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Trabalho prático 2
1. Simple Huckel MO Theory Calculator 
http://www.chem.ucalgary.ca/SHMO/
1.1 Obtenha os resultados dos cálculos para uma molécula diatómica linear.
1.2 Faça um esboço do diagrama das energias e da forma das OM.

1.3 Aponte os valores das energias, em termos de e .

1.4 Obtenha os resultados dos cálculos para uma molécula de benzeno.

1.5 Faça um esboço do diagrama das energias e da forma das OM.

1.6 Aponte os valores das energias, em termos de e .

1.7 Obtenha os resultados dos cálculos para uma molécula de butadieno.

1.8 Faça um esboço do diagrama das energias e da forma das OM.

1.9 Aponte os valores das energias, em termos de e .

1.10 Compare os diagramas de energias para moléculas lineares de 2, 3, … 18 átomos. 
1.11 Quais as regularidades que notou em função de número de átomos? 
1.12 Apresente dois esboços para 2 casos mais típicos.

1.13 Compare os diagramas de energias para moléculas cíclicas 3, 4, … 18 átomos. 

1.14 Quais as regularidades que notou em função de número de átomos? 

1.15 Quais destas moléculas devem ser as mais estáveis (aromáticas)? 

1.16 Apresente três esboços para 2 casos mais típicos.

1.17 Quais destas moléculas podem ser estabilizadas acrescentando ou retirando 1 ou mais electrões? 

1.18 Apresente três esboços para 3 casos típicos.

1.19 Compare os valores de energia de fotões absorvidos, de menor energia, em moléculas lineares com 2, 6, 10, 14, e 18 átomos, em termos de .

1.20 Quais serão os comprimentos de onda da absorção nestas moléculas, sabendo que o eteno absorve na zona de ultravioleta (180 nm)?

1.21 Compare os valores de energia de fotões absorvidos, de menor energia, em benzeno, naftaleno, antraceno, tetraceno e pentaceno, em termos de . 
1.22 Quais serão os comprimentos de onda da absorção nestas moléculas, sabendo as o benzeno absorve na zona de ultravioleta (250 nm)?

2. Maxwell-Boltzmann Distribution 
http://www.oup.com/uk/orc/bin/9780199280957/01student/graphs/graphs/lg_f.09.html
2.1 Obtenha o gráfico com os parâmetros iniciais.

2.2 Faça um esboço.

2.3 Compare o gráfico obtido com os para T = 200; 400 e 900 (use o s de 0 até 1000).

2.4 Qual é a dependência da localização do máximo da função, do valor da T?

2.5 Comprove a sua ideia analiticamente. 

2.6 Obtenha o gráfico com os parâmetros iniciais.

2.7 Compare o gráfico obtido com os para M = 100; 32 e 4 (use o s de 0 até 1000).

2.8 Qual é a dependência da localização do máximo da função, do valor da M?

2.9 Comprove a sua ideia analiticamente. 

2.10 Obtenha o gráfico com os parâmetros iniciais.

2.11 Obtenha o gráfico com T = 290 e M = 32 (use o s de 0 até 10000).

2.12 Compare o gráfico obtido com os para M = 28; 40; 4 e 2.

2.13 Compare as probabilidades de molécula cada um dos gases (N2, O2, Ar, He e H2) escapar para o espaço, atingindo velocidades superiores a 8000 m/s. 

2.14 Quais são as consequências deste resultado para a composição da atmosfera terrestre? 

3. Lennard-Jones potential

http://www.oup.com/uk/orc/bin/9780199280957/01student/graphs/graphs/lg_11.32.html
3.1 Obtenha o gráfico com os parâmetros iniciais.

3.2 Faça um esboço.

3.3 Compare o gráfico obtido com os para  = 100; 200; 300 e 600.

3.4 Qual é a relação que existe entre o local do mínimo da função, e o valor de ? 

3.5 Comprove a sua ideia analiticamente.

3.6 Obtenha o gráfico com os parâmetros iniciais.

3.7 Compare o gráfico obtido com os para  = 100; 200; 300 e 600.

3.8 Qual é a relação que existe entre a profundidade do mínimo da função, e o valor de ? 

3.9 Comprove a sua ideia analiticamente.

4. Hydrogen bond energy and angle
http://www.oup.com/uk/orc/bin/9780199280957/01student/graphs/graphs/lg_11.29.html
4.1 Obtenha o gráfico com os parâmetros iniciais.

4.2 Faça um esboço.

4.3 Compare o gráfico obtido com os para zO = -0,7; -0,6 e -0,5.
4.4 Qual é o valor que proporciona uma maior energia da ponte de hidrogénio?

4.5 Qual é o valor que admite um intervalo maior dos ângulos?

4.6 Obtenha o gráfico com os parâmetros iniciais.

4.7 Compare o gráfico obtido com os para zO = -0,85; -0,87; -0,90 e -0,95.

4.8 Qual é o valor máximo do valor absoluto do zO que admite a existência da ponte de hidrogénio? 

4.9 Obtenha o gráfico com os parâmetros iniciais.

4.10 Compare o gráfico obtido com os para zH = 0,40; 0,42; 0,44 e 0,50.

4.11 Qual é o valor mínimo do zH que admite a existência da ponte de hidrogénio? 

