Mais Formulas Gerais

Transformagoes coordenadas cartesianas < coordenadas esféricas

r=\aZt 2+ 2 x=r-senf - cos¢

9:cos_1§:cos_lﬁ y=r1-senf-seno
¢ =tan 'Y 2z =r1-cosf
Lei de Bragg: 2d - senf = nA\

Relagoes de de Broglie: v = % A=n1h
p

Principios de indeterminacio de Heissenberg: Az - Ap > 2 5, AE-At > %
onde Az/p/E/t = Indeterminacao na/no posigdo/momento linear/energia/tempo
Densidade da probabilidade de estadia de uma particula entre x e x + dx descrita pela
funcao de onda v (z): P(x)dx = |[¢(z)|*dx = (z)*(x)dx
Condigao de normalizagao: [* P(z)dx = [*_ | (z)|*dx = [°° () Y (z)dr =1
Equacao de Schrodinger independente do tempo: —;‘—md d’ﬁ,Q + V(x)p(z) = EY(z)
Numeros magicos no modelo nuclear de camadas: 2, 8, 20, 28, 50, 82, 126
possiveis nimeros magicos adicionais: 16 e/ou 40

Atomo de Bohr

Férmula de Rydberg: % = Ry - (% — n%), (ng >mny), Ry = 1,097 - 10" m~!
1 2

/ / 2
Forga de Coulomb nicleo-elétron: F, = 47TZ;T2

Momento angular da n-ésima orbita: L, =n-h
Raio da n-ésima érbita: r,, = ”72 i
Energia da n-ésima orbita: E, = —Z—j - Ey
vale By = hcRy
Para elétrons internos em atomos pesados: Z — Z — b

(camada K: b =1, camada L: b = 7.4)

Atomo de Hidrogeéenio

Potencial: V(r) = — ﬁgzr
Fungoes de onda: wnlml (r,0,0) = Ru(r) - Yim, (0, ¢)
Relagoes entre os ntimeros quanticos: n = 1,2, ...;

1=0,1,2,..n—=1;, m=-,—(1-1),..,—1,0,1,...,1—1,1
Cédigo para camadas comn =1, 2, 3, 4,.... K, L, M, N,...
Cédigo para subcamadas com [ =0, 1, 2,3,4,5,.... s,p,d, f, g, h,...
Niveis de energia: F, = —Z—; - Ey

[S]

n

Distancias médias do nucleo: < r, >~ % - ag

Z
Momento angular orbital: L = /I(l+1) %

Componente z do momento angular orbital: L, =m;-h

Spin do elétron: m, = :I:%

Regras de selecao: An livre; Al ==+1; Am; =0 ou %1

Ordem (energia crescente) dos orbitais atomicos em atomos com mais de um elétron:

1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d, 4p, 5s, 4d, dp, 6s, 4f, bd, 6p, 7s, 5f, 6d, Tp



Moléculas

Carga formal: f =V — L — % - P, onde V = no. de elétrons de valécia,
L = no. de e~ em pares isolados, P = no. de e~ compartilhados
Hibridizagoes dos orbitais do nivel 2 do atomo de carbono:
sp: hy =s4+p,, ho =s5s—p,
5p2: hl :5+\/§py, h2:3+\/§px_\/gpy, h3:3_\/§pz_\/gpy

Sp3: hl = 3+px+py+p27 h2 = S_pz_py+pz> h3 = 3_px+py_pza h4 = 5+px_py_pz

Ordem (energia crescente) dos orbitais moleculares (mol. diatémicos homonucleares):
Lip-No (Z =3, ..., 7): 1o = 095, 20 = 05, 1T = 7oy, 30 = 09y, 27 = 703, 40 = 03,
O2-“Nep” (Z =8, 9, 10): 1o = 095, 20 = 05, 30 = 09p, 1T = Tgp, 2T = T3, 40 = 03,

Ordem de ligagao: b= 3(n —n*),
onde n = no. de e~ em orbitais ligantes, n* = no. de e~ em orbitais antiligantes

Espectroscopia de fotoelétrons: [; = —g; = E, — Eg, o~ = hv — meT”Q = hv — %,

onde I; = energia de ionizagao de um e~ no orbital i, £; = energia de um e~ no

orbital i, v = frequéncia do féton incidente, E, .- = energia cinética do e~ ejeitado

Interacoes Intermoleculares

Momento dipolo para particulas neutras: [ = 5+f: |5_|lj
Unidade frequentemente usada: Debye: 1 D = 3.335640952 - 1073° Cm

Momento dipolo em fun¢ao da diferenca de eletronegatividades de Pauling: u[D] =~ Axp
Axp > 1: polar, Axp > 1.7: i6nico

Intensidades das interagoes intra- e intermoleculares:

ligagoes idnicas: 625-1550 kJ/mol, ligagoes covalentes: 520-1250 kJ/mol,
ligacoes metdlicas: 100-800 kJ/mol;

fon-fon: 250 kJ/mol, ligacoes de hidrogénio: 20 kJ/mol,

fon-dipolo: 15 kJ/mol, dipolo-dipolo estacionarios: 2 kJ/mol,

dipolo-dipolo induzidos: 2 kJ/mol, dipolo-dipolo com rotagao livre: 0.6 kJ/mol.
Energia de rede de um mol de um sal: £, = —A- %,

onde Z; o = cargas dos fons (em €), d = Tcation + Tanions

A = constante de Madelung (da ordem de 1.7)



