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c=3x10"%cm/s; h=1.0546 x 10727 cm? g/s E, = hwyip (1/ + %) [1 — (1/ + %) Xe]
kp =8.62x 107° eV/K; kp = 0.6939 ~ 0.7 cm~! /K AE(v) = hwyip [1 — 2(v + 1)xe]
1A=10"%cm; Ny =6 x 102 mol~! Dy =~ %Vmax.hwvib(l — 2Xe)
f=1f/c; E=E/(2mch) De = Do + 3wy,

&

(J) = 5oz J(J +1) = BJ(J + 1)

N(EJ)) = (27 + 1)€fBJ(J+1)/kBT

Q1 - O espectro vibracional da molécula de HCI mostra as seguintes transi¢oes (em cm™!):

| vievy | 01| 12 | 23 |
| Avgs / cm™' | 2885.9 | 2782.1 | 2679 |

Com base nestes dados e usando a aproximacao do potencial de Morse, determine:

Q2 - Considere uma molécula diatomica X5 de um elemento X desconhecido. Sabe-se
que o comprimento de ligacdo da molécula é R, ~ 1 A. O espectro rotacional mostra uma
separacao de linhas com valor de 4 cm™!. Utilizando a aproximacao de rotor rigido, determine:

(a) [1.0] A energia dos trés primeiros niveis rotacionais da molécula (em cm™1).
(b) [1.0] A massa molar do elemento X.

(c) [1.0] O nivel rotacional mais populado a T=300 K.

Justifique todas as respostas.



Q3 - A figura abaixo mostra o espectro rovibracional da molécula de HCI (o eixo horizontal

estd em unidades de em™!). Com base no gréfico:

(a)

[1.0] Estime a frequéncia da
transicdo vibracional (em cm™!).
Compare com os dados da questao 1
e identifique a transicao vibracional.
Justifigue o seu procedimento.

[1.0] Estime o valor da constante do
espectro rotacional B do HCl (em
em~ ). Justifigue o seu procedi-
mento.

[1.0] Estime o comprimento de
ligacdo da molécula de HCl em A.
Massas molares: My = 1 g/mol e
Me; = 35 g/mol.
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