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Moleculas

® Moléculas podem ser pensadas como:

® uma associacao de dois ou mais atomos.
Neste caso, os atomos mantem sua
“individualidade” e os eletrons das camadas
mais externas que sao os principais
responsaveis pela forga interatomica

® um grupo de eletrons e nucleos. Neste caso,
devemos considerar a funcao de onda do
sistema como um todo
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Ligacao lonica

® Exemplo: NaCl

® O Na é um elemento
alcalino:“doa” facilmente
seu eletron mais
externo (camada 3s)

® O C| € um halogeénio.
Com um elétron a mais,
completa sua camada
3p, tornando-se mais
estavel
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Ligacao lonica

® Exemplo: NaCl

Nat + e~ + CI

® Neste tipo de molecula, \ ‘ i
ha uma distancia entre o~ s1evha 3oV
os dois ions que torna
mais favoravel [ VPR P | L
energeticamente ter os et
dois ions ligados do que
separados

® Neste caso, essa
distanciae 2.4 A
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Lisacao Covalente

Neste tipo de ligagao,
interpreta-se os eléetrons
como se fossem comum
aos dois atomos

® A ligagao ocorre por

conta do
“emparelhamento” dos
eletrons dos diferentes
atomos
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Lisacao Covalente

® Se a parte espacial da fungao de 0
onda dos elétrons mais externos 13,6
for simétrica (par), os elétrons
terao alta probabilidade de se
encontrarem entre os nucleos

Energia (eV) ——

® Se a parte espacial da fungao de
onda desses eletrons for anti-
simétrica (impar), essa
probabilidade sera nula

® Se os eletrons estiverem entre os
nucleos, a energia potencial do
sistema sera minima, portanto
podera formar um estado ligado
(molecula)
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Lisacao Covalente

A energia potencial do
sistema € dada pela
energia de atragao dos
eléetrons com o nucleo e a
repulsao entre os nucleos

Se os eléetrons estiverem
entre os nucleos, a energia
potencial do sistema sera
minima, portanto podera
formar um estado ligado
(molecula)
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Lisacao Covalente

Portanto, para o eletron estar
entre os nucleos, minimizando
a energia, a funcao de onda
espacial deve ser simeétrica

Se a fungao de onda espacial
for simetrica, a parte de spin
deve ser anti-simetrica, ou
seja, os spins devem estar
“antiparelos”

Neste caso, as propriedades
de simetria da funcao de onda
sao muito importantes

>
&
s
&b
)
&

0

-4,7

Spins “paralelos”’ e
autofunc¢do espacial
anti-simétrica

|

2 3

Spins “antiparalelos’ e
autofungdo espacial
simétrica

>R (A)

domingo, 22 de abril de 12



Espectros Moleculares

® Moléculas apresentam niveis de energia,
COMOo 0Os atomos

® Porem, o diagrama de niveis € mais
complicado

® Deve-se considerar, por exemplo, que o
momento angular dos elétrons nao €
conservado e que o movimento dos
nucleos € importante
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Espectros Moleculares

Resultados empiricos mostram que podemos
compreender a energia de uma molecula devido
a tres fatores: eletronico (devido aos elétrons),
vibracional e rotacional (devido aos nucleos)

Cada estado eletronico (devido a um
configuracao do eletrons), apresenta niveis de
energia devido a vibragao do nucleos, que por
sua vez, se dividem em outros niveis devido a
rotacao dos nucleos
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Espectros de

Classicamente, a energia
devido ao movimento de
rotagao de um corpo rigido e
dada por:

L2
E, = =
21

Quanticamente, tem-se que:

B2
E, = ﬁr(r + 1)

® onder=20,1,2,... equelevaa:

ﬁ2
—T

1

12

AET — Er — Er—l —

Rotacao

Eixo de rotagio

o ey o g m CiX0 2
7 L vl — X N l_ - =
- P X
/ ’ . g ; o
’ N — y (e1xo internuclear)
p ; I \
T - ]
\ \ >
o~ N / /
\ m,(.k. l CM oo, y,
. ' — '
\ ke 0 pA i
~ molecula diatomica girando
= Ro
o ~
/ \\
/ \
[
| R _—4 CM |
: /
N2 //
o \ 7
T S
~~ < o~
™ L 1y et !
Modelo de um so corpo
dinamicamente equivalente

domingo, 22 de abril de 12



Espectros de Rotagao

® No caso da molécula formar
um dipolo elétrico, esse i '
movimento de rotacao
permite a emissao e : 1
absorcao de radiacao ) .
eletromagnética, sendo: 1 " .

h? hc
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Oscilador Harmonico

® O oscilador harmonico €
de extrema importancia
na fisica pois € um
prototipo de qualquer
sistema que envolva
oscilacoes

V(x)

® Para pequenas

oscilacoes, normalmente, - X
pode-se aproximar o
potencial para:

Vix) = ng
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Oscilador Harmonico

—h? d? C
T (@) + S atb(a) = Bulo)

\

E,=n+1/2)hv
V() = Hylu(z)]e u®) /2

onde: u(z) = (Cg/)sﬂ T
Hilu(x)] = 2u(x)
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Espectros de Vibragao-
Rotacao

3 ]
® Podemos tratar a N
vibragao molecular ] == )
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Espectros Eletronicos

Em moléculas, também
existem diferentes estados
devido a excitacoes dos
elétrons (eletronica)

Elas sao maiores que as
vibracionais e rotacionais e
mudam esses niveis de energia
A energia total € dada por:

bF=F +FE,+ E,

e transigoes sao dadas por:

AE = AE.+ (E, — E!)+ (E. - E!)

Niveis
rotacionais £,

/—__

| Estado cletronico
imediatamente superior

Um dado

» estado cletronico
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