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Com base na teoria de orbitais moleculares desenvolvida em aula, qual é sua previsdo para a existéncia ou
ndo da molécula C,? Justifique.

Com base na teoria de orbitais moleculares desenvolvida em aula, o que se deve esperar para a ordem
relativa dos comprimentos de ligacéo e das energias de ligacdo do O,*, Oz, 0,7, € 0> ?

Com base na teoria de orbitais moleculares desenvolvida em aula, discuta a ligagcdo na molécula de CO.

Com base na teoria de orbitais moleculares desenvolvida em aula, qual deve ser a ordem de estabilidade
relativa entre Nz, No* e N2~ ?

Para a molécula de CO a temperatura de 300 K, determine a populacdo dos primeiros trés estados
rotacionais; idem para os estados vibracionais. Para quais estados corresponde a transicao rotacional mais
intensa? Como esses resultados se a temperatura for alterada para 1000 K?

Esboce uma justificativa matematica para o fato de que uma molécula precisa ter um momento dipolar
permanente para que possam ocorrer transicdes rotacionais. Expresse esse problema de forma mais
rigorosa deduzindo a regra de selecéo para esse tipo de transicao.

Trés linhas consecutivas no espectro rotacional do H"®Br sdo observadas em 84,544, 101,355 e 118,112

cm~!. Atribua as linhas as transi¢des (J" — J') apropriadas e determine os valores de B, D e da distancia
internuclear.

No espectro de rotacdo puro do gas H*Cl, observa-se que as linhas em 106,0 cm™' e 233,2 cm™! tém
intensidades iguais. Qual é a temperatura do gas? B = 10,6 cm™!, ks = 0,695 cm™! K

A frequiéncia mais baixa de absorcdo de um espectro rotacional puro do *2C3S ocorre em 48991,0 MHz.
Determine a distancia de ligagdo no ?C*?S.

Ache Jmax para a molécula de H*Cl a 300 K e a 1000 K. B.= 10,59 cm™' e ks = 0,695 cm™' K

Qual é a diferenca entre frequiéncia harmonica e frequéncia fundamental? Qual é a relacdo quantitativa
entre elas?

Que interagdes fisicas determinam o valor da constante de forca de uma molécula?

Como a substituicdo isotopica afeta a constante de forca, a freqiiéncia vibracional e a energia do ponto
zero de um sistema descrito por um oscilador harménico? llustre numericamente seus dados para 0 caso
do sistema HCI / DCI.

Qual é a regra de selecdo para transi¢Oes vibracionais? Qual das transi¢des deve ser mais intensa: 1< 0
ou2«—0?

Conhecida a freqiiéncia harménica (o _= 2.886 cm!) do H*CI, determine a frequéncia correspondente

para a espécie 2D*CI. Qual dessas moléculas tem a maior distancia internuclear de equilibrio? E a maior
constante de forga?

Esboce, de forma comparativa, as curvas de energia potencial (energia versus distancia internuclear) para
as moléculas HF (we = 4138 cm™!, Do = 566 kJ/mol) e H*Br (we = 2649 cm!, Do = 363 kJ/mol).
Destaque nelas os niveis (espacamentos vibracionais).



