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O Principio de incerteza de
Heisenberg

Quando experimentos sao realizados, o experimentador sempre
se depara com incertezas experimentais nas medidas.

A Mecanica Classica permite gue sejam realizados experimentos
com incertezas experimentais

S . e
arbitrarias muito pequenas. > P S

Uma pergunta filosofica:

E possivel conhecer « X >
as caracteristicas de
um objeto (particula)
com precisao
absoluta?




O Principio de incerteza de
Heisenberg

Por outro lado, a Mecanica Quantica prediz que a barreira para
medidas com incertezas despreziveis nao existe.

Em 1927, Heisenberg introduziu o Principio da
Incerteza: Se uma medida da posicao de uma
particula for realizada com precisédo Ax e uma
medida simultanea do momento linear e feita com
precisao Ap, entao o produto das duas incertezas
nao pode nunca ser menor que h/4r, ou h/2.

h
ArAp = -
2
E fisicamente impossivel medir simultaneamente a posicio exata

e 0 momento linear exato de uma particula.
Quanto melhor € medido um dos dois, tanto menos bem medido é o outro.




O Principio de incerteza de
Heisenberg

Mais exatamente, ha uma relacao de incerteza para cada
coordenada:

Ap, AX =12,
Ap, Ay =312,
Ap, Az =35,

Ou seja: E fisicamente impossivel medir simultaneamente a
coordenada x da posicao e a coordenada x do momento linear de
uma particula.

ldem para as coordenadas y e z.



O Principio de incerteza de
Heisenberg

Uma relac&o equivalente existe também entre energia (p. e. a
energia de um estado de um atomo) e tempo (p. e. o tempo de

vida do estado): 5

E _ At médio

AFEAL = 3

jor a vida médi =, |
Quanto maior a vida média de 2 pequeno

um estado de energia, menor
é a largura de seu estado. ) " W

b | =t

e entre outros pares de grandezas.



O Principio de incerteza de
Heisenberg

Conclusao:

Nao é apropriado imaginar o elétron movendo-se
ao redor do nucleo em orbita bem definida.

Vamos precisar de um novo modelo atomico.



Mecanica Quantica

Es_:tudo (J,Io_comportamento e das leis do movimento para particulas
microscopicas

Antecedentes

Teoria da quantizacao da energia (M. Planck): E = h-v

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

Principio de incerteza (Heisenberg): Ax-Ap = h/2, AE-At = h/2
Energias de Bohr: E, = -(Z%/n?)-E,



Se o elétron € uma onda, qual é esta onda?

h
Voltando pro principio de incerteza: AxAp = 5
=> A posicao de uma particula ndo é definida com precisao.

Ela se encontra com certa probabilidade no lugar x;, com certa
probabilidade no lugar x., etc.
A probabilidade de estadia da particula depende da posicao

X = (x,y,2).

Ela & descrita por uma funcao, que depende da posicao, a
funcao de onda @(x) (letra grega psi minuscula).



A Funcao de Onda

A funcéo de onda € complexa, quer dizer os valores dela tém uma
parte real e uma parte imaginaria.

A probabilidade de encontrar a particula entre as posicoes X
e X+dx = (x+dx,y+dy,z+dz) , P(x)dx, € dada pelo guadrado do
modulo da funcao de onda:

P(x)dx = [p(x)|°dx = g*(x)p(x)dXx,
onde Y(x)* € a complexamente conjugada de (x).

Integrada (somada) sobre 0 espaco inteiro, a probabilidade de estadia da
particula tem que ser 1 (a particula tem gque estar em algum lugar):
Normalizacao da funcao de onda:

[oP()dx = [ =|x)|*dx = [ =yr(x)@x)dx, = 1

Como a distribuicdo da probabilidade de estadia da particula pode mudar com o
tempo, em geral a funcao de onda tambéem depende do tempo (psi maildsculo):

W(x,t), P(x,t)dx =|®¥(x,1)|*dx



A Funcao de Onda

Exemplo de uma funcéo de onda e a distribuicao de probabilade correspondente

A Y(x 1) (parte real) P, D)= (X0
W Ir! most probable position
+
=>
_— X
A - 2

Neste caso, 0s maximos e minimos da parte real da funcédo de onda
coincidem com os pontos zero da parte imaginaria, e vice-versa.
Como a distribuicdo de probabilidade é a soma dos quadrados das
partes real e imaginaria, 0s minimos e maximos nao aparecem na
distribuicao de probabilidade.

Todos os fendOmenos quanticos que ja conhecemos, a quantizacao da
energia, a dualidade onda-particula, o principio de incerteza, etc.,
podem ser deduzidos a partir das propriedades das funcdes de onda.



Como determinar a funcao de onda?

Fisica Classica

Potencial, por exemplo altura do chao ..
Av(x) A probabilidade de encontrar a

particula aqui € baixa,

aqui ela é intermediaria,

e aqui alta

>
X

A probabilidade de encontrar a particula numa dada posicao x
depende do potencial naquela posicao, V(X).

O potencial V(x) € a energia potencial que a particula teria na

posicao x. Ele € uma funcéo da posicao e tem um valor mesmo
sem que a particula se encontre la.



Como determinar a funcao de onda?

Fisica Quantica

Na fisica quantica também:

A probabilidade de encontrar a particula
numa dada posicao X, e entao, a funcao de
onda (x), depende do potencial V(X).

Esta dependéncia é dada pela Equacao de
Schrodinger (1925):

—_—— F(I::I‘E,EJ{I:,'I = E {I:J

2m dz?

onde m é a massa da particula, e E € uma
constante. Pode se mostrar que E € a
energia da particula.

Uma funcéo de onda corresponde a uma
certa energia.

Erwin Schrodinger



A Equacao de Schrodinger

R* d%y

B a2

+ V{I::I-i,ﬂ{.r::l = E {I::I

Isto € a equacao de Schrddinger independente do tempo, que vale
guando V(x), e, entao, /(x) nao variam com o tempo.

Para o caso independente do tempo, frequentemente € possivel
encontrar solucoes, g. d. funcdes de onda, reais (sem parte
imaginaria).

Da mesma maneira que a equacao 7+x = 13 serve para determinar
a incognita x, a equacao de Schrodinger serve para determinar uma
funcao incognita, a funcao de onda ((x) e a energia
correspondente E, quando o potencial V(x) e dado.

Procura-se pares funcao de onda - energia que satisfazem esta
equacao.



A Equacao de Schrodinger

EE- d E.Tll'.lp'

B a2

+ VI:I::IE,-EJ[:I::I = E [I::I

A Equacao de Schrdodinger relata a funcao procurada ((x) com a
sua (segunda) derivada d?y(x)/dx>.
Uma equacao deste tipo é chamada equacao diferencial, e existem

metodos para resolver equacdes deste tipo, em alguns casos
simples.

=> Quando se sabe o potencial V(x) (por exemplo o potencial
elétrico) de uma particula em funcao da sua posicao x, pode se
determinar, usando a equacao de Schrodinger, a funcao de onda
W(x) e, entdo, a funcao probabilidade de estadia P(x) = [¢/(X)|* da
particula.



A Equacao de Schrodinger

R* d%y

B a2

+ V[:I::IT,-EJ[:I::I = E [I::I

Normalmente, ha mais de uma solucao yi(x), 1 =1, ...

Isto significa que existem varias funcoes de onda possiveis,
(analogo as diferentes orbitas no atomo de Bohr).

Cada funcéo de onda (; tem seu propria valor de energia E..

Quando as energias de duas funcoes de onda, Wi(x) e Yi(x), onde
I%f, sao iguais, E=E;, se diz que este nivel de energia € degenerado.

A Equacéo de Schrddinger é linear nos (y com a mesma energia, 0
gue significa que, se as funcoes de onda : e Y, sao solucoes
(satisfazem a equagao) correspondendo a mesma energia, £, = E,,

entao a-y1+b-y- , onde a e b sao constantes, também € uma
solucéao correspondendo a mesma energia, E = E, = E..



O Poco Quadrado Infinito

V(x) =0 para 0 < x <L (regiao 1), Vix)
oo parax <0 oux>L (regioes | e lll).

E razoavelmente bem realizado no caso
de um elétron preso entre grades
carregadas negativamente,

elétrons presos num metal,

e outros casos.
regiao | regiao Il r. 1l

Caso classico 0 L x

- E > 0: Particula movimentando-se ida e volta

entre x = 0 e x = L com velocidade constante,

v = +V2E/m, sendo refletida nas paredes do poco.

A probabilidade de encontrar a particula numa dada posicao € igual em
todas as posicbes dentro do poco, ja que, durante uma ida e volta, ela
passa por todos os lugares duas vezes e com a mesma velocidade.

- E < 0: Impossivel



O Poco Quadrado Infinito

L

No caso quantico, a funcao de onda deve
ser zero fora do poco (o elétron ndo pode $
se encontrar la) e nas "paredes”, x = 0 e X = L. primeiro co (n=1)"

=> Condic0Oes de contorno

Resolvendo a Equacao de Schrodinger para
este potencial (=> disciplina Fisica Quantica)
vemos que as solucdes sao ondas estacio-
narias que se encaixam entre as paredes

=>[ =nAl2=>A=nL/2,

onde n € um numero inteiro que caracteriza
uma dada solucéo, a n-esima solucéo
e chamamos de numero quantico.

“segundo harménico (n=2)

A funcéo de onda da n-ésima solucéo é:
Y (x) = A-sen nrix/L (entrex=0ex=1L)

e a energia correspondente, E_ = n2h?/8mL2 => quantizada!



O Poco Quadrado Infinito

Wyl
As funcoes de Lol V' %’”\ — n=4 £ ‘j\ aVal 1642
onda e as | - ) o
correspondentes
distribuicoes .
de probabilidade , 2 L= SN BTN pes LN IN N o0,
de estadia — N
P.(x) =y, (X)|? I — — B
dentro de um e a N ]
diagrama de N P - Wy o i 2

. o (et el =1 | . T h

energias Sma’ "
(maneira frequente ’ (a) . (b) .

de visualizar de
solucdes na mecanica quantica: Tudo na mesma figura: Potencial,
energias e funcoes de onda das solucoes).

Em geral, em problemas 3D temaos trés nidmeros guanticos.



O Atomo de Hidrogénio

Um problema que pode ser resolvido usando a equaco de
Schrddinger é aguele de encontrar a funcao de onda do elétron num
atomo de hidrogénio (ou de um outro atomo com um so elétron,
chamado hidrogenaide).

Como o0 massa do nucleo é muito maior do que aquela do elétron, o
nucleo pode ser tido como parado no ponto zero do sistema de
coordenadas, e 0 n0osso problema vira:

Achar a funcao de onda do elétron no potencial devido ao nucleo,

e assim determinar

a probabilidade de encontrar ]
0 elétron na posicao (x, y, 2)
para cada posicao (X, y, 2).




A Equacao de Schrodinger
coordenadas esfericas

As vezes é (til usar coordenadas esféricas, P 4

I. €. quando o potencial € devido a uma forca

central, isto €, o potencial depende apenas 0
da distancia até a origem (no caso, o nucleo), /

Ou seja, ele é esfericamente simetrico, O

V(r) = V(r) = V(VX?+y?+2?):

r = Vx2+y2+z2 Y
6 = costz/r = cos?t zIVx*+y?+22
@ = tanty/x X

transformacao inversa:

X =rsenB6cos @
y=rsenfsenq
Z=rcos@



O Atomo de Hidrogénio

Vvsr
T

O potencial do elétron num atomo  °
de hidrogénio (ou outro
hidrogendide) é justamente desta
forma (esfericamente simétrico).
Se trata do potencial elétrico

(de Coulomb) que é dado pela
distancia entre as duas cargas,
ISto €, entre o nucleo e o elétron, -«
r=|x|:

V(r) = -Ze?l4rte 1

Potential [V]
o

Se o elétron tem uma energia a baixo de 0O, ele nao consegue
escapar a atracao do nucleo.

O potencial de Coulomb do nucleo apresenta um tipo de poco de
potencial para ele (condi¢cbes de contorno) e teremos fendGmenos
similares ao exemplo do poco quadrado infinito:

=> ondas estacionarios e estados quantizados.



O Atomo de Hidrogénio

Entao substituimos na Equacao de Schrodinger as coordenadas
cartesianas (x, y, 2)




O Atomo de Hidrogénio

Entao substituimos na Equacao de Schrodinger as coordenadas
cartesianas (X, y, z) por coordenadas esfericas, e nosso problema
vira:

Achar a funcéo de onda y(r, 8, @) do elétron no potencial devido ao
nucleo, V(r, 6, @) =V(r) = -Ze?/Ame r e assim determiner a
probabilidade de encontrar o elétron na posicao (r, 8, @) para cada
posicao (r, 0, @).

I Enquanto V nao
depende de 6 e o,

( pode, sim, depender
das coordenadas
angulares.




O Atomo de Hidrogénio

Agora o problema é resolver a equacao de Schrddinger para este
potencial, ou seja, encontrar as funcoes de onda (y com as energias
correspondentes E que satisfazem:

-h22m - V2(r, 6, ) + Zed4ne s - (r, 6, @) =E - y(r, 6, @)

Apos alguns passos de matematica complicada, encontra-se que as
solucoes, as funcoes de onda do elétron, sdo da forma

Y(r,0,9) =y (r,0,9)=R (Y, (6,p), onde

R _(r) depende so de r,
Y, (6,9) (= harmonicas esféricas) so depende de 6 e ¢,

n, I, m sdo numeros guanticos, que caracterizam as funcdes de onda:
n=1, 2,3, .... numero guantico principal
=0, 1, ..., n-1: numero quantico orbital, do momento angular,

ou secundario

m (oum)=-/,-(-1),...,-1,0,1, .., /-1, [: numero quantico magnetico



O Atomo de Hidrogénio

Tabela 1. Relacdo entre os valores permitidos para os nameros quanticos n, [ e my, até n = 3.

n  Valores permitidos para [ Valores permitidos para m;  Funcg3o de onda correspondente W, 1 .,

1 0 0 U100
2 0 0 Wa 0.0
-1 W21,

1 0 U310

1 W21,

3 0 0 W3 0.0
-1 Wi

1 0 Ws1.0

1 L ERR!
-2 W3z 2

-1 Waa

2 0 U300

1 W3 01




O Atomo de Hidrogénio

(a) Radial wavefunctions, R (7)

(b) Angular wavefunctions, Ylml(ﬂ,(b)

" z R, () l “my" Y, (0,)
Z\3/2 1/2
1 0 2 —) e~ %% 0 0 <L>
a, 41
1 (2 3/7-< Zr> 3\
2 0 i~ _ —Zr/2a, — i
N2 <do> 2 2 1 X (47;) sin 6 cos ¢
1 (ZV?z 3}
U qle) (Z e y () simosing
1 (Z 3/2< 2Zr  27% ) 3 Y~
3 0 < 3 - == —Zr/3ay ~
9\/§<a0> dy 9a,* . % <4q7> cos 6
VAL Zr 15 \'/2
1 i o —Zr/3a, = )
TV <a0> ( 3a0> 2 xy (1677) sin- 0 cos 2¢
4 (Z 3/2<Zr>2 15\
2 - | = . 6_27/3‘10 <—> 0 sin 0 si
$1V30 (a()) a0 Yz 4 cos 0 sin 6 sin ¢
15 1/2
zx <4—> cos 6 sin 0 cos ¢
T
15 1/2
%> — y? <—16 > sin? 0 sin 2¢
n
5 1/2
22 <?> (3 cos? 9 — 1)
v



O Atomo de Hidrogénio

As fungOes probabilidade de estadia do elétron P__que
correspondem as solucgbes n, I, m,

Pnlm(r’ 9’ (p) - Il'ljnlm(r’ 9’ (p)|2 ou Pnlm(X’ Y Z) = |L/Jnlm(X’ Y Z)|2

sao chamadas orbitais, e sdo 0 analogo guanto-mecanico das orbitas
dos elétrons.

Ha diferentes maneiras para visualizer um orbital.

Z axis




O Atomo de Hidrogénio

Como Interpretar a parte radial,

R.(1) = anlZr - @2mon| (Zrlan? Graficos das partes radiais das
(") ° nl o) funcOes de ondacomn=1,2¢e 3

Férmulas das partes radiais das =1 ol MTE ., n=d
funcbes deondacomn=1,2e3
A % Ay 5 I=0 s 1=0
Riyp = 2 (—) e Zr/ao b \
ag 4 5 1=0
1 (Z\? (Zr o AL 7t B S
R21 — T N i E—ZT‘)/QG,O 2
\/g g o 0.4 P:-1=1 P:1=1
0 | | | 0 | 1 0 l l 1 1 ] |

=z 2 Zr _Zr /2 a, 4 8 324 B
— . s r/2a 0 o d: 1=2
o= o) (a) G T gt

2 2 r, A

3
Z\? oFF RN s
Ry = 2(— 1= e
2 (3&0) ( 3a0 | 27a3 ) ‘



O Atomo de Hidrogénio

Como Interpretar a parte radial,
Rnu(r) = aolZr - €47 | ,(Zrlaog)?

| P(r) = 47tr?-P(X) prop. r? |Rux(1|?,

Ja que P(x) e a probabilidade de
estadia num unico ponto x, e P(r)
é a probabilidade somada sobre

todos o0s pontos na distancia r.

n da uma dica do tamanho do
orbital, o valor esperado para r,
<r,> € da ordem de n’ao/Z,

0 que condiz com o fato, que

n quantifica a energia do orbital.

A distribuicdo tem n-I maximos em r
e n-I-1 pontos zero, “n0s”
(tirando aquele em r = 0).

P(r)
0.5

Probability density = r2[Rnr(r)|2

Ground state
n=1
f=0

— Dashed line : Radius by Bohr's quantum theory

ol |
5 10
=2
[=0
| 1 |
] 10 15
I n=32
i ! f=1
L] |
5 10 15
n=1
£ f=10
m
5 10 15 20 25
L =3
m
| 1 1
5 10 15 20 23
= =3
/’—_:—\_\\—-—JI:E
| | | ! J
=1 10 15 20 25

zr/a, (&g : Bohr radius )



O Atomo de Hidrogénio

Isto €, num dado orbital, ha distancias nucleo-céntricos, naquelas o

eletron ndo pode se encontrar.
Exemplo: Os trés orbitais s (esfericamente simétricas, | = m = 0)

de mais baixa energia (n =1, 2, 3)

3s



O Atomo de Hidrogénio

E a parte angular, Yim(0,9) = fim(8)gm(@)?

Formulas das partes angulares das Graficos das partes angulares das
funcOes de ondacom/=0,1e 2 funcOes de ondacom/=0,1e 2
(das harmonicas esféricas) (vermelho: valores positivos,

azul: valores negativos)

* Yoo l8,0) ={4;)}£




O Atomo de Hidrogénio

E a parte angular, Yim(0,0) = fimn(68)gm(@)?

Pelo fato, que |g(@)|? =1 e n&o importa no calculo de P(r), os orbitais
tém simetria rotacional em torno do eixo z.

Os orbitais dependem apenas do modulo e nao do sinal de m, qg. d.,
os orbitais Wnm € Yn.m Sa0 iguais (mas as funcoes de onda, nao!).

Orbitais com / = 0 (e, entdo m = 0 também) sdo esfericamente
simétricos, e sao chamados orbitais s.

Para um dado /, quanto maior € |m|, tanto mais achatado € o orbital,
Isto €, tanto mais concentrado perto do plano xy,
para m = 0, o orbital se concentra perto do eixo z.

[ mede o momento angular do orbital, e
m, 0 componente z do momento angular.



O Atomo de Hidrogénio

Combinando as partes radial e angular
=> As funcoes de onda completas

n [ m
. — e
1 0 0 Y100 _L(L%) o~ Zrlao
\/7? dg
1 3/2
2 0 0 '//200 == (E) (2 _ _ZI)QQZP/2a0
4./21 \do agp
3/2
2 0 VLI L AR,
4./2n \%o Ao
L {Z2v"Z
2 ! & Yay+q = 8[ (;_) a—re—zﬁza“ sin () ¢='®
n \490 0
i 27 o 2
3 0 0 V300 = 3 (“ (27 e T B | gD
81+/3m \do ag az
J2 fZP Zry Zy
3 l 0 310 = =\ 6 —— | — e 43% o500
81\/7( dg dg aO
1 (Z\? V4 AW |
3 1 t1 T e e 6 —— ) — e “P5in 0 etie
81\/7; aO (10 aO



I=0

Hydrogen atom orbitals m=0
I=4

I=1

1=2

=3

n=2

n=3



O Atomo de Hidrogénio

O gue significam 0s numeros quanticos?

1. 0 nUmero quantico principal n

n=1, 2,3, ....determina a energia do elétron: E, = -(Z4/n?)- Eo,
onde Eo = energia de Bohr.

As energias do Atomo de Hidrogénio mecanico-quantico sao as
mesmas do que no modelo de Bohr! Ainda bem, sen&o a mecanica
guantica nao conseguiria explicar o espectro de hidrogénio.

Anotem que sao valores negativos, por se tratar de estados ligados.

Todos as funcbes de onda com o0 mesmo n tém a mesma energia E,
(sao n?).

O conjunto das fung¢des de onda com o . 1 23 45
mesmo n é se chama camada. eletrdnica,
designadas por letras.

Exemplo:
Se diz que um elétron com n = 3 encontra-se na camada M.

camada K L M N O ..



O Atomo de Hidrogénio

O gue significam 0s numeros quanticos?

1. 0 nUmero quantico principal n

n = 1: Estado fundamental
(de mais baixa energia, naquele o
elétron se encontra normalmente)

Jaque E, « -1/n?,

a energia aumenta

e 0 espacamento entre niveis diminui
guando n aumenta.

Os dois tendem a zero paran — .

Estados com 0 mesmo n, e portanto,
com a mesma energia,
sao chamados estados degenerados.

7

//////////////7

continuum of positive
energy states (£, > 0)

«~—F. =0V
~F,=-09eV
~—F,=-15¢eV

~F,=-34¢eV

<~—F,=-13.6eV



O Atomo de Hidrogénio

O gue significam 0s numeros quanticos?

1. 0 numero quantico principal n oot
// continuum of positive /

O atomo pode fazer uma transicao energy states (E, > 0)
entre niveis absorvendo ou emitindo I eey
energia (i.e. na forma de um féton), —Ey=-15eV

onde a energia absorvida ou emitida
é igual a diferenca de energia entre
0s dois niveis.

Se chama uma transicao destes de
excitacao ou desexcitacao.

~F,=-34¢eV

Se o eletron adquire mais energia que o

modulo da energia (negativa) que ele tinha,

assim tornando sua energia positiva, ele é

ejetado do atomo, processo chamado «—E,=-136eV
lonizacao.




O Atomo de Hidrogénio

O gue significam 0s numeros quanticos?

1. 0 numero quantico principal n

n também é uma medida para a distancia meédia <r> entre o elétron e
0 nucleo.

Esta € da ordem de r, = (n%/2)-r,

onde 1 = raio de Bohr

As distancias médias que os elétrons no Atomo de Hidrogénio
mecanico-quantico tém do nucleo sao da ordem dos raios das orbitas
no modelo de Bohr!



O Atomo de Hidrogénio

O gue significam 0s numeros quanticos?

2. 0 numero quantico do momento angular, ou secundario, /

[=0,1, .., n-1: determina 0 momento angular orbital do elétron:

L = VI(l+1)-h, onde h = constante de Planck reduzida

S&o quase os valores de Bohr, mas ao contrario do modelo de Bohr,
nao € o numero quantico n que determina o0 momento angular.

As funcoes de onda com os | 012345
mesmos n e [ sao da mesma subcamada s p d f g h ..
subcamada. Deram letras tambéem

(as primeiras 4 sao abreviacOes para as palavras inglesas sharp,
principal, diffuse e fundamental, o que tem a ver com caracteristicas
das linhas espectrais associadas as transicoes envolvendo estes
subniveis; a partir do quinto segue a ordem alfabética).

Exemplo: a subcamada com n = 3, /=2 se chama 3d.
[ também da informacao sobre o formato angular do orbital.
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O gue significam 0s numeros quanticos?

2. 0 numero quantico do momento angular, ou secundario, /

Em cada subcamada ha 2/ + 1 estados degenerados,
correspondendo aos 2/ + 1 valores possiveis de m,.

E facil de mostrar que existem n? estados com um dado n.

Tabela 3. Valores permitidos para os nimeros quanticos n, [ e my, até n = 4.

MNimero de orbitais Mimero de orbitais

n | Designacdo da subcamada my na subcamada na camada
(21 + 1) (n?)
1 0 1s 0 1 1
2 0 2s 0 1 4
1 2p -1,0,1 3
3 0 3s 0 1 9
1 3p -1,0,1 3
2 3d -2,-1,0,1,2 5
4 0 s 0 1 16
1 Ap -1,0,1 3
2 Ad -2,-1,0,1,2 5
o 4f -3.,-2,-1,0.1.23 7T




O Atomo de Hidrogénio

O gue significam 0s numeros quanticos?

3. 0 numero quantico magnético m (ou m)

m (oum)=-I,-(-1), ...,-1,0, 1, ..., I-1, I: determina o0 componente z
do momento angular: L, = m-h.

Também descreve a orientacao do orbital:
Quanto maior [m|, tanto mais achatado € o orbital na direcao dos z.

Juntos, [ e m, parametrizam a parte angular da funcéo de onda,
Y, (6, ), funcOes chamadas harmonicas esféricas,
e assim, a parte angular P, (6, @) do orbital.



Notacao Espectroscopico
do Estado de um Elétron

n[codigo para /]

Exemplo: Elétron no estado fundamental
(n=1el=0):1s

Elétroncomn=2,1=1:2p

Em uma configuracao eletronica,
2 elétrons em orbitais 2p: 2p?
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Resumo dos orbitais (n =1, 2, 3)

camada subcamada
Subshell

Shell

orbital
Orbital

3d

+1

—

2s

1s
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Resumo dos orbitais (n = 4)

camada subcamada orbital

4f ||+3(+2[+1]| 0 [-1|-2[-3

ad [+2[1[ 0 [1]-2]

4p [(+1| 0 [-1

16

etc.
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Os orbitais

O estado fundamental 1s:n=1,/=m=0

=>FE=-Eo,,L=0,<r>=n=aop
- Esfericamente simétrica
- A probabilidade de estadia

do elétron cai exponencialmente
com a distancia do nucleo.

Electron
cloud

\

Probability density
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Os orbitais

Os outros orbitaiss: =m=0
=]/ =0

- Esfericamente simétricas

o
o

1s

0.4

0.3

0.2

'\25
0.1 =35
>.>' S~
0 10 20
Radius, r/ay, = 1/r;

Radial distribution function, 4nry?a,
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Os orbitais

Os orbitais p: I = 1 (aqui 2p)
=>[ =+2-h
- Formas de halteres

- existem 3 orbitais 2p, ja que ha 3 valores de m possiveis:
m=-1,0,1

Orbital p, Orbital p, Orbital p,
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Os orbitais

Os orbitais d: I = 2 (aqui 3d)
=> [ =V6-h

- Existem 5
(m=-2,-1,0, 1, 2)
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Os orbitais

Os orbitais f: [ = 3 (aqui 4f)
=>[ =12 h d

- Existem 7
(m - _31 _21
-1,0, 1, 2, 3)




n | Resumo dos orbitais d, f, etc.

Em um dado orbital, o sinal da funcao de onda
é oposto para I6bulos com cores diferentes
(mas a probabilidade € sempre positiva)




Estrutura da Matéria

FIM pra hoje

Universidade Federal do ABC

http://professor.ufabc.edu.br/~pieter.westera/Estrutura.html
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