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1o semestre de 2021
2“ Lista de Exercicios (parte 2)

A primeira linha Stokes e a primeira linha anti-Stokes do espectro Raman rotacional
de uma molécula diatdmica homonuclear estdo separadas por 24 cm™. Qual o valor
de sua constante rotacional?

No caso Raman, a regra de selegao vibracional continua sendo Av = £1, mas a regra
de selecdo rotacional muda para AJ = £2 . Isso da origem aos ramos O (Stokes) e S
(Anti-Stokes). Considere que a constante rotacional B é a mesma para ambos 0s casos
e despreze correcdes centrifugas e anarmoénicas. Deduza entdo as posi¢cdes das
transi¢des rovibracionais associadas a esses dois ramos.

O espectro Raman rotacional de uma molécula diatémica (HBr) foi medido resultando
numa linha Rayleigh localizada em 19430 cm™ e outras linhas observadas em 19345.2,
19379.12, 19480.88 e 19514,80 cm™. Calcule a constante rotacional B (em cm™) e
assinale esse valores as correspondentes transicdes observadas. Usando esse valor de
B determine qual o nivel rotacional J mais populado a temperatura de 300 K.
Metil-acetato e Etil-metanoato (ou etil-formiato) sdo isdbmeros, ou seja, tem a mesma
férmula quimica ( C,H,0, ) embora suas estruturas moleculares sejam distintas (veja a

figura abaixo).
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Figura 1: As moléculas a) metil-acetato e b) etil-metanoato.

A qual dessas duas moléculas se refere o espectro de NMR abaixo? Justifique.
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Figura 2: Espectro NMR do *H da molécula ( C,H.0,).

5) Considere o espectro de 13¢ da molécula de fulereno (Ce0 ). Quantas linhas NMR vocé
espera nesse espectro?

6) O espectro NMR do Oxigénio da molécula de CO3 possui dois picos distintos. Supondo
gue essa molécula é planar, como é sua geometria?



