QFL1345-Fundamentos de Espectroscopia de Métodos Espectroscdpicos

Lista de Exercicios 3 — Espectroscopia Eletronica

1. Na figura abaixo, mostra-se uma representagao das ligagcdes m na molécula de etileno
(CH=CH>):
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Onde os dois l6bulos estio fora do plano descrito pelos &tomos. No estado fundamental
do etileno apenas os orbitais ligantes estao preenchidos. Determine o grupo pontual do
etileno e atribua a espécie de simetria (representagdes irredutiveis) para as ligagdes 7.

2. Construa as combinagdes lineares adaptadas a simetria dos orbitais moleculares do
trifluoreto de boro (BF3).

3. Considerando apenas os orbitais que participam da conjugagdo 7 (p,) do benzeno
(figura abaixo), construa o diagrama dos orbitais moleculares a partir das combinagdes
lineares adaptadas a simetria, verifique se a transi¢ao eletronica HOMO - LUMO (Eig =
Exy) € permitida por dipolo elétrico.

4. Considerando o anion alilico [H,CCHCH:]:
a) Qual a simetria dessa molécula?

b) Quais as simetrias (representagoes irredutiveis) dos orbitais moleculares do tipo w nessa
molécula?

¢) Verifique se hd pelo menos uma transi¢do permitida por dipolo elétrico entre esses
orbitais moleculares?

5. Quais as regras de sele¢do que explicam a ocorréncia das transi¢des eletronicas, e qual
a relagdo entre as regras de selecdio e os valores da absortividade molar (¢ / M™! cm™).



