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1. Considere a molécula piridina mostrada abaixo e pertencendo ao grupo C2V.  
 
a) Obtenha a simetria de todos os modos normais de vibração.  
b) Você poderia esboçar graficamente o movimento dos átomos num modo de simetria a1? 
c) Quais desses modos em a) são ativos no infravermelho?  
d) Quais desses modos em a) são ativos em Raman? 
 

 
 
2. A estrutura eletrônica da piridina tem a seguinte distribuição de orbitais:  
(core)...b12 b12 a22 | b10 a2 0 a10 ; ou seja o orbital a2 é o mais alto ocupado (HOMO) e o orbital 
b1 é o mais baixo desocupado (LUMO).  

a) Qual a simetria total do estado fundamental?  (Notação 2S+1G ) 
b) Qual a simetria do primeiro estado ionizado? 
c) O primeiro estado excitado envolve a promoção de um elétron do orbital a2 para o 

orbital b1: (core)...b12 b12 a21 | b11. Qual a simetria total desse estado?  
d) A transição do estado fundamental obtido em a) para esse estado excitado obtido 

em c) é permitida ou probida?  
Explique suas respostas.   

3. a) Utilize o método de Hückel para obter as energias dos orbitais moleculares da     
          molécula C3H3N (abaixo) , assumindo  

  

b) Qual o spin total do estado fundamental? Justifique.  
c) Qual o spin total do primeiro estado ionizado C3H3N+ ? Justifique.  
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4. Um cálculo Hartree Fock  para o átomo de He (utilizando um certo conjunto de funções 
base) resultou na energia total ET = -2.85998 h e nas seguintes energias dos orbitais 
e1 = - 0.91759 , e2 = + 0.18571 e e3 = + 1.17242 h (1 hartree = 27,21 eV). 
a) Obtenha uma estimativa da energia de repulsão elétron-elétron. 
b) Como você compara a energia do orbital 1s do He com o valor obtido usando um sistema 
hidrogênico sem interação elétron-elétron (tratado na unidade 1 do curso). 
c) Como você compara a energia do orbital 1s do He com o valor obtido usando o método 
variacional (tratado na unidade 1 do curso). 
Explique suas soluções.   
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