12 de Exercicos de Interagoes Atémicas e Moleculares - 1° quadrimestre 2014

Questoes

1-)Resolva as seguintes equagoes diferenciais:

a-)

T
2z twat) =0 2(0)=0; —(t=0)=w
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2-)Prove que:
y(z,t) = A sen [2;(3: - vt)}

é uma onda com comprimento A e frequéncia v = v/ viajando para a direita com veloci-
dade v.

3-) Verifique que z(t) = A senwt + Bcoswt, onde w = (k/m)'/? é uma solucio para a
equacao de Newton do oscilador harménico

4-) na regiao do infravermelho do H™”Br ha uma linha intensa em 2630 cm~!. Calcule a

constante de forca do H™Br e o periodo de vibraciao do H”Br.

5-)Considere uma molécula de HI vibrando como um atomo de I imovel e um atomo de H
que oscila aproximando-se e afastando-se do atomo de I. Sendo que a constante de forca de
ligagao do HI igual a 314 N.m™!, calcule (a) a frequéncia de vibracio da molécula. (b) o

comprimento de onda necesséario para excitar a molécula para a vibracgao

™

1/4
6-)Verique que ¥(x) = (@> ze=0*/2 ¢ Po(z) = (ﬁ)l/4 (202 — 1)e~*/2 gatisfa

zem a equacao de Schrodinger para o oscilador harménico. .
7-)Em coordenadas cartesianas.
. 0 0
L,=—ih|{x— —y=—
: ( dy yax>

Converta esta equacao em coordenadas esféricas

8-)Em termos da variavel 6, A equacaod e Legendre é

sen&dia < d%?) + (B%sen?0 —m?)©() =0



Usando x = cos @ e P(z) = ©(0), mostre que:

m

d*P(z) e dP(x)
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9-)Para o primeiro estado excitado paran=2,1=0em =0:

VA
200 = Canp (2 — T) e~ 4r/2a0 .
ao

(a) Mostre que a constante de normalizagao ¢ dada por:

Cap0 = —
200 V32T (a0>

(b) Calcule a densidade de probabilidade P(r) no ponto r = ag

10-)(a) O valor médio de r para o atomo de hidrogénio de uma forma geral é dado por:

a3 -5

Verifique a formula explicitamente para o orbital e17.

(b)O valor médio de 72 para o 4tomo de hidrogénio de uma forma geral ¢ dado por:

4.2 1
9 nag 3 (l+1) -3
= 14+ 2 11—
<Tnl> 72 { + 9 [ n2

Verifique a féormula explicitamente para o orbital 1919.

11-) Mostre que a densidade de probabilidade dos orbitais 3d é esfericamente simétrico

avaliando an:,Q Viom

12-) Qual é o momento angular orbital (na forma de multiplos de & bos orbitais (a) 1s; (b)
3s; (c) 3d; (d)2p; (e) 3p? Dé os numeros de noés angulares e radiais em cada caso.(f) Qual é o
elemento quimico que possui a configuracao (g) 1522s22p%3s23p? e (h) 1522522p%3523p0452
13-)(a) Explique o principio da exclusao de Pauli.(b) Qual a papel da aproximacao de

Born-Oppenheimer na definigdo de uma estrutura molecular?

14-)Mostre que:

Yop = (25 £ 2p,)

1
V2
é normalizado.

15-)Os orbitais de 4tomos multieletronicos sdo degenerados para um mesmo n? Explique



sua resposta e defina o que é efeito de blindagem.

16-)Mostre que AE_ = (J — K)/(1 — S) para o orbital anti-ligante v do Hy
17-)As constante de for¢a para as moléculas diatomicas indo do Bg até o Fa sao dados na

tabela abaixo. E a ordem que vocé esperava? Explique.

Molécula Diatomica | k (N.m~1)
Bo 350
Co 930
N, 2260
O2 1140
Fy 450

18-) Mostre explicitamente que um orbital s de uma atomo de hidrogénio e um orbitalp,
de um outro dtomo de hidrogénio tem superposicao zero.

19-)Escreva a configuracao eletronica de mais baixa energia (estado fundamental) para os
atomos de C, N, Ne, Cu, Cu™!, Cr e Cr*2. Escreva os ntimeros quanticos correspondentes

a cada configuragao.



