Fisica Quantica 1

Notas de Aula de Fisica Quantica (BCK0103)

Prof. Dr. Marcelo Augusto Leigui de Oliveira

Fisica atomica II

I. QUANTIZACAO DA ENERGIA

Seja o potencial coulombiano (conforme a figura 1):
Energy
A 2
= Vir) = k2
r

O nivel de energia positiva F’ indica um estado de uma particula ndo-ligada e o nivel de
energia F,, um estado ligado (com nimero quantino n).

7 - E,
Da parte radial da equag@o diferencial da equagdo (1) da aula passada:
[ vin=- =
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— — —R —k—+ ——F—| R(r)=ER
2ur? or (r or (r)) + [ r + 2ur? (r) (r),

cujos valores permitidos sdo:

Figura 1: Energias de uma particula 2
num estado ndo-ligado £’ ou num kZe? H Z?
- gado - E, =—- 5 =——Ei|onden=1,23,.el<n
estado ligado E,, sujeitas a um h 2n
potencial coulombiano.
Note que:
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B =5 ~136ev.
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As solugdes sdo: Ry (r) = Anle*’"/"“orlﬁnl(r/ag), onde ag = € o raio de Bohr e L,,;(r/ag) sdo os polindmions de

pnke?
Laguerre:
2
n=1 1=0 Rio = e—r/ao
NG
1 T
=2 [ =0 R 1— — —r/2a9
K SN ( 2ao) ‘
1
I=1 Roy " e—r/2a0
2¢/6a3 ao
2 2r  2r?
=3 [|=0 Royp=——-[|1— — —r/3ag
" 073 Ba < Sap 27(1(2)) ‘
8 r r
=1 Ryy=——o— (11— — | e /30
o 27+/6a3 ao ( 6ao
4 2
=2 R32 = 7[%6_7/30’0
81 30&8 aq
II. AS FUNCOES DE ONDA DO ATOMO DE HIDROGENIO
q/Jnlm (T, 9, 90) = Crim P (T)flm(o)gm (90)7
com

e n: nimero quéntico principal (quantizacdo da energia): n = 1,2, 3, ...;

e [: nimero quéntico orbital (quantizacdo do momento angular): [ =0=1,2,...,n — 1;

e m: nimero quantico magnético (quantizagdo da projecdo z do momento angular): m = —I, -1+ 1,,...,L.

1. O estado fundamental é o nivel de energia n = 1, com um unico valor possivel de momento angular (! = 0) e uma unica
projecdo z possivel (m = 0). Como ! = 0, a funcdo de onda do estado é independente de 6 e ¢, isto €, tem simetria
esférica. Em espectroscospia, os orbitais com [ = 0 sdo chamados de s (sharp). Assim, o estado fundamental € o orbital 1s

(n=1,1=0,m=0):

—Zr/a
Y100 = Crope~ 27/,

onde (' € determinada pela condi¢édo de normalizagdo:

e’} T 27
/wwvz/ / VY risenfdrddde =1 =
0 0 0

1 7 3/2 1 1 3/2
Croo= — (£} = (L Z—1.
T (00) VT (GO) » par



Fisica Quantica

2. O primeiro estado excitado € o nivel de energia n = 2, com dois valores possiveis de momento angular:

e [ = ( (simetria esférica) e m = 0, o orbital 2s (n =2, [ = 0, m = 0):

A
Y200 = Ca0o (2 - r) e~ /a0
ago

e/ =1em = —1,0,1, os orbitais 2p (principal).
—com(n=2,1=1, m=0):
Z
210 = Czw*refzr/%o cos 0
ag

—com(n=2,1=1,m==l):

zZr )

—Zr/2a +1

Pa141 = 021¢1*a e~ Zr/200gen Peti®
0

3. O segundo estado excitado € o nivel de energia n = 3, com trés valores possiveis de momento angular:

e | = (0 (simetria esférica) e m = 0, o orbital 3s (n =3, [ = 0, m = 0):

Z\*? 27r 272
=C = P —Zr/3ag
Y300 = C300 <3a0> < 30 + 7a ) e

e/ =1em = —1,0,1, os orbitais 3p:
—com(n=3,1=1, m=0):

Z\"* [z z
Y310 = Cs10 | o— 20 (1= 25 ) e=2r/3a0 ¢os g
3ag ag 6ag

—com(n=3,1=1, m==+£1):

Z\32 /7 7 ‘
Y3141 = C3141 (3) <T> (1 - r) e~ Zr/3a0gen PeTiv
ap Qg 6&0

el=2em=-2,—1,0,1,2, os orbitais 3d (diffuse):

—com(n=3,1=2,m=0):

ZN\32 /2
320 = C320 () <) e /3% (3cos? 0 — 1)

3a0 ap

—com(n=3,1l=2, m==l)

Z\3/2 /N2 _
Y3a+1 = Cla41 <> () e~ "/3%gen § cos PeT
3(10 an

—com(n=3,1=2, m==2):

ZN\32 /2 4
P3o49 = Cso49 () <> e~ "/300gen 2get 2P

3(10 ag
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4. O terceiro estado excitado € o nivel de energia n = 4, com quatro valores possiveis de momento angular: o orbital 4s, com
[ = 0 (simetria esférica) e m = 0, os orbitais 4p,com ! = 1em = —1,0, 1, os orbitais 4d,com !l =2em = —2,-1,0,1,2
e os orbitais 4 f (fundamental), com] =3 em = -3,-2,—-1,0,1,2,3;

5. etc.
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Figura 2: Fungdes de distribuicdo de probabilidade |+|? para os orbitais s (estados com [ = 0).
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Figura 3: Fungdes de distribuigdio de probabilidade |t/|? para diversos orbitais: s, p, d, f.
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III. EXERCICIOS

1. Para o d&tomo de hidrogénio no estado fundamental, determine:

(a) A probabilidade de encontrar o elétron no intervalo Ar = 0,02 ay com centro em r = ag;
(b) A probabilidade de encontrar o elétron no intervalo Ar = 0,02 ay com centro em r = 2ay;
(c) O valor médio da distancia elétron-nicleo em termos de ay.

2. Considere que as autofungdes da equagdo de Schrodinger para um elétron num dtomo tipo hidrogénio sdo dadas por:
Ui (1,0, 90) = Rpi(r)Yim (6, ¢); e que os autovalores de energia, FE,,, sdo calculados levando-se em conta apenas o
potencial coulombiano.

(a) Quantas Orbitas existem para a energia Fs (nivel n = 2);
(b) Considerando o spin do elétron, quantos estados existem para o nivel n = 2?

(c) Para o orbital cuja fung¢do radial é:

1
Roy (1) = = Le—r/an,
24/6ag o

determine o raio mais provdvel do dtomo, isto é, a distancia mais provavel entre o elétron e o nicleo. Dica: use para a
probabilidade na dire¢do radial P,; = R2r?.

Respostas:
1. (a) 0,0107;

(b) 0,0059;

() <r>=3ap/2.
2. (a) 4

(b) 8;

(C) 4CLO.



