5930300 — Quimica Quantica
Lista 3

1. Use a teoria do orbital molecular para explicar porque a energia de dissociagao do Ny ¢é
maior que aquela do NI, mas a energia de dissociacao do OF é maior que a do Os.

2. Preveja as estabilidades relativas das espécies No, NI e N; .
3. Determine o termo espectroscépico do estado fundamental de Oq, No, N5 e OF .

4. Na aproximacao de Born-Oppenheimer, assumimos que devido a enorme diferenca de
massa entre os nucleos e os elétrons, os elétrons podem se ajustar essencialmente ins-
tantaneamente a qualquer movimento nuclear e, portanto, temos uma tnica energia bem
definida, E(R), a cada separacao internuclear R. Dentro desta mesma aproximagao, E(R)
¢ o potencial internuclear e é o potencial no qual os nicleos vibram. Com base nesta ideia,
justifique porque, dentro da aproximacao de Born-Oppenheimer, a constante de forca é
independente de substituicao isotépica. Empregando esta mesma linha de raciocinio, e
dado que a energia de dissociacao para o Hy é Dy = 432,1 kJ mol~! e que a frequéncia
vibracional fundamental v é 1,319 x10' s~!, calcule Dy e v para a molécula de deutério,
D,. Note que a energia de dissociacao observada ¢ dada por:

1
DO = De_ §hl/

em que D, é o valor de E(R) em R..
5. Discuta as propriedades de ligagao de Fy e F3 usando a teoria do orbital molecular.

6. As constantes de forga para moléculas diatomicas de By a Fy sao dadas na tabela abaixo.
Esta é a ordem que voceé esperaria? Explique.

Molécula diatomica k& /N-m~*

B, 350
Cy 930
No 2260
Oq 1140
Fy 450

Dica: Compare os dados da tabela com a ordem de ligagao das moléculas.

7. Deduza o termo espectroscopico do estado fundamental das seguintes moléculas diatomicas:
Hy, Hy, Hey, Liy, By, Cy e Fy.
R.: Hy =* Y%, Hy =' ¥F, Hey =2 ¥, Liy =' X, By = X, Cy =' X e Fy ! T

8. Preveja as forcas de ligagdo e os comprimentos de ligacao relativos para a molécula
diatomica de carbono, C,, e seu ion negativo, C; .
Dica: Determine as ordens de ligacao.

9. Determine as configuracoes eletronicas do estado fundamental de NO™ e NO. Compare
as ordens de ligacao dessas duas espécies.



10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.
18.

19.

20.

Determine a ordem de ligacao do fon cianeto.

A molécula CH3Cl pertence ao grupo Cs,. Deé os elementos de simetria do grupo e
localize-os em um desenho da molécula.

A molécula CCly pertence ao grupo T;. Dé os elementos do grupo e localize-os em um
desenho da molécula.

Dé os elementos de simetria das seguintes moléculas e identifique o grupo de simetria a
que pertencem:

(i) NOo,
(H) N207
(iii) CHCl3,
(IV) CHQZCHQ.
Quais, dentre as moléculas seguintes, podem ser polares?
(i) CH3Cl,
(iii) SnCly.

As moléculas pertencentes aos grupos pontuais Dy, ou C3, podem ser quirais? Explique
sua resposta.

Dé os elementos de simetria das seguintes moléculas e identifique o grupo de simetria a
que cada uma pertence:

(a) CH3CHj3 na conformagao alternada,

(C B2H67

(d) [Co(en)s]*", em que en é a etilenodiamina (1,2-diaminoetano; ndo eleve em conta a
sua estrutura),

)

(b) ciclo-hexano na conformagao cadeira e bote,
)
)

(e) Sg na forma coroa.

Quais, dentre essas moléculas, podem ser (i) polares e (ii) quirais?

Explique o que se quer dizer com “grupo”.

Mostre que todas as trés operacoes Cs no grupo Dgj, pertencem a mesma classe.

O grupo Cly, é constituido pelos elementos E, Cy, 04, ©. Construa a tabela de multiplicagao
do grupo e dé um exemplo de uma molécula que pertenca ao grupo.

Construa a tabela de multiplicacao das matrizes de spin de Pauli, o, e da matriz unidade

2% 2:
0 1 0 —i\ (1 0 (10
9= =\1 0 i 0% \o =1/ \o 1

As quatro matrizes formam um grupo com relagao a operacao de multiplicagao?



