Interacoes Atomicas e Moleculares - 2014.2
Lista 2: Interacoes Moleculares, Liquidos, Sélidos

1. Explique a origem do momento de dipolo permanente e da polarizabilidade de

uma molécula.

2. D. D. Nelson, G. T. Fraser e W. Klemperer (Science 238, 1670 (1987)) ex-

aminaram varios complexos de amonia em fase gasosa, fracamente ligados, a
procura de exemplos nos quais os atomos de H do NHj formassem ligacoes
de hidrogénio. De fato, nao encontraram nenhum. Por exemplo, eles encon-
traram que o complexo de NHz e CO5 possui o atomo de carbono préoximo

ao de nitrogénio (299 pm); a molécula de COy estd localizada a angulos retos

relativamente a “ligacao” C-N e os atomos de H de NHj3 estao apontando na
dire¢gao oposta ao COy. O momento de dipolo permanente deste complexo é

reportado como 1,77 D. Qual a magnitude das cargas parciais do dipolo?

3. Estime o momento de dipolo de uma molécula de HF a partir das eletronega-

tividades dos elementos e expresse a resposta em Debye e Cm.

4. Discuta se as seguintes moléculas sao polares ou apolares. Em caso de serem

polares, determine a diregado do momento de dipolo elétrico (vetor) associado a
cada molécula: (a) HyO, (b) NHj, (¢) CO2, (d) CIF e (e) CCly.

5. O volume de polarizabilidade da dgua e de 1.48-1072* cm3. Calcule o momento
de dipolo induzido nesta molécula quando aplicamos um campo de 1 kV/cm.

6. Derive o limite assintético da interagao dipolo-dipolo e carga-dipolo. Escolha

uma orientacao conveniente.

7. Descreva a formagao de uma ligagao de hidrogénio em termos de: (a) interagoes
eletrostéticas e (b) orbitais moleculares. Como vocé identificaria o melhor mod-
elo?

8. Quais interacoes podem ocorrer entre duas moléculas de dgua? Sao elas na sua

maioria atrativas ou repulsivas? Explique.

9. (a) Em um experimento para a determinacao da tensao superficial do metanol
(p =791 kg/m? a 298 K) verificou-se que ele ascendeu a uma altura de 5.8 cm

em um tubo de diametro interno igual a 0.20 mm. Qual e a tensao superficial
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a temperatura de 298 K?
(b) Com base nos modelos de intera¢ao molecular, explique o conceito de vis-
cosidade e dé exemplos.

Pontos equivalentes na rede cristalina dentro da célula unitéaria de uma rede
cristalina possuem vizinhangas idénticas. Quais pontos dentro da célula unitaria
cubica de face centrada sao equivalentes ao ponto (%,0,0)? E para uma célula
cubica de corpo centrado, quais sao equivalentes ao ponto (%,O,%)?

O comprimento da ligacao C-C no diamante é 154.45 pm. Se considerarmos
a estrutura do diamante como sendo estrutura de empacotamento fechado de
esferas duras cujos raios sao iguais a metade do comprimento da ligagao, qual
deveria ser a sua densidade? A rede do diamante é de fato cibica de face
centrada, e a sua densidade é 3.516 g/cm®. Como explicar esta discrepancia?

O polonio é um metal que existe somente como uma rede ctibica simples. Dado
que o comprimento do lado da célula unitaria é 334.7 pm em 25 °C, calcule a
densidade do polonio.

O cromo cristaliza em uma estrutura cubica de corpo centrado com uma den-
sidade de 7.20 g/cm? a 20 °C. Calcule o comprimento de uma célula unitéria.

(a) Quantos dtomos temos na célula unitaria ctibica fce (cibico de face centrada)
e bee (cibico de corpo centrado)? Justifique suas respostas.

(b) Qual o ntiimero de primeiros vizinhos para um &tomo nas geometrias fcc e
bee? Tlustre seus resultados.

Calcule o fator de empacotamento para (a) célula primitiva cibica; (b) célula
unitaria ccc; (¢) célula unitaria cfe.

Quantos atomos de Cl e de Na temos na célula unitaria de NaCl 7 Qual a carga
total da célula unitaria ? Justifique sua reposta.

Derive as relagoes para 7y = Fmenor/Tmaior que definem as regides de estabilidade
para as estruturas de sais ionicos similares ao NaCl e ao CsCl.

A largura da banda proibida que separa a banda de valéncia da banda de
condugao do silicio é 1.14 €V a temperatura ambiente. Qual é o comprimento
de onda de um féton capaz de excitar um elétron do topo da banda de valéncia
para a base da banda de conducao?

Um féton com comprimento de onda de 3.35 um tem exatamente a energia su-
ficiente para excitar um elétron da banda de valéncia para a banda de condugao
de um cristal de sulfeto de chumbo.

(a) Determine a largura da banda proibida do sulfeto de chumbo.

(b) Determine a temperatura 7' para qual k7T é igual a largura da regiao
proibida.
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(a) Explique o que sdo condutores tipo n e p?

(b) Que tipo de semicondutor é obtido quando o silicio é dopado com aluminio?
(c¢) Que tipo de semicondutor é obtido quando o silicio é dopado com fésforo?
Justifique a sua resposta com base nas configuracoes eletronicas dos elementos

envolvidos.

Por meio da teoria de bandas explique a diferenca entre metais, isolantes e
semicondutores.



