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Quimica Quantica
2% lista de exercicios
Encontre os ndés radiais do orbital 3s do &tomo de hidrogénio.
Encontre o raio mais provavel para o elétron no orbital 2p do &tomo de hidrogénio.
Calcule o valor médio de (a) r e (b) r* para o elétron nos orbitais 1s e 2s do atomo de
n!

hidrogénio, dada a integral: f x"e “dx=—- paran>-1 e a>0.
0 a

Confirme que os orbitais 1s e 2s sdo mutuamente ortogonais.
Calcule a probabilidade de encontrar o elétron do atomo de hidrogénio na posi¢do do
ndcleo para o caso dos orbitais 1s, 2s e 3s.

Encontre a constante de normalizacdo das seguintes fungdes: (a) ‘I’(r,e,q)):Ne(_Z”%) e

I (-ri2a, i . . . -
(b) ‘I’(F,G,CP):Na—e( "Jsen(0)e'*. A  seguinte integral & necessaria:
0

—sen" "' (ax) cos (ax)

f sen"(ax)dx=
na

+ n;1 f sen"*(ax)dx para n>0.

Mostre que a degenerescéncia de uma camada eletrénica do atomo de hidrogénio € igual
a2n®,

Quais das seguintes transicdes sdo permitidas no espectro de emissao de um atomo? (a)
2s-1s, (b) 2p~1s, (c) 3d->2p, (d) 5d->2s, (e) 5p—=2>3s, (f) 6p->4f.

Calcule o valor médio da energia potencial e cinética de um elétron no estado
fundamental do atomo de hidrogénio (Dica: calcule primeiro o valor médio da energia
potencial e depois obtenha o valor médio da energia cinética através do valor da energia

total do estado fundamental).

10)(a) Calcule a ordem de ligacdo e mostre que a molécula de Ne, ndo deveria ser estavel.

1) Ha dois nos radiais: r=1,9 ap e r=7,1 ao

2) 4&0

3) 1s: (a)1,5 ay, (b) 3,0 ay’; 2s: (a) 6,0 ay, (b) 42,0 a,’
4) Mostre que a integral f Y.V, dt=0.

5) 1s:

6) (a) N:_n_uz a

3 3 3
Prob=i Z 2s: Prob=i Z 3s: Probzi Z
T a, 8| a, 271\ a,
3/2
1 (Z
( 0 () 8751/2003/2

7) Leve em conta o spin do elétron e mostre que a férmula funciona para alguns valores de n.
8) Permitidas: (b), (c) e (e).
9) (V)=2E,=—1ua. e (T)=—E,;=0,5u.a. .



(b) Seria a molécula de Ne," estavel? Qual € a ordem de ligagdo?

11) Que molécula, em cada um dos seguintes pares, teria maior energia de ligacao?
(@) F2, F2* (b) NO, NO (c) Be,, Be;"

12)(a) Coloque as espécies O,, O,", O, e O, numa ordem decrescente de energias de
ligagéo. (b) Qual é o numero de elétrons desemparelhados em cada espécie?

13) Coloque as espeécies F, F; e F,* numa ordem crescente de distancias de ligagéo.

14)(a) Faca um diagrama de orbitais moleculares para LiH e LiF (desenhe os orbitais
moleculares obtidos e um diagrama de energias). (b) Qual é a ordem de ligacdo nestes
sistemas? (c) Qual deve ser a polaridade das ligacbes formadas?

S&o dadas as energias aproximadas dos orbitais atbmicos:
Fluor: e(1s)=-26,4 u.a., €(2s)=-1,6 u.a. e €(2p)=-0,7 u.a.
Litio: e(1s)=-2,5 u.a. e €(2s)=-0,2 u.a.

Hidrogénio: €(1s)=-0,5 u.a.

15) Forneca a configuracao eletrénica (ignorando os orbitais internos ndo-ligantes) e calcule a
ordem de ligacao dos sistemas: (a) CIF, (b) CS e (c) CN-.

S&o dadas as energias aproximadas dos orbitais atbmicos da camada de valéncia:
Carbono: €(2s)=-0,7 u.a. e €(2p)=-0,4 u.a.

Fluor: €(2s)=-1,6 u.a. e €(2p)=-0,7 u.a.

Enxofre: €(3s)=-0,9 u.a. e €(3p)=-0,4 u.a.

Cloro: €(3s)=-1,1 u.a. e €(3p)=-0,5 u.a.

16)(a) Esboce o diagrama de energia dos orbitais moleculares do XeF e deduza sua
configuracdo eletronica (ignorando os orbitais internos nao-ligantes). (b) Qual sistema
deve apresentar uma distancia de ligacdo mais curta, XeF ou XeF*?

S&o dadas as energias aproximadas dos orbitais atbmicos ocupados de maior energia:
Xenbnio: €(5s)=-1,0 u.a., €(5p)=-0,5 u.a. e €(4d)=-2,7 u.a.
Fluor: €(2s)=-1,6 u.a. e €(2p)=-0,7 u.a.
17)Considere uma molécula diatbmica ao longo do eixo z. Faca diagramas e diga se a
10)(a) OL=0 (b) Sim, OL=0,5

11)@) F»* (b) NO (c) Be,'
12)(8) 0,">0,>0y > 02_2 (b) 0" 1; 0:2; O3 15 02_2: 0

13)(8) Fz+ < Fz < Fz_
14)(b) OL=1 (LiH e LiF) (c) LiH: Li com carga parcial positiva e H com carga parcial negativa, LiF:
Li com carga parcial positiva e F com carga parcial negativa.
15) (@) (10)*(2c™*(30)*(1m)*(2T*)*, OL=1; (b) (16)*(20™)*(30)*(1m)*, OL=3
(0) (026)"(02s")(102p) (02p)°, OL=3
16) (a) (10)*(Ro™)*(30)*(1T)*(2T*)*(40™)"! (b) XeF* deve apresentar uma distancia de ligacdo

menor que XeF.



sobreposicado entre os dois orbitais atbmicos a seguir, um em cada nucleo, deveria gerar
um orbital molecular do tipo ligante, antiligante ou nado-ligante (assuma que os orbitais
atdmicos tém energias semelhantes e que os coeficientes c; e ¢, sdo positivos). Se a

combinacéo for ligante ou antiligante, diga se os orbitais moleculares obtidos s&o do tipo

o, TT OU &:
(@) c13d,2+¢,3d,2 (b) €13d,2,2-C23d,2,2 () C11s+Co30k
(d) C13dyz+C23dyz (e) C]_2px+C23d22

18) Considere uma molécula diatbmica formada ao longo do eixo z. Diga se os orbitais
atbmicos a seguir, dos atomos envolvidos na ligacdo, contribuem para a formacao de
orbitais moleculares do tipo o,  ou &:

(&) py (b) p. (c) d;? (d) de (e) dy

19) O arsénio pode ser usado como dopante para o germanio. Que tipo de semicondutor é
obtido neste processo de dopagem?

20)Para que as bandas sejam formadas, € necesséario que os atomos envolvidos se
aproximem. Explique a razdo deste pré-requisito basico.

21) A retirada de elétrons de um sistema diatdmico pode fazer com que a ligagcdo quimica seja
fortalecida ou enfraquecida. Explique como isto pode ocorrer?

22)Sob condicdes de pressdo extremas, como as encontradas em Japiter e Saturno, seria
possivel encontrar hidrogénio metalico. Faca um diagrama mostrando a formacao de

bandas neste material (assuma um arranjo linear).

17)(a) ligante, o (b) antiligante, & (c) ndo-ligante (d) antiligante, Tt (e) ndo-ligante
18) o: (b) e (c) n: (a) e (d) &: (e)

19)Semicondutor do tipo n.



