4300315 — Introdugao a Fisica Atomica e Molecular - Prova P2 - 1s/2015

Notagao para multipletos (moléculas):
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K(R) = (palL|op) = [ d*Fe* (r3) oo (1)

Q1 - [0.5] Escreva a expressao do orbital molecular o, da molécula de Hy em termos dos
orbitais atomicos 1s na aproximagao LCAO.

[1.0] Derive uma expressao para a energia deste orbital em termos de parametros da
molécula, energia dos orbitais 1s e de integrais indicadas no formulério acima (nao é necessario
calcular as integrais).

Q2 - Considere a configuracao O’;O}L da molécula de Hy na aproximacao LCAQO.

(a) [1.0] Determine os multipletos presentes nesta configuragao.
(b) [0.5] Use as regras de Hund para determinar o multipleto de mais baixa energia.

(c) [1.0] Escreva o estado de dois elétrons encontrado no item (b) em termos dos orbitais
atomicos e dos estados de spin.

Q3 - Com base na Teoria do Orbital Molecular e na aproximacao LCAQO, determine a con-
figuracao do estado fundamental (faga um desenho esquematico), o multipleto correspondente
e a ordem de ligagao b das seguintes moléculas diatomicas:

(a)[1.0] G35 (D)[1.0] Ny (c)[1.0] Oy
Obs: Justifique seu procedimento e conclusoes.

Dados: C: Z =6, N: Z=7,0: Z=8,F: Z=09.



Q4 - Considere o sistema m-conjugado mostrado na figura abaixo. Usando a aproximagao
de Hiickel:

(a) [1.0] Monte o determinante secular para este \ /

sistema.

(b) [1.0] Encontre as energias dos estados molecu- || ||

lares. / \

(c) [1.0] Calcule a Energia de Ligagao e a Energia H H
de Deslocalizagao.




