(Q} Interacoes Atomicas e Moleculares

Universidade Federal do ABC

=
—

s @
W® 00
1. Introdugéo, ot P
Corda Vibrante ie 3 % s¢ a
Prof. Pieter Westera ®
pieter.westera@ufabc.edu.br o/ % o
sPay Fas

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

RRL A

orbital

orbital



Interacoes Atomicas e Moleculares

1° parte: Uso da Fisica Quantica para explicar, como 0s
atomos formam moléculas e as propriedades
(geometrias, energias) destas moleculas.

2° parte: Apresentacao das Interacoes Intermoleculares,
e como estas explicam algumas propriedades de
liquidos e solidos.



Interacoes Atomicas e Moleculares

Motivacao da disciplina (colado dos slides do prof. Adriano)

O desenvolvimento tecnoldgico atual se deve em grande
parte a uma compreensao mais profunda da fisica basica de
sistemas microscopios e a possibilidade da manipulacao
controlada destes sistemas. Portanto, uma compreensao
desta fisica & necessaria a qualguer um que queira atuar em
areas associadas a tecnologia.

Objetivos da disciplina (idem)

Aplicar os conhecimentos adquiridos em fisica e matematica,
até agora no BC&T, para o estudo de sistemas atomicos e
moleculares complexos (com mais de um atomo) e
desenvolver a descricao adequada destes sistemas e
discutir suas implicacoes nas areas de ciéncia e tecnologia.



Ondas

O que € uma onda?

Uma variacao, periodica ou nao, em

alguma grandeza fisica y, que se propaga pelo espaco.
Exemplos: Ondas sonoras: variacoes na pressao do ar,
Ondas eletromagnéticas: campos elétrico e magnético, etc.

Ela satisfaz a Equacao de Onda: 52 1 92
que é derivada dos processos que causam g _ Y
a propagacao (para ondas sonoras, as Ox2 v2 Ot2

iInteracdes entre as particulas do ar, para
ondas eletromagnéticas, uma combinacéo das Leis de Maxwell, ..)



0%y 1 0%y
OndaS Or2 2 Ot2
Solucdes sao: 9t -
y,(x.t) = g(x - vi) | |
e VT /\/\ 1,
y (x.8) = h(x + Vi), PN Y
onde g e h podem ser funcoes -

quaisqueres (2 vezes derivaveis):

Isto e facil de mostrar (exemplo y ).
Chamamos as 1% e 22 derivadas de g’ e g’
dy 1ox = g'(x - vi)

0%y lox? = g"(x - vi),

oy /ot = (-v)-g'(x - V1)

0%y [0tz = (-v)-(-v)-g"(x - vI) = V3g"(x - vI) = v - 02y [ox> QED

Analogicamente para y




Ondas

. y
Como interpretary ey ? !
y, (xt) = g(x - vi): | v |
A funcao € “igual” (mesmo valor e \\/ ‘*‘\/\//\/\\/
comportamento) sempre, quando ﬁ |
0 argumento de g € igual, isto €,

para todas as combinacoes x e f,

para aquelas x - vt da o mesmo valor.

Chamando este valor de x, (Ja que € x - vt para t = 0):

X-Vt= X,=>X=X,+ Vvt

O ponto da curva se movimenta com velocidade v na direcao x.
Analogicamente para y .

Entao:
y, (x,t) = g(x - vt). onda de forma g(x) propagando-se com

velocidade v na direcao +x, e
y (x,t) = h(x + vt): X h(x) "  nadirecdo -x.



Corda Vibrante

; /._

Para a corda vibrante, presaem x =0 e x =/, a grandeza que se
propaga é o deslocamento transversal u(x,t).

Pu(z,t) 1 0%u(z,t)
=> Equacao de onda para este caso: - = ’
quas P Ox? v Ot?

As condicoes de contorno sao: u(0,t) = u(l,t) =0




Corda Vibrante

Para solucionar a equacao podemos utilizar a técnica de
separacao de variaveis, supondo gque a solucédo pode ser escrita
como o produto de uma funcao que depende apenas de x, X(x), e

uma que depende soO de t, T(f):
u(z,t) = X(z)T(t)

PX(@T(H) 1 PX(@)T(t)

Assim: —
Ox2 V2 Ot?
| d*X (x) - X(x) d*T(t)
() dz2 02 dt2
Dividindo tudo por X(x)T(?), _ _ |
obtemos: 1 d°X(x) 1 d*T(t)

X(z) da2 — 02T(t) df?



Corda Vibrante

Dessa forma, podemos igualar cada lado

da equacao a uma constante, 1 ng(ff) — K
chamada constante de separacao: X(z) dz2 -
I
(£ = K
vel(d) d
Temos agora duas equacoes 2y
diferenciais ordinarias de primeira (1) = () ~ KX(z)=0
ordem a resolver: dx?
d*T(t)

(1) — Ko*T(t) =0

dt?



Corda Vibrante

Caso K> 0:
Definimos: K = k2 e X(2) = y(x)
Substituindo em (1): dgg () — ,‘{39-1}(;17) — ()
dx? } ,
=(IEDO)=> U(T) — 0T - d U(T) — a2e2T — LI-'Q'y(:I?)
da?
=> (Q’Q — fﬂg)'y(:r) =0 => =k =0=a=+k
=> Solugéo geral: | y(z) = Cie™ + Che ™

Infelizmente, esta solucao ndo é compativel com as condi¢cbes de
contorno (a nao ser que C = C_ =0, o que € a solucao trivial)



Corda Vibrante

Caso K<0:
Definimos agora: -K = k? e X(2) = y(x)
.. dg A
Substituindo em (1): ;(;) | A:Q-y(;r) =20

=> Solugéo (real) geral: y(x) = Ay cos kx + Ay sen kx

Pelas condicoes de contorno: X(0) =A cos0+A sen0=A =0
eX()=A,senkl=0 =>kl=nm ouk =nmi/l,n=1,2,3, ..

=> X (x) = A sen nrix/l,

A =2mlk =2lin



Corda Vibrante

Agora podemos resolver a parte temporal: dﬁj;gt) + 2T (t) =0

d*T(t)
dt?

definindo %22 = (2 a equacgao vira: + :..uQT(t) — ()

com a solugdo geral: T'(t) = D cosw,t + E sen wyt

=> A onda com forma A_sen nrix/l oscila com frequéencia angular
W = knv = nnvll = 27TV//\n

=> Onda estacionaria:

Nao se propaga ao longo da corda, pode ser interpretada como a
sobreposicao de uma onda propagando-se na direcao +x e uma
propagando-se na direcao -x (e que se cancelam nos nos).



Corda Vibrante

n=1A=2w=nvil: —
modo fundamental ou
primeiro harmonico

n=2,A=1 w=2nvll:
segundo harmonico

n=3,A=2l/3, w=3nvll.
terceiro harmonico

n-ésimo harmonico:
A =2l/n, w = nmvll:
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