Interacoes Atomicas e Moleculares: Prova 1, 1 de agosto 2014

Nome: Turma: _____

1, 1. (3 p) Quanto sao energia e momento angular de um elétron 3d num fon Lit+
(Li é o terceiro elemento do sistema periddico).

1, 2. (3 p) Quanto sdo energia e momento angular de um elétron 4f num fon He*
(He é o segundo elemento do sistema periddico).

2, 1. (6 p) Explique o método de aproximagao de Born-Oppenheimer.

3, 1. (4 p) Qual a configuracao dos elétrons de ligagao no estado fundamental da molécula
ionica de B (B: Z = 5)? Faga o diagrama de niveis de energia desta molécula. Qual a
ordem de ligagao?

3, 2. (4 p) Qual a configuragao dos elétrons de ligagao no estado fundamental da molécula
ionica de F3 (F: Z = 9)? Faca o diagrama de niveis de energia desta molécula. Qual a
ordem de ligagao?

4, 1. (4 p) Numa experiéncia de espectroscopia de fotoelétrons, uma amostra de Ny
é iluminada por uma lampada de hélio (comprimento de onda: 58.43 nm). Quanto é
o campo elétrico que temos que aplicar no analisador de raio 10 cm para detectar os
fotoelétrons ejeitados do orbital 20, (g; = —2.50 - 107*® J) das moléulas de Ny?

4, 2. (4 p) Numa experiéncia de espectroscopia de fotoelétrons, uma amostra de Ny
¢ iluminada por uma lampada de hélio (comprimento de onda: 58.43 nm). Quanto é
o campo elétrico que temos que aplicar no analisador de raio 10 cm para detectar os
fotoelétrons ejeitados do orbital 1, (g, = —2.67 - 107'® J) das moléulas de Ny?

5, 1. (4 p) Em uma molécula diatomica heteronuclear, naquela a sobreposi¢do dos
orbitais atomicos pode ser desprezada, o que pode-se dizer sobre o “angulo de mistura”
( e sobre os orbitais moleculares e suas energias, no caso que a diferenca de energia
entre os orbitais atomicos envolvidos na ligacao é pequena (em comparagao ao integral
de ressonancia).

6, 1. (4 p) A molécula de naftaleno, C;oHg, é constituida por dois anéis benzénicos no
plano zy (veja o desenho mal-feito em baixo). Os orbitais moleculares sao constituidos
pelos dez orbitais 2p. dos dez atomos de carbono, y;, ¢ = 1,.. 10. Escreve a matriz
hamiltoniana que é usada no método do principio variacional usando as aproximacoes
de Hiickel. Quantos orbitais moleculares v existem? Quantos destes sao ocupados no
estado fundamental?
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