Interacoes Moleculares

Multipolos (n-polos):
Momento monopolo (n = 1): carga total ¢
Momento dipolo (n = 2) para particulas neutras: 7= 6.1 = |5_|l,

onde [ = vetor entre os centros de distribuicao das cargas negativa e positiva
Alinhamento média de dipolos 7 (rot. livre) com um campo elétrico E: < wy >= ’5%
Momento dipolo total: i = fip + fi*, onde fip = m. d. permanente, fi* = m. d. induzido
Momento dipolo induzido: fi* = aF, a = polarizabilidade do material,

E = campo elétrico externo

Volume de polarizabilidade: o = =
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Potencial elétrico de um monopolo: V' = -
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de um dipolo: V' = =75, 0 = angulo entre i e 7

de um n-polo: V' %n

Energia potencial da interagao entre 2 fons (monopolos): V = %

ion - dipolo estacionario: V = C‘f(’%“g‘”
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2 dipolos estacionarios paralelos: V = (ZOS#
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2 n-polos estacionarios: V rnﬁ% = Fx T,nl%@
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ion - dipolo induzido: V = T6:%e3,7 = F o =

ion - dipolo com rotagao livre: V —%4 = Fx %5

dipolo - dipolo induzido, 2 dipolos com rotacao livre (interacao Keesom),
2 dipolos induzidos (forgas de dispercao de London): V ox —% = F o %
= Forgas van der Waals
Intensidades: fon-fon: 250 kJ/mol, ligagoes de Hidrogénio: 20 kJ/mol,
ion-dipolo: 15 kJ/mol, dipolo-dipolo estacionarios: 2 kJ/mol,
dipolo-dipolo induzidos: 2 kJ/mol, dipolo-dipolo com rotacao livre: 0.6 kJ/mol.

Liquidos

Tensao superficial: dA = vdo, dA = trabalho necessaria para mudar a superficie por do,
~v = (coeficiente da) tensao superficial
Equagao de Laplace (superficie curvada): paentro = Prora + 277, onde
Pdentro/fora = Pressao dentro/fora da superficie curvada, r = raio de curvatura
Forga capilar: 277 = pgh, p = densidade do liquido, h = altura da coluna de liquido

Fluxo na diregdo z de momento linear p, = mv,: J,(p.) = dip_”;t (dA L z)
Viscosidade: J.(p,) = —n%, onde n = (coeficiente da) viscosidade
Gases perfeitos: n o< VT

.o Eq : L.
Liquidos: 1 ox e®T, onde F, = energia de ativacao




Sélidos

Fator de empacotamento: Viiomos/esferas/ Viot
Metais: Ntimero de coordenagao n : nimero de vizinhos mais préoximos de cada dtomo
Estruturas hep e cep/fee: f. d. e. = 0,74, n = 12
Estrutura ctbico I ou bee: f. d. e. = 0,68, n =8
Sélidos ionicos (sais): Razao de raios dos fons: = fmeer
Coordenacao: (n.,n_), onde ny,_ = nimero de vizinhos mais préximos de
carga oposta de cada cdtion/anion
Energia reticular: £ = —-E, = A - %, onde Z; o = cargas dos fons (em e),
d = Teation + Tanion, A = constante de Madelung
Estrutura de césio-cloridio: v > v/3 — 1 = 0.732, coord. = (8,8), A = 1.763
Estrutura de sal de cozinha: v2 —1 < v < /3 —1, (6,6), A = 1.748
Estrutura de blenda (esfalerita), v < v/2 — 1, (4,4), A = 1.638

Distribuicao de Fermi-Dirac: P = m, onde p = potencial quimico
E—
Distribuicdo de Boltzman: P = e~ #

Ganho de um transistor: g = %, 1g = corrente do emissor, ¢c = corrente do coletor
Campo magnético dentro de um sélido: B = pug(H + M) = po(1 + x)H, onde
H = campo externo, M = yH = magnetizagao/momento induzido,

X =Nug(§+ %) = susceptibilidade magnética por volume, N = % =
¢ = magnetizabilidade, m = momento dipolo magnético das moléculas
Susceptibilidade magnética molar: x,, = xVi,
Lei de Curie: x,, = A+ S = Napo(€ +
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