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Experiencia Piloto de Evaluación Continuada para la Asignatura de “Aplicaciones de la Química Cuántica” de 3º de Ciencias Químicas.

Curso 2008/09 

Segundo Ejercicio: El último día de entrega al profesor es el viernes 19 de diciembre. Se pueden presentar hechos con ordenador únicamente los gráficos, tablas y figuras.

1. Haz bibliografía para saber cuanto valen las constantes físicas y datos que necesites para resolver el problema que se te propone a continuación, tales como, por ejemplo, la constante de Planck, el número de Avogadro o la masa (en uma) de los isótopos 27Al y 1H. Compara los resultados obtenidos en esta experiencia con los valores experimentales (ωe, ωexe, etc) para la molécula de 27Al1H en su estado electrónico fundamental. Indica el título, autores y página de los libros (o revistas científicas) de donde hayas obtenido estos datos. (Realiza las operaciones y ajustes que necesites teniendo en cuenta las cifras significativas).

2. En la figura se encuentra una porción del espectro de Infrarrojo con la banda fundamental y del primer sobretono de la molécula de 27Al1H en estado gaseoso. 
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3. Asigna cada pico a una transición, indicando la banda (v’-v”) y el valor de J’-J. Construye una tabla con el número de onda y la J de cada pico para cada banda vibracional, separando las dos ramas de la banda. Nombra los picos y completa los números de onda en los picos que faltan por etiquetar.

4. Para la banda v’=1-v”=0, calcula el origen de banda (
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 ) , B0 y B1.

5. Para la banda v’=2-v”=0, calcula su origen de banda (
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 ) , B0 y B2.

6. A partir de las constantes rotacionales calculadas obtener Be y αe.

7. A partir de los orígenes de banda obtener las constantes vibracionales ωe y ωexe.

8. Calcular la distancia de equilibrio Re y la constante de fuerza del enlace ke para la molécula 27Al1H. Obtén también estos valores para el 27Al2H

9. Halla el valor de J correspondiente al nivel más poblado a temperatura ambiente y compárala con la del espectro de la figura. 

10.  A partir de la J del máximo de la banda fundamental estimar la temperatura a la cual se ha llevado a cabo el espectro. 

11.  Calcula la energía del punto cero del estado electrónico fundamental del 27Al1H y del 27Al2H. Evalúa la energía de disociación del estado electrónico fundamental del 27Al1H y del 27Al2H. Comenta brevemente los resultados.
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