PSI5005 Fotonica e Eletronica Molecular
Terceira lista de exercicios

1.- Classificar os modos normais de vibragcdo de uma molécula plana quadrada ML, de
um complexo octahedrico ML € de um complexo tetrahedrico MLy

2.- Para as moléculas do problema (1) determinar os modos normais ativos infravermelho
e Raman

3.- Considerar uma molécula constituida por trés atomos idénticos situados nos vértices
de um triangulo equilatero cuja simetria ¢ D3y,

(a) Determinar as simetrias de todos os orbitais simétricos que podem ser formados a
partir das funcdes atdmicas “s” e “p” respectivamente.

(b) Achar combinagdes lineares das fungdes atdmicas que constituam uma base de

fun¢des ortonormais.

4.- Considerar os orbitais moleculares (MOs) obtidos a partir de dois orbitais atdmicos
(AOs). Na condi¢ao de co-valéncia fraca (Hy; << Hj; — Hqg), determinar os niveis de
energia ligante e antiligante dos MOs. Determinar as fungdes de onda dos MOs em
funcdo dos orbitais AOs.

5.- Mostrar que o potencial adiabatico do problema E-e apresenta trés minimos quando
sdo consideradas as constantes vibracionais de segunda ordem.

(a) Calcular a posi¢ao dos trés minimos

(b) Determinar a energia de estabiliza¢do E;r



