Constantes tteis

7w = 3.14159

e=2,71828

Velocidade da luz no vécuo: ¢ = 2,9979 - 10® o
Permissividade do vdcuo: g9 = 8,85419- 10712 £
Permeabilidade do vécuo: po = 1,2566 - 107°
Massa do elétron: m, = 9,10939 - 1073! kg
Massa do préton: m, = 1,6726 - 107%" kg
Massa do neutron: m,, = 1,6749 - 10727 kg
Carga elementar: e = 1,602177 - 107 C
Constante de Stefan: o = 5,6705 - 1078 2K4
Constante de Boltzman: k = 1,380658 - 1072% 2

Constante de Planck: h = 6,626076 - 10_34 Js

Constante de Planck normalizada: i = 2— = 1 05457 - 1073* Js
Constante de Rydberg: R = 1,097 - 107

Raio de Bohr: ag = 4:;50h =5,29-10"1!

Energia de Bohr: £, = ﬁ =2,18-10718J
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Férmulas tteis

Relagoes de de Broglie: E = pc = hv
Principios de indeterminacao: AxAp > 17‘1 AEAt > %h

Equacao de Schrodinger: — hm P 4 V(z, t)V(x,t) = 'haqj “)

83:2
Equacao de Schrodinger independente do tempo: —;’—md d’ﬁ2 + V(z)y(x) = Ev(x)

Varia¢ao com o tempo de ¥ para um potencial independente do tempo: ¢(t) = e

Condigao de normalizacao: [ ¢*(z)yY(x)dx = 1
Valor esperado para uma fungao f(z): (f(x)) = v (x) f x) (x)
para uma grandeza representada por um operador fop (f > = 7,/1*(x) fopth(z)dx

+ Vi =Ey

Equacao de Schrodinger em trés dimensoes: _ B ( L Ty2 + dzg

2m \ dx?

Operadores

ho )

Pozr Py = iy P2T
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Hamiltoniano independente do tempo: H = _QFLTnaT;QZ + V(z)

Hamiltoniano dependente do tempo: H = ih%
Quadrado da componente r do momento: (p?),,
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Momento linear: p, = 62
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Componente z do momento angular: L, = —iha%

Quadrado do momento angular: (L?),, = —h* [



Casos Resolvidos

. . o Lk \2m(E—Vp)
1) para uma regiao com potencial constante (£ > Vp): ¢ = =", onde k = ¥——
1) para uma regiao com potencial constante (E < Vp): 1 = e*** onde a = w

Poco quadrado infinito (largura L): ¢, (z) = \/% -senknz, ky, = 7, E, = ";n:?f

Coeficiente de Transmissao de uma barreira de potencial (tunelamento): T =~ 16%0 (1 — %) e~ 20a

Oscilador Harménico: Potencial: V(z) = $kz? = $mw?z?, onde k = constante de forca
2
_ mwaz

Fungoes de onda: ¢, (x) = Cpe” 22 Hy(x), H,(z) = polinémio de Hermite de grau n
Niveis de energia: E, = (n+ 3)hiw, n =0, 1,...

Atomo de Hidrogeéenio

Potencial: V(r) = — ﬁir
Fun(;ées de onda: wnlml (7", 07 ¢) = Y2m1<0> ¢)Rnl(r) = flml(9)9m1(¢)Rnl (r>
Relagoes entre os ntimeros quanticos: n=1,2,..; [=0,1,2,....,.n—1;

my=—1,—(-1),..,—1,0,1,..,0 — 1,1
Cédigo paral=0,1,2,3,4,5,.... s,p,d, f, g h,.
Cédigo para camadas comn =1, 2, 3, 4,.... K, L, M, N,...
Regras de selecao: Al =+1; Am; =0 ou +1
Niveis de energia: F, = —%Eo
Momento angular orbital: L = /I(I + 1)h
Componente z do momento angular orbital: L, = m;h

Spin do elétron: S = /s(s+ 1)h, onde s = 3

Componente z do spin: S, = mgh, onde m, = :I:%

Ordem dos orbitais em atomos com mais de um elétron:
1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d, 4p, 5s, 4d, 5p, 6s, 4f, 5d, 6p

Moléculas: Teoria da Ligacao de Valéncia
Hibridizagoes dos orbitais do nivel 2 do atomo de carbono:

sp: hy =s4+p., ho =s—p,
sp*: i = s+ /2p,, h2:5+\/§pr_\/gpy> h3:5_\/§px_\/gpy

Sp*: hi = S+pp+Py+Dz, ho = S—Du—Py+Dz, hs = S—Datpy—Ds, ha = S+pu—py—p-

Moléculas: Teoria do Orbital Molecular
Moléculas diatomicas homonucleares
Orbitais de moléculas diatomicas homonucleares do segundo periodo (dtomos A e B):
109 = Cloy (23.4 + 253); lo, = Cloy, (2SA - 253)7 209 = Cagy (2pz,A + 2pz,B)7
20, = Co0,, (2pz,A_2pz,B)7 Im, = Clmy, (2px/y,A+2px/y,B)a 177—g = Ciny (2p$/y,A_2px/y,B>
Ordem dos orbitais: Lip-No (Z =3, ..., 7): 1oy, 1oy, 1w, 20,4, 17, 20,
O2-“Ney” (Z =38, 9, 10): 1oy, 1oy, 204, 17, 17, 20,
Ordem de ligagao: b= 3(n —n*),
onde n = no. de e~ em orbitais ligantes, n* = no. de e~ em orbitais antiligantes

Espectroscopia de fotoelétrons: [; = —¢; = E), — Egj e~ = hv — mTUZ = hv — %



