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1. Decomponha as seguintes representagoes em seus componentes irredutiveis:
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2. Num calculo de orbitais moleculares para a molécula de H,O usando uma base minima de
orbitais atémicos (1sp,, 1Su,, 150, 2pz0, 2Py0, 2p-0), sem o uso de simetria, obteremos
um determinante 7 x 7. Obtenha a representacao redutivel, decomponha-a em seus
componentes irredutiveis e comente sobre o determinante que seria obtido empregando a
simetria molecular.
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. Repita o problema anterior, usando a molécula de NHj.
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. Trabalhe com a molécula de naftaleno no grupo pontual Cy, (eixo Cy perpendicular ao
plano molecular), que é um subgrupo do grupo de simetria total da molécula. Considere
apenas os orbitais p que participam da formacao dos orbitais moleculares 7. Obtenha
a representacao que essa base forma e, se necessario, decomponha nos componentes
irredutiveis.
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. Mostre que se usarmos um orbital 2p, em cada atomo de carbono como base para uma
representacao (redutivel) do benzeno (Dgy,), teremos: I'e(q =6000 —20000 —6 0 2.
Obtenha a representacao irredutivel.

D

. Mostre que se usarmos um orbital 2p, em cada atomo de carbono como base para uma
representagao (redutivel) do ciclobutadieno (Dyy,), teremos: I'e(q =4000 —200 —4 0 2.
Obtenha a representacao irredutivel.

7. Usando as tabelas de caracteres, determine a correlacao entre as espécies dos grupos e
subgrupos: (a) C4U — 04, (b) Dgh — D3, (C) D5d — C5U.
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Decomponha, se necessarios, os seguintes produtos diretos nas representagoes irredutiveis
dos grupos pontuais correspondentes: (a) Cy, : Az X By X By; (b) Cs, 0 A X Ay X E; ()
CG'U . BQ X E1~

A parte espacial dos termos espectroscopicos de estados moleculares pode ser determinada
pelo produto direto dos orbitais moleculares unicamente ocupados na configuragao eletro-
nica do estado eletronico em questao. Determine a parte espacial dos termos moleculares
das seguintes configuracoes eletronicas: (a) Cy, : a?bjbl; (b) Cs, : adel, €%; (c) Ty : adel,
eltl.

O estado fundamental das moléculas (Cy,) NO, e ClO, sdo ?A; e 2By, respectivamente.
Para a molécula de O,, o estado fundamental é 32;. Quais estados serao permitidos por
transigoes controladas por (a) dipolo elétrico e (b) dipolo magnético? Lembre que o dipolo
elétrico transforma-se como translagoes e, o magnético como rotacoes.

Demostre que todas as integrais [ ¢’ H serao iguais a zero quando v’ e 1 pertencerem a
representacoes irredutiveis distintas.



