UFABC Estrutura da Matéria

Mecanica quantica

ANTECEDENTES:

» Teoria da quantizacdo da energia (M.Planck): E =h.v

» Dualidade onda-particula (L.de Broglie): A =h/p

* Principio de incerteza (Heisenberg):  Ax.Ap > %

Estabelece um limite na precisdo com que a posicdo e o0 momento de uma particula
podem ser determinados simultaneamente.
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Funcoes de Onda e Niveis de Energia

yor y?

Erwin Schrodinger
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Postulados da mecanica quantica
* A energia do atomo esta quantizada. So alguns
estados energéticos sao permitidos (numeros quanticos).
» Mudanca entre estados: AE =h.v
* Aproximacao estatistica a posicao do e ORBITAL

» Descrigao de estado e movimento do e- mediante uma
fungao de onda: ¥, =¥ (x,y,2)

EQUACAO DE SCHRODINGER:

8.°.m
h?

Vg + (E-V).y=0




B 3/+\> @ Estruturada Matéria Solugbes para o atomo de Hidrogénio

TABELA 6.2 Relagao entre osvaloresde n, lem atén=4

Valores Designagio do Valores possiveis Numero de orbitais Numero total de
n possiveisde [  subnivel de m, no subnivel orbitais no nivel
1 0 1s 0 ¥ 1
2 0 2s 0 1
1 2p 1,0,-1 3 4
3 0 3s 0 1
1 3 1,0,-1 3
2 3d 2,1,0,-1,-2 5 9
B 0 4s 0 1
1 4p 1,0,-1 3
2 K 2,1,0,-1,-2 5
3 af 3,2,1,0,-1,-2,-3 7 16
n I m Fungao Orbital
1 0 0 W10 1s
0 0 V20,0 2s
2 1 (1) V2,1, 2p
V2,10
1 Vo (2py, 2py; 2p,)
0 0 V300 3s
-1
I T P
1 e (3P 3Py, 3P,)
3 2
1 V32,2 3
) W32,
: 0 Ws20 (3d ,3d,,3d,,
+1 V321 3d,,, 3d )
+2 V32,2
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Coordenadas Esféricas Polares
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Orbitais Atomicos

SO pra se ter uma ideia !!!

TABLE 1.2 Hydrogen Wavefunctions (Atomic Orbitals), s = RY

(a) Radial wavefunctions, R (r) (b) Angular wavefunctions, Ylml((),d))
* ! R,(7) l “m,"* Y (0:b)
Z. e 1 1,2
1 0 2(—) e 208 0 0 ( )
% 4
1 7 /2 Zr 3 \1/2
2 pmempeprerem, [ Y — = | —2Zrf2a, . 3 . o
- ? 2V2 (u.)) <~ a, )( 1 X (47r) sin B cos ¢
1_(Z\” z’) ~Zvj2a "3NR .
l 2Ve6 (_a.,) ( a,, ¢ y (411-) sin 6 sin &
1 (ZY 3( 2Zr zz-’-r’) ( 3 \12
3 0 =(=] (3- e %34 s ‘,) v
9 \/; (‘7[)) 4 dy 9(1“‘ 411' cos 6
2 " e Zr ; e 1/2
e | ow (P asees
27V6 \ay, 3a, ¢ Xy 6n) SO B cos 2
2 81V30 (u.,) (d.,) e ¥ (4—7‘_) cos 8 sin 8 sin &
15 \/2 ‘
X ' ) cos 0 sin 6 cos &
4w
N e
=Y ( 1617> sin- 6 sin 2d
5 1/2
o (16_) (3cos? 0 — 1)

Note: In each case, a, = 4we ,llmt_c'-'. or close to 52.9 pm; for hydrogen itself, Z = 1.
*In all cases except m, = 0, the orbitals are sums and differences of orbitals with specific values of m,
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Shell

Arranjos

Subshell

Orbital
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3d



Estrutura da Matéria

O ultimo numero quantico: Spin do Elétron
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TABI uantum Numbers for Electrons in Atoms

Name Symbol Values Specifies Indicates
principal n Ly giore » shell size
orbital angular [ BT st =1 subshell: shape
momentum* l=0,1,2.3.4,...

S) p’ d’ f) g, »/ o8

magnetic mj Li—1,...,=1 orbitals of subshell orientation
spin magnetic mg +%, —% spin state spin direction

*Also called the azimuthal quantum number.
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Orbitais p

o

§
oy

b

Py pz

Valores Designacio do Valores possiveis Numero de orbitais  Numero total de
n possiveisde/  subnivel de m, no subnivel orbitais no nivel
1 0 Is 0 1 1
2 0 2s 0

1 2p 1;00=% 3 4
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Orbitais d

TABELA 6.2 Relacao entre os valoresde n, le maté n=4

Valores Designaciao do Valores possiveis
n possiveisde !  subnivel de m,
4 0 45 0

1 4p 1,0,-1

2 4d 2,1,0,-1,-2

3 4f 3,210-1,-2,-3




UFABC Estrutura da Matéria

TABELA 6.2

Orbitais f

Relacao entre os valores de ¢

Llematén=4

Valores Designagao do Valores possiveis
n possiveisde !  subnivel de m,
4 0 45 0

1 4p 1,0,-1

2 4d 2,1,0,-1,-2

3 4f 3,210-1,-2,-3
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O significado de cada numero quantico !!!

TABLE 1.3 Quantum Numbers for Electrons in Atoms

Name Symbol Values Specifies Indicates
principal n 1 J S shell size
orbital angular [ 0iT:cu sam —1 subshell: shape
momentum* l=0,1,2.3,4,...
ssp,d, f, g ...
magnetic mj Li—1,...,—1 orbitals of subshell orientation
spin magnetic Mg +%, —% spin state spin direction

*Also called the azimuthal quantum number.
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Energias Relativas das Camadas

0

4s

3s i 1
- = 2p

; No estado fundamental de um

atomo com muitos elétrons, os

elétrons ocupam o0s orbitais

Energy——

atomicos disponiveis, de modo a
tornar a energia total do atomo a

menor possivel.
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Principio da Exclusao de Pauli

- Dois elétrons, no
maximo, podem ocupar
um dado orbital.

- Dois elétrons, em um
atomo, nao podem ter o
mesmo conjunto de
quatro numeros
quanticos.
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Distribuicao Eletronica

Principio da Construcdo e Regra de Hund

Energias relativas
das camadas

Energy —>

3d

After
Z =20

11 lfﬁ*l—

= Iy
11
Ak A

Dé as configuracdes eletronicas do estado fundamental do atomo de Ti e do ion Ti3*,
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TABELA PERIODICA... Percebendo a perfeicéo...

Dimitri Ivanovich Mendeleev

O formato da tabela periddica

- A forma moderna da tabela peridédica reflete a estrutura eletrénica fundamental dos

elementos.

- Os blocos da tabela periodica refletem a identidade dos ultimos orbitais que séo
ocupados no processo de preenchimento. O numero do periodo é o niamero quantico
principal da camada de valéncia. O niumero do grupo esta relacionado ao numero dos

elétrons de valéncia.
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Estrutura Eletronica e Tabela Periddica
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Figuras e graficos destes slides:

Atkins cap. 1 e Brown, caps. 6 e /.



