Constantes e Unidades

7 = 3.14159

e =2,T71828

Velocidade da luz no véacuo: ¢ = 2,9979 - 108 =
Permissividade do vicuo: gy = 8,85419 - 10712 %
Permeabilidade do vacuo: py = 1,2566 - 1076 %
Massa do elétron: m, = 9,10939 - 1073 kg
Massa do préton: m, = 1,6726 - 10727 kg

Massa do neutron: m,, = 1,6749 - 10727 kg
Carga elementar: e = 1,602177 - 1071 C
Constante de Stefan: o = 5,6705 - 1078
Constante de Boltzman: k = 1,380658 - 10723 &
Constante de Planck: h = 6,626076 - 10734 Js
Constante de Planck normalizada: h = % = 1,05457 - 1073* Js
Constante de Rydberg: R =1,097-10" m™!
Raio de Bohr: ag = 4;58706@2 =529-10""1'm

Energia de Bohr: Ey = mee 2,18-107% )

27r258h2
Constante de Avogadro: N, = 6,02214129 - 10%® mol *
Elétronvolt: 1 eV = 1,602177-107 J
Debye: 1 D = 3.335640952 - 1073° Cm

Atomo de Hidrogeéenio

Potencial: V(r) = — ﬁir
Fungées de onda: 77ZJnlml (Ta 97 ¢) = Rnl(r)%mz(ea ¢> = nl(T)flml(e)gml(qb)
Relagoes entre os nimeros quanticos: n=1,2,..; [=0,1,2,....n—1;

my=—l,—(—-1),..,—1,0,1,..,0 — 1,1
Codigo para l=0,1,2,3,4,5,.... s, p,d, f, g h,..
Codigo para camadas comn =1, 2, 3, 4,.... K, L, M, N ...
Niveis de energia: E, = —Z—QQEO
Momento angular orbital: L = /I(I+1)-h
Componente z do momento angular orbital: L, = m;h

Spin do elétron: S = /s(s+ 1)h, onde s = 3

Componente z do spin: S, = mgh, onde m; = j:%

Ordem dos orbitais em atomos com mais de um elétron:
1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d, 4p, 5s, 4d, 5p, 6s, 4f, 5d, 6p

Moléculas: Teoria da Ligacao de Valencia

Hibridizagoes dos orbitais do nivel 2 do atomo de carbono:
sp: hy =s4+p,, ho =s—p,

sp2: h1:S+\/§py>h2:3+\/§ch‘_\/gpy)h?)zs_\/gpx_\/gpy

Sp3: hl = 5+px+py+pm h2 = S_pm_py+p27 h'3 = 5_px+py_p27 h4 = 5+pz_py_pz



Moléculas: Teoria do Orbital Molecular
Moléculas diatomicas homonucleares

Orbitais de moléculas diatomicas homonucleares do segundo periodo (dtomos A e B):
1O—g = Cloy (2SA + 23B)7 lo, = Cloy, (2$A - 233)7 209 = Coqy (2pz,A + 2pz,B)a
20, = Coo,, (QPZ,A_QPZ,B)a lmy, = Clmy (2pm/y,A+2px/y,B)> 17Tg = Clny (2pa:/y,A_2p:p/y,B)
Ordem dos orbitais: Lis-No (Z =3, ..., 7): 1oy, 1oy, 1m,, 20,4, 174, 20,
O,-“Ney” (Z =38, 9 10): 1oy, 1oy, 20,4, 1my,, 17, 20,
Ordem de ligagdo: b = (n —n),
onde n = no. de e~ em orbitais ligantes, n* = no. de e~ em orb1ta1s antiligantes

Espectroscopia de fotoelétrons: I; = —¢; = E, — Egjp - = hv — me” = hv — %

Moléculas diatomicas heteronucleares

Eletronegatividade de Pauling: |xpa—xps| = 0.102\/{D(A —B)—-05[D(A—-A)+ DB - B)]},
onde D(X — Y )=energia de dissocia¢ao de uma ligacao X-Y

Eletronegatividade de Mulliken: xy = (I + Eea),
onde I = energia de ionizacao, F., = afinidade eletronica

Conversao entre as duas eletronegatividades: xp ~ 1.35-,/xm — 1.37

Método Baseado no Principio Variacional
Método para encontrar as energias E; e os pesos ¢; dos orbitais v; = Z;yzlci7jxj, 1=1, N
1. Definir os Matrizes hamiltoniana H = {H, ;} e “de sobreposi¢do” S = {95, ;}, onde
H; ;= fxiﬁxjdr = H;,; integral de ressonancia = H,; = E(x;) =: o
Si; = [ x;x;dr = S;; integral de sobreposicao = S;; =1
2. Diagonalizar a matriz S™'H: C™'S™'HC = F, = E =diag{E;}, C = {¢}
(Outra maneira de encontrar as energias E;: resolver det(H — E;S) = 0)
Caso Diatomico (orbitais de base xa, xp, S := Sap = Spa, b :=Hap = Hpa):
Equagoes seculares: (aq — E)ca + (8 — ES)ep =0, (8 — ES)ca+ (ag — E)eg =0
Condigao da determinante secular: det(H — E;S) = (aa — E;)(ap— E;) — (8 — E;S)> =0

Caso Diatomico Homonuclear (a4 = ap =: a):

Orbital ligante: E, = 1+§, cq = \/2(1175)7 Cp = cCa, Uy = m;zc:;)
Orbital antiligante: F_ = 7= g, cq = ﬁ, cg = —cCa, Y_ = XA(IXZ)

Caso Diatomico Heteronuclear “sem sobreposigao” (S = 0, supondo ap > a4):
“Angulo de mistura”: ¢ = I arctan (%)

2 aa
B, =as+ ftan(, ¢y =cos(- xa +sen( - xp
E_=ag—ftan(, ¢ = —sen( - x4 +cosC - xB

Aproximagoes de Hiickel (para moléculas tipo CxHypy):

- Supor um esqueleto rigido de ligacoes o, levar em conta apenas os orbitais 2p
dos dtomos de C que sao perpendiculares as ligagdes (e formarao ligagoes )

-S;; =0 (i # j) “sem sobreposi¢oes” = S =1

- H;; = a; =: o é igual para todos os orbitais 2p
- H;; (i#j) éigual B = —2,4 eV para vizinhos, 0 para nao-vizinhos
Energlas de uma molécula tipo sequéncia de N dtomos: Ej, = a + 2 cos —— N+1’ k=1, N



