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Problema 22 Particlein a box: cyanine dyes and polyenes

a) Leformelimite di risonanzadi cianina, pinacianolo e dicarbocianina sono:
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b) 1l numero di elettroni delocalizzati €:
cianina= 6, pinacianolo = 8, dicarbocianina= 10
(cioé s conta anche il doppietto dell'azoto)

c) Si applicalarelazione DE:hIL

max

2,998340°ms™

cianina: DE =6,626X0*J s Ed0 378440
8 -1

pinacianolo : DE =6,62640%J s 2’96%85’i%_ g“nf =3,28340% J
8 -1

dicalbocianina:  DE =6,62640 %) 5 2200 MS” _ 5 41840 3

705X0°m

d) Si applicalerelazione data nel testo del problema utilizzando gli N trovati a punto b) ei AE
trovati a punto c) :

2 2
(N +) b L= (N+1)

DE = 5
8mL 8mDE

Per lacianina:

-34 2
o \/ (6,62630 *J s) 37 =1,056:40"°m = 1056 pm

8>9,10920 *kg>3,78410*J

Analogamente si trova per pinacianolo L = 1133 pm e per dicarbocianina L = 1223 pm
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e) Nel 1,3-butadiene e nel 1,3,5-esatriene ci sono rispettivamente 2 e 3 doppi legami coniugati,
quindi applicando laformulasi trovachelL vae:

Lisbutadiene = 560 pm
L135-esatriene = 840 pm
hZ

f) Si calcola AE applicando nuovamente laformula DE = W(N +1) coni vaori di L

calcolati a punto precedente e con N che vale 4 per il butadiene e 6 per I'esatriene.

Da questo posso calcolare lalunghezza d'onda di assorbimento (e quindi lafrequenza) utilizzando

laformula | =E.
D

| valori risultanti sono:

1,3-butadiene : AE=961-10°)  1=208nm
1,3,5-esatriene AE=508-10°) 1=332nm

1,44 - 10®° Hz
9,03 - 10" Hz
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Soluzione proposta da
AndreaMagro
Ex dlievo dell’ ITIS Natta— Padova
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