Interacoes Atomicas e Moleculares - 2014.2
Lista 1: Atomos e Moléculas

. Que parte da funcao de onda de um campo central depende da energia potencial,
e que parte resulta da simetria esférica?

. Dé uma olhada nas partes radiais das fungoes de onda do atomo de hidrogénio
Ry (r) (tabela 10.1 no Atkins ou vérios sites no internet). Qual o comporta-
mento assintético (quando r — oo) das fungoes de onda do dtomo de hidrogénio?
Qual a dependéncia do comportamento com [, destas mesmas func¢oes quando
r— 07

. O valor médio de r num atomo hidrogendide é < r >= % [1 + % (1 — l(l:gl)ﬂ
(a) Calcule < r > para todos os estados com n = 1,2,3,4. Compare estes
valores com os correspondentes raios de Bohr.

(b) Usando < r > como medida do tamanho da érbita ordene os estados nl de
acordo com a distancia média ao ntucleo, paran = 1,2, 3, 4.

. Os orbitais de dtomos multieletronicos sao degenerados para um mesmo n?
Explique sua resposta e defina o que é efeito de blindagem.

. Os niveis de energia dos ions semelhantes ao hélio, quando um elétron esté no
estado fundamental e o outro num estado excitado (n > 1), podem ser dados,

com certa aproximacao, pela expressao £ = —13.6 [Z 24 (Z;—;)T eV.
(a) Discuta a plausibilidade desta expressao.
(b) Calcule os niveis de energia para o hélio quando n = 2,3 e 4 e compare com

os valores experimentais de -58,08 eV, -56,04 eV e -55,37 eV, respectivamente.
(¢) Por que melhora a precisao da expressao a medida que n aumenta?

. Qual é o momento angular orbital (na forma de multiplos de &) dos orbitais
(a) 1s; (b) 3s; (c) 3d; (d) 2p; (e) 3p?

(f) Dé os niimeros de nés radiais em cada caso.

Qual é o elemento quimico que possui a configuragao (g) 1s* 2s* 2p° 3s% 3p? e
(h) 1s? 2s% 2p% 3s% 3p% 4%

. Escreva a configuracao eletronica de mais baixa energia (estado fundamental)
para os dtomos de C, N, Ne, Cu, Cu™, Cr e Cr*+.
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. Por que elementos da mesma coluna, e nao da mesma fileira, da tabela peridédica

tém reatividade similar? Dé exemplos.

(a) Explique o principio de exclusao de Pauli.
(b) Qual o papel da aproximac¢ao de Born-Oppenheimer na definigado de uma
estrutura molecular?

Esboce um grafico da energia eletronica em funcao da distancia internuclear
para uma molécula diatomica e identifique a distancia de equilibrio e a energia
de dissociagao.

O que caracteriza uma ligacao o e uma ligacao 77 Qual combinacao de orbitais
da origem a uma ligacao o e a uma ligacao n?

Mostre que 15, = \%(25 + 2p,) é normalizado.

Em que consiste o processo de “hibridizacao” e porque ele é necessario? Quais
sao os tipos de hibridizacao do carbono e qual o angulo formado entre as ligacoes
quimicas formadas por estes orbitais? Quais orbitais sao combinados nos varios
tipos de hibridizacao?

Qual o critério fundamental que deve ser obedecido para que seja possivel com-
binar orbitais atomicos na formacao de um orbital molecular?

Faca o diagrama de orbitais moleculares para o Hy. Escreva a funcao de onda
para o estado fundamental e para o primeiro estado excitado.

Usando a teoria do orbital molecular, discuta porque nao é possivel a existéncia
da molécula diatomica de hélio, Hes.

Faca o diagrama de orbitais moleculares para as moléculas de Ny, Oq, Fy. Qual
a ordem de ligacao destas moléculas?

As constantes de forca para as moléculas diatomicas indo de By até o Fy sao
By: 350 N-m™!, Cy: 930 N-m™%, Ny: 2260 N-m~t, Op: 1140 N-m~!
e Fy: 450 N-m~'. E a ordem que vocé esperava? Explique.

Utilizando a ordem de ligacao b, julgue quais dos pares seguintes possuem maior
energia de dissociacao: Ny e NJ: Fy e F.

Mostre explicitamente que um orbital s de um dtomo de hidrogénio e um orbital
p. de um outro atomo de hidrogénio tém superposicao zero.

O que é eletronegatividade e como ela se manifesta na teoria do orbital molec-
ular? Qual a diferenca qualitativa ente uma ligacao ¢ na molécula de Hy e na
molécula de HF?

Enuncie o principio variacional.



