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Introdugdo a Fisica Atdmica e Molecular (4300315)
Professor: Sylvio Canuto
Monitor: Julio Ruivo

Local: https://zoom.us/j/198853668
Terceira Prova (19/07/2021)

1. Considere a molécula piridina mostrada abaixo e pertencendo ao grupo Cyy.

a) Obtenha a simetria de todos os modos normais de vibragao.

b) Vocé poderia esbocar graficamente o movimento dos atomos num modo de simetria a1?
¢) Quais desses modos em a) sdo ativos no infravermelho?

d) Quais desses modos em a) sdo ativos em Raman?
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2. A estrutura eletrdnica da piridina tem a seguinte distribuicdo de orbitais:
(core)...b1? b1% a;? | b1°a2%a1°. ou seja o orbital a; é o mais alto ocupado (HOMO) e o orbital
b1 é 0 mais baixo desocupado (LUMO).

a) Qual a simetria total do estado fundamental? (Notagdo 2°*'T" )

b) Qual a simetria do primeiro estado ionizado?

c) O primeiro estado excitado envolve a promogdo de um elétron do orbital a; para o
orbital bi: (core)...b1? bi? a,t | bi'. Qual a simetria total desse estado?

d) Atransicdo 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 Hiickel para obter as energias dos orbitais moleculares da
molécula C3H3N (abaixo) , assumindo

Becc =B, Pen=2P e an=oc = a.

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 célculo Hartree Fock para o atomo de He (utilizando um certo conjunto de funcdes
(1,5)  base) resultou na energia total Er = -2.85998 h e nas seguintes energias dos orbitais

€1=-091759,€=+0.18571 e€3=+1.17242 h (1 hartree = 27,21 eV).
a) Obtenha uma estimativa da energia de repulsdo elétron-elétron.
b) Como vocé compara a energia do orbital 1s do He com o valor obtido usando um sistema
hidrogénico sem interagao elétron-elétron (tratado na unidade 1 do curso).
(0,5) c) Como vocé compara a energia do orbital 1s do He com o valor obtido usando o método
variacional (tratado na unidade 1 do curso).
Explique suas solugdes.

(0,5)
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