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Mecanica Quantica

Estudo do comportamento e das leis do movimento para particulas
microscopicas

Antecedentes

Teoria da quantizacao da energia (M.Planck): E = h-f
Dualidade onda-particula (L.de Broglie): A=h/p

Principio de incerteza (Heisenberg): Ax-Ap = hi2, AE-At = h/2
Energias de Bohr: E = -(Z°/n°)-E_



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

. L . h
Na ultima aula. conhecemos o principio de incerteza: AxAp = B}
=> A posicao de uma particula nao é definida com precisao.

Ela se encontra com certa probabilidade na lugar x , com certa

probabilidade no lugar x_, etc.
A probabilidade de estadia da particula depende da posicao
X = (X,y,2).

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



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 a posicao x
e x+dx = (x+dx,y+dy,z+dz) , P(x)dx, € dada pelo quadrado do
modulo da funcao de onda:

P(x)dx = |¥(x)|°dx

Como a distribuicdo da probabilidade de estadia da particula pode
mudar com o tempo, em geral a funcao de onda também depende
do tempo:

W(x,t), Pxt)dx=|¥(x,t)|*dx



A Funcao de Onda

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

A yY(x,t) (parte real) Px.t)=|¥(x, )
W IE! most probable position

+

o | M

Neste caso, 0s maximos e minimos da parte real da funcao de onda
coincidem com os pontos zero da parte imaginaria, e vice-versa.
Como a distribuicio de probabilidade € a soma dos quadrados das
partes real e imaginaria, 0S minimos e mMaximos nao aparecem na
distribuicéo de probabilidade.

X

Todos os fendOmenos quanticos que ja conhecemos, a quantizacéao 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).



Como determinar a funcao de onda?

Fisica Quantica

Na fisica quantica tambem:

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

Esta dependéncia é dada pela Equacao de
Schrdadinger (1925):
R* d%y

G + V[I]qﬁ{:{:}l = Ea) [I:J

onde m é a massa da particula, e E € uma

constante. Pode se mostrar que E € a .

energia da particula. ]
~ Erwin Schrodinger

Uma funcao de onda corresponde a uma

certa energia.




A Equacao de Schrodinger

R* d%y

T R A 2

+ V{I::IT,EJ[I::I = Ef [I::I

Isto € a equacao de Schrodinger independente do tempo, que vale
guando V(x), e, entdao, ¥Y(x) nao variam com o tempo.

Para funcOes de onda independentes do tempo, normalmente se
usa a letra psi minuscula, @(x).

Para o caso independente do tempo, fregtiientemente é 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), quando o potencial V(x) é
dado. Procura-se funcoes que satisfazem esta equacao.



A Equacao de Schrodinger

R* d%y

T R A 2

+ V(I::IT,-EJ[:I::I = Ef [I::I

A Equacao de Schrddinger relata a funcao procurada /(x) com o
seu derivado d*y(x)/dx>.
Uma equacao deste tipo é chamada equacao diferencial, e existem

metodos para resolver equacoes 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 funcdo probabilidade de estadia P(x) = |@/(x)|* da
particula.



A Equacao de Schrodinger

R* d%y

T R A 2

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

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

Isto significa que existem varias funcoes de onda possiveis,
(analogo as diferentes orbitas no atomo de Bohr).
Cada funcao de onda . tem seu propria valor de energia E..

Quando as energias de duas funcoes de onda, Y (x) € ij(x), onde
IZ], S&0 iguais, Ei:Ej, se diz que este nivel de energia € degenerado.
A Equacéo de Schrddinger é linear em ¢, o que significa que, se as
funcoes de onda ¢, e , sao solucoes (satistazem a equacao),
entao a-y +b-y_, onde a e b sao constantes, também € uma
solucao.



O Atomo de Hidrogénio

Um problema que pode ser resolvido usando a equaco de
Schrddinger e aguele de encontrar a funcao de onda do elétron num
atomo de hidrogénio (ou de um outro atomo com um so elétron), ou
seja, determinar a probabilidade de encontrar o elétron na posicao Xx,
para cada posicao Xx.

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. S 7

Num atomo com um elétron,
o potencial elétrico & dado
pela distancia entre o nucleo
e o elétron, r = |x|:

V(r) = -Ze®lAme r

Potential [V]
o

Position [nm]



O Atomo de Hidrogénio

Este potencial e esféricamente
simetrico.

=> E mais pratico usar
coordenadas esféricas polares,
r, 0, Q.




O Atomo de Hidrogénio

Agora o problema é resolver a equacao de Schrddinger para o atomo
de hidrogénio, ou seja, encontrar as funcoes de onda /(x) que
satisfazem:

R* d%y

i

+V(z)¥(z) = Ev(z). com V(x) = -Ze*/ATe |x]

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

W) = g, (X) =R (1)-Y, (6,9), onde

R_(r) depende so de r,
Y _(6,¢) (= harmonicas esfericas) so depende de 6 e g,

n, I, m sao numeros quanticos, que caracterizam as funcdes de onda:
n=1, 2,3, ... numero quantico principal

=0, 1, ..., n-1: numero quantico do momento angular, ou secundario
m (oum) = -, -(-1),...,-1,0, 1, ..., I-1, I nUmero quantico magnetico



O Atomo de Hidrogénio

As funcoes probabilidade de estadia do eletron P__que
correspondem as solucoes n, I, m,

P..o)=y, N,

sao chamadas orbitais, e sao o0 analogo guanto-mecanico das orbitas
dos elétrons.

nim

Como os orbitais tém valores > 0 para regides 3-dimensionais em
torno do nucleo, as distancias que os elétrons tém do nucleo nao sao
bem definidas. SO se pode determinar distancias médias <r>.



O Atomo de Hidrogénio

O que significam 0s niumeros quanticos?

1. 0 numero quantica principal n

n=1,2,3,..: determina a energia do elétron: E = -(Z°/In°)-E
onde E_= energia de Bohr.

As energias do Atomo de Hidrogénio mecanico-quantico sdo as
mesmas do que no modelo de Bohr! Até bom, senao a mecanica
guantica nao conseguiria explicar o espectro de hidrogénio.

Todos as funcoes de onda com 0 mesmo n tém a mesma energia £
(sdo n?).

O conjunto das funcdes de onda com o -.....-

mesmo n é se chama camada.
Deram letras as camadas.
Exemplo: Se diz que um elétron com n=3 encontra-se na camada M.

n




O Atomo de Hidrogénio

O que significam 0s niumeros quanticos?

1. 0 numero quantica principal n

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

Esta € da ordem de r_= (n*/2)-r,

onde ro= raio de Bohr

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



O Atomo de Hidrogénio

O que significam 0s niumeros quanticos?

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

I=0,1, .., n-1: determina 0 momento angular orbital do eléetron:

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

SA&o guase os valores de Bohr, mas ao contrario do modelo de Bohr,
nao € o numero quantico n que determina 0 momento angular.

As funcoes de onda com o /012345 .
mesmo n e | sdo da mesma ‘subcamada s p df g h ..

subcamada. Deram letras também.
Exemplo: a subcamada com n=3, |=2 se chama 3d.

3. 0 numero quantico magnetico m (ou m)

m (oum) = -, -(-1), ...,-1,0, 1, ..., -1, I: determina a componente z
do momento angular: L =m-h.
Quanto maior |m|, tanto mais achatado é o orbital na direcdo dos z.



O Atomo de Hidrogénio

Resumo dos orbitais (n =1, 2, 3)

camada subcamada
Subshell

Shell

orbital
Orbital

3d

+1

—

2s

1s



O Atomo de Hidrogénio

Resumo dos orbitais (n = 4)

camada subcamada orbital

af ||+3(+2|+1{ 0 |-1|-2|-3

ad [+2[n1 0 [1]-2]

4p 11+1| 0 |-1

16

etc.



O Atomo de Hidrogénio
Os orbitais

O estado fundamental 1s: n=1, =m=0 B ,
Probability density

=>E=-E,L=0,<r>=r
0 1
Electron

- Esfericamente simétrica cloud

\

- A probabilidade de estadia
do elétron cai exponencialmente
com a distancia do nucleo.




O Atomo de Hidrogénio
Os orbitals

Os outros orbitais s: I=m=0
= =0

- Esfericamente simétricas

4
o

0.5

1s

0.4

0.3

0.2

/\\

00 10 20
Radius, r/a, = r/r1

Radial distribution function, 4nry?a,



O Atomo de Hidrogénio

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 py Orbital p,



O Atomo de Hidrogénio

Os orbitais

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

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




O Atomo de Hidrogénio

Os orbitais

Os orbitais f: [=3 (aqui 4f)
=> | =vV12'h ;

- Existem 7
(m — _31 -21
-1,0,1, 2, 3)




O Atomo de Hidrogénio

O spin do elétron

Os elétrons ainda tém um quarto A
ndmero quantico, o nimero do
spin, m_, ou momento angular

Intrinseco (ao contrario do
momento angular orbital),

ou seja, do momento angular
da rotacao do elétron em
torno do proprio eixo, e néo
da revolucdo em torno do nucleo. m = _— —
(analogo a Terra no Sistema Solar)

O numero quantico do spin de um
elétron pode assumir apenas dois valores:
m =14 ou -%. Se diz: “spin pra cima” ou “spin pra baixo”.

S



O Atomo de Hidrogénio

O Estado fundamental do atomo de Hidrigénio

Resumo: O atomo de hidrogénio normalmente encontra-se no estado
fundamental, quer dizer o estado de menor energia.

O unico eletron esta na camada 1s,
n=1,/=0,m =0, e seu spin e pra cima ou pra baixo,

m = t% (tanto faz).

S



O Sistema periodico

E os outros atomos? Agueles com mais de um elétron?

Como a camada K (=1s) é a camada de menor energia, sera que
todos os elétrons se encontram |4, alguns com spin pra cima e
alguns com spin pra baixo?

Nao, devido ao principio de exclusao de Pauli, que diz que cada
estado quanticon, /, m, m_, pode ser ocupado por apenas um
elétron.

Ou seja: Cada orbital n, /, m pode conter so dois eletrons, um com
sSpin pra cima e um com spin pra baixo.
No estado fundamental de um atomo com muitos elétrons, os

elétrons ocupam os orbitais atomicos disponiveis, de modo a tornar a
energia total do atomo a menor possivel.

Quando se adiciona elétrons a um atomo, as camadas se enchem de
baixo pra cima.



O Sistema periodico

Diagrama de energias de um atomo com um elétron

En
Or----—----""-"-=-----mm - nN=o

4s, 4p, 4d, 4f

3s.3p. 3d A n=3,1=0,1,2

2s, 2p n=2,I:O,1
n = numero quantico

principal
1s ¥ —

n=11

n=4,=0,1,2,3

0

Num atomo com um
elétron, todos 0s
orbitails com 0 mesmo n
tém a mesma energia.
Os niveis de energia
sao degenerados.

Porem, quando ha mais
de um elétron, os
elétrons se repelem
entre si, 0 que modifica
0S niveis de energia.

=> Desdobramento de
niveis de energia.



O Sistema periodico

Diagrama de energias em atomos multieletronicos

Energy—

4s

" 3d

3s

3p

2s

1s

| After

Z=20

Desdobramento de niveis de
energia:

Em atomos multieletrénicos, para
um dado n, as energias das
subcamadas (dos orbitais com
diferentes valores de /) aumentam
guando / aumenta:

s<p<d<t.

Agora podemos “encher o sistema
periodico”, ou seja, encher as
camadas e subcamadas de
elétrons de baixa pra cima,
simbolizando os elétrons por
flechas, t ou |, dependendo do
spin.



O Sistema periodico

Principio da Construcao (aumentando 2)

1] =N
1 H1s' 2 He 1s?
Z=1: Hidrogénio: 1 e na camada 1s, Z=2: Hélio: 2 e na camada 1s,
p. €. com spin pra cima um com spin pra cima, e um pra baixo

=7 =
=N =i

3 Lils?2s',[He]2s' 4 Be 152252 [He]2s?

Z=3: Litio: 2 e na camada 1s, 1 na 2s Z=4: Berilio: 2 e na camada 1s, 2 na 2s




O Sistema periodico

Principio da Construcao (aumentando 2)

Continuando...
1s
1] [T » (| |
&, ®,, gill i -
T 5 B 1s22e22p! 6 Cls2i? 7 N1 8 012252p% [Hepe2pt | 9 F 15‘19'3"\"”“‘1"_2#' 10 Ne 152262295, [Hel2s22p°
[

Regra de Hund (1927):

"Os eléetrons sdo emparelhados com spins contrarios."

Ou seja,durante o preenchimento das orbitais de um mesmo nivel
energeético, deve-se colocar em primeiro lugar em todas elas um soé
elétron, todos com 0 mesmo spin, antes de se proceder a lotacéo
completa dessas orbitais. Os proximos elétrons a serem colocados
deverao apresentar spins antiparalelos em relacao aos ja presentes.



O Sistema periodico

Principio da Construcao (aumentando 2)

Continuando até o fim
=> A tabela periddica de Dimitri

lvanovich Mendeleev (1869)

s block: f block d block p block
: : Start 1s [:

< Perjodo

Z aumenta:




O Sistema periodico

O formato da tabela periddica

A forma moderna da tabela periodica reflete a estrutura eletronica
fundamental dos elementos.

Os blocos da tabela periddica refletem a identidade dos ultimos
orbitais que sao ocupados no processo de preenchimento.

O numero do periodo (da linha horizontal) € o numero quantico
principal da camada de valéncia. O numero do grupo (coluna) esta
relacionado ao numero dos eléetrons de valéncia.

Elementos no mesmo periodo tém numeros atdmicas da mesma
ordem.

Elementos no mesmo grupo tém propriedades guimicas similares,
por terem 0 mesmo numero de elétrons de valéncia ou de buracos na
camada de valéncia (a ultima camada que contém elétrons).



O Sistema periodico

Tabela periddica atual www.iupac.org/reports/periodic_table/

IUPAC Periodic Table of the Elements

1 18
1 2
H He
hydrogen 2 13 14 15 16 17 helium
1.007 S4{7) Key: 4.002 8022} |
3 4 atomic number 5 [ T 8 9 10
Li Be Symbol B C N O F Ne
tithium beryllium i d boron carbon nitrogen oxygen fNucrine neon
B.841(2) 8.012 182(3) st i 10.811{7) 12.0107{8} 1.4 DOBT(2) 15.00904{3) 18.908 4032(5) 2017878}
11 12 13 14 15 16 17 18
Na Mg Al Si P S Cl Ar
sodium magnesium 3 4 S5 6 7 B <] 10 11 12 aluminium sfiicon phosphorus sutfur chiorine argon
22.989 T70(2) 24 3050(6) 26.981538(2) | =28.0855(3) | 30.973 7812) 32 085(5) 35.453(2) 39.548(1)
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 38
K Ca Sc Ti \" Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
potassium calcium scandium fitanium chi 1) iron cobail nicks! copper Tnc galiium germanium arsenic selanium bromine kryplan
36.08B3(1} 40.07 84} 44.965 910(8) 4T 86T(1) 50.8415(1) 51.8061(6) 54,938 049(9] 55.845(2) 58.833 200(8) | 58.6934(2) 83.548(3) 65.409(4) £0.723(1) T2.84(1} 74.821 50(Z) 78,96(3) 78.904(1) B83.788(2)
37 38 39 40 41 42 43 44 45 48 47 48 49 50 51 52 53 54
Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te 1 Xe
rubidium strontium yitrium zirconivm rsobium wim o shhver cadmium ndium tin antimony wmiurium lodine nenon
85,4678(3) B7.62(1) 88,906 85(2) £1.224{2} 92.006 392} 95.84(2) [s8] 101.07(2) 102,905 50(2) 106.42(1) 107.8682(2) 112.411(8) 114.818(3) 118.710(7) 121.760(1) 127 80{3) 128,904 47(3) 131 2835}
55 56 57-71 72 73 74 75 76 77 78 79 80 81 B2 a3 84 a5 86
Cs Ba | wenemancias | HF Ta w Re Os Ir Pt Au Hg TI Pb Bi Po At Rn
caesium barium hafnium tantaium tungsten rhenium OSsmEUm irrdium platinum goid mercury thatium lead bismIth poionium astatine radon
152.905 45(2) 137.327(7) 178.4842) 180.8479¢1) 183.84(1) 186.207(1) 180.23(3} w2217i) | 185078 196.986 55(2) 200.50:2) 204.3833(2) 207.2(1) 208.980 38(2) 1208} 210) 1222)
87 88 88-103 104 105 106 107 108 109 110 111
Fr Ra tinaida Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg
francium radium ruthedordium dubnium seaborgium bohnium i i am
2=3] [226] [261] [262] [268] [264] [277} [268] [271] (272}
57 58 59 860 61 &2 63 64 65 66 67 68 69 70 71
La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Th Dy Ho Er Tm ¥Yb Lu
lanthanum cerium [-] i i i terbium dysprosium hotmium erbium thulium yiterbium lutetium
138.9055(2) 140.118{1} 140.807 65(2) 144.24(3) (145] 160.38¢3) 151.864{1) 157 25(3) 158,925 34(2) 162.500(1) 164 830 32(2) 187 2583) 188.934 21(2) 173.04(3) 174.987(1)
89 80 91 83 94 85 96 a7 a8 29 100 101 102 103
Ac Th Pa 8 Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr
actinium thorium i curium i L i irm
1227] 2az03ai(y) | 2s1os68ei | semccenian | pam [224) [243] _iza7) 2471 251 2sz] [257) [258] =] 1262]
Notes
- "Aluminum” and "cesium’” are commonly used for ™ ym” and o
- WPAC 2001 atomic ghts (mean ralative atomic are listed with uncertainties In the last figure In parentheses [R. D. Loss, Pure Appl. Chem. 75, 1107-1122 (2003)].
These values cormespond to current best ige of the in natural For that have no stable or long-lived nuclides, the mass number of the nuchide with the longest

confimed hatfdife is isted between square brackets.

- Elemants with atomic numbers 112, 113, 114, 115, and 116 have been reported but not fully authenticated,

Copyright @ 2005 IUPAC, the Intemnational Undon of Pure and Applied Chemistry. For updates to this table, see hitp:/,

_table/. This version is dated 4 February 2005.



O Sistema periodico

Raio Atdmico em funcéo do Numero Atdmico Z

Z aumenta

=> carga do
nucleo aumenta
=> Os elétrons
sao atraidos
mais fortemente
=> ralo diminul

300 Cs

N

=]

o
|

Quando uma
camada esta
cheia, o proximo
elétron vai pra
proxima camada
=> aumento brusco do raio Atomic number —>

Atomic radius (pm)
o
<)
|

As subestruturas surgem devido as subcamadas.



O Sistema periodico

Energia de lonizacdo em funcéo do Numero Atdmico Z

Z aumenta g

=> carga do Ne
ndcleo aumenta v
=> Os elétrons
sao atraidos
mais fortemente
=> Ei aumenta

Ar

XL

Quando uma
camada esta
cheia, o
pProximo elétron
val pra préoxima
camada Atomic number —»
=> muito menos fortemente ligado => Queda brusca de E

lonization energy—»

Lanthanides Actinif:!_e_g

=> Anti-correlacao entre raio atomico e energia de ionizagao.
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O Atomo de Hidrogénio

O Que a funcao de onda do elétron quer dizer?

v or 2

Erwin Schrodinger



O Atomo de Hidrogénio

Solucdes para o atomo de Hidrogénio

| m Funcao Orbital
1 0 0 [11,0,0 1s
0 0 02,0,0 2s
5 1 02,1,-1 2p
1 0 02,1,0 (2px, 2py,
+1 02,1,1 2pz)
0 0 03,0,0 3s
1 03,1,-1 3p
1 0 03,1,0 (3px, 3py,
+1 03,1,1 3pz)
3 -2 03,2,-2
-1 03,2,-1 3d
2 0 03,2,0 (3d , 3dxy,
+1 03,2,1 3dyz, 3dxz, 3d
45 03,2,2 )




O Atomo de Hidrogénio

Solucdes para o atomo de Hidrogénio

h\W
SRR
4
o= Mee



O Atomo de Hidrogénio

Orbitais atbmicos

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

(a) Radial wavefunctions, R (7)

(b) Angular wavefunctions, Ylm[(ﬂ,d))

n l Rnl(r) l “ml” » Ylm[(ﬂ,(b)
Z o 1/2
1 0 2(—) e Zrfay 0 0 (1)
o 4
1 (Z 3/2( Zr) 3 \1/2
2 0 — 2 — —Zr/2a, (_) g
2V2 (au) a . 1 x o sin 0 cos ¢
1 {Z%HE 3 \12
. 2Ve6 (ao) (a:)le/la., y (4“_> sin 0 sin ¢
1 (Z 3/7-( 2Zr 222#) - 3 \1/2
| — S Al —Zr/3a, S
’ ! 9V3 (“0) 3 a, 9a,* ¢ z (4'17) cos 0
2 Z\3/2 Z 15 \1/2
1 STE (a_0> ( - 3_;;))le/349 2 xy (167) sin® 6 cos 2¢
4 (Z 3/2(21’)2 15\172
2 — =) e Zr/3ay _) . .
81V30 (au) ay ¢ Yz (41’r cos O sin 6 sin ¢
15 1/2
z% () cos 0 sin 0 cos ¢
4
15\
2w Ao C oy
Xt —y (1617) sin- 6 sin 2¢
5 1/2
2 = 2 —
z (161‘:) (3cos= 06— 1)

Note: In each case, g, = 41781)12/711 &%, or close to 52.9 pm; for hydrogen itself, Z = 1.

*In all cases except m; = 0, t

e
e orbitals are sums and differences of orbitals with specific values of #z,.
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Distribuicao Radial dos Orbitais s, p e d e Carga Nuclear
Efetiva

0.6 —

I0.10 n

0.5 H J0.08 4

1s fo.0s}

04
fo.0a}

§0.02

0.2 | 2P

Radial distribution function, P(r)a,

0.1
3s

0 5 10 15 20 25 30
Radius, r/ag
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TABLE 1.3 Quantum Numbers for Electrons in Atoms

Name Symbol Values Specifies Indicates
principal n 1,2,... shell size
orbital angular [ 0,1,...,n—1 subshell: shape
momentum* [=0,1,2,3,4,...
sp.d, f, g ..
magnetic mj LI—1,.065—1 orbitals of subshell orientation
spin magnetic Mg +%, —% spin state spin direction

*Also called the azimuthal quantum number.



Exerciclos

1. Aponte uma razao para o aumento de Zef ser menor para um
elétron 2p entre N e O do que entre C e N, dado que as
configuracOes dos trés atomos séo C: [He]2s22p2, N: [He]2s22p3 e
O: [He]2s22p4.

2. Dé as configuracoes eletronicas do estado fundamental
do atomo de Ti e do ion Ti3+.



Propriedades Periodicas

Raio Atbmico

11 Atomicradius



Propriedades Periodicas

Raio Atomico

Group
1 2 13/01 14/IV_15/V_16/VI 17/VII18/VIII

r I-i B N [ ) Ne
2
157 ‘1124 9 ‘” @ Atomic
ey Na Mg Al Si Ar radius
191 160 143 JIS (pm)
I K Ca Ga GeVAs Vse Ver 251-300
Il 235 197 153 '1224“214}117‘}114 ———
5 Rb Sr In Sn Sb Te I Xe 151-200
250 215 167 158 141 137 133
Yo 1PN 101-150
(of Ba Tl Pb Bi Po Rn
d 272 224 171 175 182 167 51-100




Propriedades Periodicas

Carga Efetiva

o)}

")

Effective atomic chargte, Z
w »

N

3 5 7 8 9 11 13 15
Atomic number, Z



Propriedades Periodicas

Raio 16nico

Tr cation

>

Fanion

12 lonicradius



Raio 16nico

Propriedades Periodicas

Group
13/l 14/IV _15/V 16/VI1 17VII 18/VIl

rq3"'<)2-
VA | 140«»

p3- 52'
212 184

As3~ Se?2”

222 198

Te?”
221

Pb Bi

-
133 ,
Cl™

181
Br
196
-
220

lonic
radius

(pm)
201-250
151-200
101-150

51-100

1-50



Propriedades Periodicas

Raio 16nico

i Be’* Be B B o|o2 F IF
138

4 0,31 09 023 0,82 0,73 1,40 0,71

a Mgt Mg APPT Al S s~ a
51 1 1,02' 1,84 099'

r

14

-

4 0,66 1,30 0O, ; 81
B

Li* H L

0,68 1,3

Nat 77 N

0,97 1.5

K* K

1.33 I 1,96 0,99 1,74
Rb* . R _
1,47 H 2,1

96

L,

I _
133' 220

’ 4

C
1
Br™
it
I

b

1 1



EXxercicio

3. Arranje cada um dos seguintes pares de ions na ordem crescente
do raio i0nico: (a) Mg2+ e Ca2+; (b) O2- e F-.



Propriedades Periodicas

Energia de lonizacao

E 18/VIN
Group He

13/ 14/IV 15/V  16/VI 17/VII [Eidby

C N o F Ne
799 1090 1400 1310 1680 2080

Al Si P S Cl Ar
577 786 1011 1000 1255 1520

2

= 2 Ga Ge As Se Br Kr
.E 577 784 947 941 1140 1350
o
5 In Sn Sb Te | Xe
556 707 834 870 1008 1170
6 Tl Pb Bi Po At Rn

590 716 703 812 1037 1036

lonization
energy
(kJ-mol™)
2001-2500
1501-2000
1001-1500
501-1000

1-500
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Energia de lonizacao




Propriedades Periodicas

Energia de lonizacao

TABELA 7.2 Valores das energias de ionizacdo sucessivas, /, para os elementos do sédio até o argonio (kJ/mol)

Elemento I I, I, I, I I, I,
Na 496 4.560 elétrons dos niveis mais internos
Mg 738 1.450 7230
Al 578 1.820 2.750 11.600
Si 786 1.580 3.230 4.360 16.100
1.012 1.900 2910 4.960 6.270 22.200
S 1.000 2.250 3.360 4.560 7.010 8.500 27.100
Cl 1.251 2.300 3.820 5.160 6.540 9.460 11.000

Ar 1.521 2.670 3.930 5.770 7.240 8.780 12.000




Propriedades Periodicas

Energia de lonizacao

250000)

13/111



EXxercicio

4. Justifigue o decréscimo na primeira energia de ionizacao entre o
fosforo e o enxofre.



Propriedades Periodicas

Afinidade Eletronica

E a variacdo da entalpia padr&o por mol de atomos quando um
atomo na fase gasosa ganha um elétron.

18Vl
+73
Group

13/1I1 14/IlV_15/V 16/VI 17/VII

2

2 Electron
affinity
(kJ-mol™ )
3
>300
E ” As 200-300
= +78 100-200
o
5 Sb 0-100
+103
<0

Bi
6 +35 497



Propriedades Periodicas

Efeito do Par Inerte

A tendéncia a formar ions com carga duas unidades mais baixa do
gue a esperada para o numero do grupo.

—_




Propriedades Periodicas

RelagcOes Diagonais

18/VIll

1 2 13/1I114/1V 15/V 16/VI 17/VII

2| Li|[Befl B |[ c || N

3|Na||Mg Si|| P

4| K ||Ca||Ga||Ge|| As




Propriedades Periodicas

Tabela Periddica

. Metais

- Metalbides ou Semimetais

|_-| Nao-metais L
1 2 A I 13/111 14nv 15/v 16/V1 17/ v

I
il |
L

w

B

19,

r T_ ']I_ g il ‘lf- =

~J




Propriedades Periodicas

Impacto das Propriedades Periodicas sobre os Materiais

CARACTERISTICAS DOS METAIS E NAO-METAIS

Metais

Nao-Metais

Propriedades Fisicas

Bons condutores de eletricidade

Maus condutores de eletricidade

Maleaveis Nao Maledveis
Ducteis Nao Ducteis
Lustrosos Nao Lustrosos

Tipicamente:

Tipicamente:

Sélido

Sélido, liquido ou gas

Alto ponto de fusao

Baixos pontos de fusao

Bons condutores de calor

Maus condutores de calor

Propriedades Quimcas

Reagem com &cidos

Nao reagem com acidos

Formam éxidos béasicos

Formam éxidos acidos

Formam cétions

Formam anions

Formam halogenetos i6nicos

Formam halogenetos covalentes




Tabela Periddica

1 2
3

Period number
(¥, ]

Propriedades Periodicas

3
g

13/l 14/IV 15/V 16/V117/VIIL__

Group number JUL 5

3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 L]l 9]
. ,.g.
DEREEERSE ) J2]E
- :-g:

D) remssemmess) ) | ] ) ) )2




Principios gerais de mecanica quantica (revisao)

‘Feynman Lectures, Cap. 3, Vol Il

‘1. A probabilidade de um evento ocorrer pode ser representada
guantitativamente pelo valor absoluto de um namero complexo,
chamado de amplitude de probabilidade.

‘2. Quando houver mais de uma maneira de um evento ocorrer,
a amplitude de probabilidade € a soma da amplitude de cada
uma das possiveis maneiras.

-3. A amplitude de um evento pode ser escrita como o produto
de amplitudes de eventos intermediarios. Por exemplo: a
amplitude, A31 , de uma particula chegar na posicao 3 a partir
da posicao 1, tendo passado pela posicao 2 sera A31 = A32 A21

‘4. Se duas particulas nao interagem, a amplitude total € o
produto das amplitudes individuais.



Orbitais Atomicos

Orbitais s (/ = 0):
esfericamente simétricos
y

I
R /: Traw, —
Orbitais p (/ = 1):

! : | r ' | Y ) A

Px Py Pz

‘http://200.156.70.12/sme/cursos/EQU/EQ20/modulol/aulal/indice.html
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