compare com as energias da questão anterior. Em que região de energias está
essa absorção? (micro-ondas, infra-vermelho, viśıvel, ultra-violeta,...)

5. Uma molécula pode vibrar de várias maneiras diferentes, mas sabemos que podemos
reproduzir qualquer dessas maneiras em termos de algumas vibrações fundamentais,
ou modos de vibração “normais”. Na figura 3 estão indicados, para as moléculas de
água e metano, tipos de vibração e listadas as energias aproximadas (em eV) e as
intensidades relativas de acoplamento com a luz (I) correspondentes.
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(a) Use o conceito de dipolo elétrico molecular para explicar as variações de inten-
sidade de absorção de luz da tabela.

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

(c) A 0 K qual seria a energia das moléculas de H2O e CH4?

(d) Usando os dados da tabela, chegue ao comprimento de onda e frequência de um
fóton que possa fazer a molécula de água passar do primeiro para o segundo
estado vibracional. Em que região de energias está essa absorção? (micro-
ondas, infra-vermelho, viśıvel, ultra-violeta,...)
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Constantes F́ısicas Selecionadas

G = 6, 67× 10−11Nm2/kg2 ε0 = 8, 85× 10−12C2/Nm2 1/(4πε0) ≈ 9× 109Nm2/C2

me = 9, 109× 10−31kg e = 1, 6× 10−19C mn = 1, 675× 10−27kg
c = 2, 998× 108m/s h = 6, 626× 10−34J.s = 4, 136× 10−15eV.s
a0 ≈ 5, 29× 10−11m
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Unidades

1ml = 1cm3 1min = 60s 1cm/s = 0, 036km/h
Newton 1N = 1kg.m/s2 Joule 1J = 1N.m Watt 1W = 1J/s
Volt 1V = 1J/C Farad 1F = 1C/V Debye (não SI) 1D ≃ 3, 33−30C.m
1eV = 1, 6× 10−19J 1J = 0, 624× 1019eV 1cm−1 = 1, 97× 10−5eV
1nX = 10−9 X 1µX = 10−6 X 1mX = 10−3X
1KX = 103 X 1MX = 106 X 1GX = 109 X, ∀X

Figura 1: Espectros de ńıveis eletrônicos ocupados das moléculas metanol (CH3OH) e
eteno (C2H2), em eV .

Figura 2: Dois orbitais moleculares do eteno.
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Figura 3: Representação dos modos normais para as moléculas de água e metano (as
setas representam esquematicamente o movimento colaborativo dos átomos), e tabela de
energias (em eV) de primeira transição para cada modo.
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