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1. O estudo de simetria desempenha um papel vital em andlise da estrutura, ligacao e espectros-
copia da molécula. Uma operagao de simetria é definida como uma operagao realizada em uma
molécula que a deixa aparentemente inalterada. Por exemplo, se uma molécula de dgua é girada
em 180° em torno de uma linha perpendicular ao plano molecular e passando pelo atomo central
de oxigénio, a estrutura resultante é indistinguivel da original. Considere um caso geral de uma
rotacao de uma molécula de 6 graus em torno do eixo z. Se um dado &tomo tem coordenadas
iniciais (x1,y1,21), apés girar 6 graus em torno do eixo z, mostra-se que ele terd coordenadas
(22,Y2, 22), onde

To = x1 cosf — yp sen 6

yo = x1 sen 6 + y1 cos O

z29 = 21,
ou, matricialmente,
T9 cos@ —senf 0 T
yo | = | senf cosf® 0O Y1
zZ9 0 0 1 Z1

(a) Com a matriz de rotacao acima, se uma molécula da dgua girar 180°, identificando um dos
seus atomos pelo ponto A(z1,x2,3), apds a rota¢do o mesmo atomo ocupard qual ponto
no espaco?

(b) Se a molécula da dgua girar o graus e depois girar 3 graus, seria equivalente a girar o +

graus? Justifique como interpretar isso matricialmente.

2. No modelo de Hiinckel, o resultado de minimizar a energia dos orbitais moleculares 7 apropri-
adamente ocupados resulta no seguinte conjunto de equagdes lineares nos coeficientes orbitais
atomicos desconhecidos, ¢,, juntamente com a energia molecular orbital, e:

cila—e)+ce8=0
caf+cfa—e)+c3f=0
c2f+c3(a—p)=0

Para cada valor de £ dado, encontramos os coeficientes orbitais atomicos ¢;.

(a) Para € = a,, mostre que c; = —c1 e que ¢ = 0.
(b) Para € = a + /23, mostre que ca = v/2¢1 e que c3 = c1.
(c) Para e = a — /23, mostre que ca = —v/2¢; e que c3 = cy.

3. Equilibrar as seguintes equagbes quimicas, via sistemas lineares:

(a) HC{ + Na3POy, — H3POy4 + NaC¥

b) CsHg + O3 — CO3 + H20 (queima do propano)

c) CeH1206 —> CO9 + CoH50H (fermentacao do agucar)
d) COy + H2O — CgH1206 + Oy (fotossintese)

(
(
(
() KNOs + HyCO3 — K2CO3 + HNO;



4. O etano (C2Hg) queima em oxigénio para produzir 6xido de carbono (IV) COs e vapor. O vapor
se condensa para formar goticulas de dgua. A equacao dessa reagdo quimica é dada por

CoHg + Oy — CO9 + H50.
Faga o seu balanceamento.

5. Tome trés ingredientes diferentes A, B e C, para produzir uma certa substancia quimica. Os
ingredientes A, B e C' devem ser dissolvidos na dgua saparadamente antes de interagirem para
formar o produto quimico. Suponha que a solugdao contendo A a 1,5 g/cm® combinada com
a solucdo B a 3,6 g/cm® combinada com a solucdo C a 5,3 g/cm® produz 25,7 g do pro-
duto quimico. Se a proporcao para A, B,C dessas solucoes forem substituidas por 2,5; 4,3 e
2,4 g/cm3, respectivamente (enquanto os volumes permanecem os mesmos), entdo 22,36 g de
produto quimico é produzido. Finalmente, se as proporcdes forem 2,7; 5,5 e 3,2 g/cm?, respecti-
vamente, entao 28, 14 g do produto quimico é produzido. Quais sao os volumes (em centimetros
ctibicos) das solugdes contendo A, B e C ?



