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Origem da teoria quantica

< Inicio pelas teorias da luz

[ Fins do século XVII, estudo da natureza da luz ]

Newton (Inglaterra) Huyghens (Holanda)
Luz apresentava Luz apresentava
propriedade de particula propriedade de ondas

Particulas?? Ondas??
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Século seguinte: Roemer e Bradley mostraram que
gualquer que fosse a natureza da luz, ela viajava no
espaco vazio com velocidade finita
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< Entre 1800 e 1807, Thomas Young, demonstrou
experimentalmente que Huyghens estava correto
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1864. Maxwell desenvolveu uma teoria eletromagnética

paraluz

Ondas elétricas + Ondas magnéticas =» Ondas eletromagnéticas

g Teorias da luz evoluiram e eram utilizadas para
Interpretar varios fenomenos: Radiacdo do corpo negro
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Quantizacao da energia

Em 1901, Planck analisando dados do corpo negro concluiu
gue seria possivel interpretar assumindo que

Material do corpo negro era constituido por pequenos osciladores,
gue ao oscilarem emitiam radiacdes eletromagnéticas
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Aquilo dentro do Forno ndo sao pedacos de
frango assado, mas apenas pacotes de
energia chamados quantum

Unidades discretas Quantum
de energia = de energia
E, = nhd

[Posso lhes garantir com certeza Senhores! ]

Pequenos pacotes

de luz = Fotons




Efeito fotoelétrico Luz possui energia e
essa energia pode ser
transmitida a um corpo

Radiacao Fotoelétrons
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Metal

Energia dos fotoelétrons ndo depende da intensidade da luz.

\ 4

Se dada luz consegue retirar elétrons do metal, se
aumentarmos sua intensidade aumentamos o0 numero de
elétrons ejetados.



Einstein introduziu o conceito dualistico da luz

< Era 1911, a humanidade estava proxima de ver florecer

as primeira teorias atomicas!!!
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Sabia-se que os atomos eram eletricamente neutros e
gue possuiam elétrons.

Elétrons parecia ter massa muito pequena comparada
a massa do atomo.
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Modelo de Thomson

Atomos seriam corpos esféricos e
pesados cuja massa estaria distribuida
em toda sua extensdo e teria carga
elétrica  positiva. Distribuidos no
interior dessa massa positivada
estariam os elétrons negativos




Modelo de Rutherford

* Nucleo carregado positivamente
cercado por sistema de elétrons

« Elétrons e protons mantidos juntos por
forcas atrativas

 Total de cargas negativas = total de
cargas positivas

« Toda massa do atomo estaria no seu
ndcleo e este tinha diametro muito
inferior ao atomo

Thomson: esse seria o raio do atomo;

Rutherford: nucleo teria diametro muitissimo menor que
didametro do atomo m) Descobridor do nucleo



Rutherford orientou 2 novos pesquisadores em seu grupo

< Moseley: estudos sobre a propriedade que
elementos tem de emitir ralos X ao serem
bombardeados com elétrons.
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« Raios X sao caracteristicos dos elementos que os emitem.

 Foi capaz de mostrar que existia no atomo uma
guantidade fundamental que crescia em intervalos
regulares de um elemento para outro
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Carga positiva no nucleo

[Classificac;éio de Mendelev, por ordem de massa, estava errada}




< Bohr: propos em 1913, o primeiro modelo de
sucesso para atomo de hidrogénio.

No atomo de Hidrogénio:

* 0 elétron estaria orbitando em
torno do proton

« 0 momento orbital angular do
elétron era quantizado

n= 2,3... Correspondem aos estados
excitados do atomo de hidrogénio



A distancia entre o elétron e o nucleo é diretamente
proporcional a n?

_n? b n’ Para n=2
Z ue? Z

r= 4a0
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Isso quer dizer, que no nivel correspondente a n=2, o
elétron estarda 4 vezes mais afastado do nucleo que o
elétron no estado fundamental



Bohr assumiu que absorcédo ou emissao de radiacao so
poderia acontecer guando elétron passasse de uma
Orbita a outra

< Somente certos valores de energia poderiam ser
absorvidos ou emitidos

Absorcao de
energia

Emissao de energia



Falha: Otimos resultados experimentais para H, He* e Li**

Ja nao dava resultados corretos para atomos ou ions com
mais de 2 elétrons

Considerando teoria eletromagnética, toda carga elétrica
em movimento acelerado irradia energia continuamente,
terminando por colidir com o nucleo, “destruindo a si

proprio”

< Para atomo de Hidrogénio, Bohr utilizou basicamente
as leis de Newton e de Coulomb




Em 1923, Bohr prop0s o Principio da correspondéncia

C Teoria quantica que levasse a resultados corretos
deveria confundir-se com resultados previstos por

teorias classicas da mecanica e da eletricidade.

Dualidade onda e particula

Para certos corpos nao é facll
medir A, apenas para particulas
de pequena massa e baixa

velocidade. Nl SEear o O
Desponivel em; <hip-/iwww. cbof be/~edung/tmiftirinhasl>. Acesso eny 25 ago 2008




 Bohr, o elétron do hidrogénio s6 poderia existir em
certas orbitas que confeririam estabilidade ao atomo

 de Broglie, as orbitas estaveis do atomo de Bohr
corresponderiam a ondas estacionarias
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Orbita circular seria equivalente a um multiplo inteiro de
comprimento de onda do elétron

N / \ / 2TTr= nA
\ /7N / n=1.23..



Ideia de onda estacionaria era necessaria, pois do contrario as
ondas se destruiriam por simples interferéncia

Elétron poderia circular indefinidadamente
sem irradiar energia.

Natureza dualistica = possibilidade de se construir uma
equacao de onda que explicasse o comportamento dos

elétrons

Em 1925, Heisenberg: Principio da incerteza

Quando se deseja descrever a trajetdria de uma particula em

movimento, deve-se determinar sua posicao e velocidade.

« Para particulas macroscopicas, perfeitamente possivel.

« Para particulas atbmicas, revela significativa incerteza em
se determinar velocidade e posicao ao mesmo tempo.

Em 1926, Schrodinger: Nova teoria quantica



Postulados da quimica quantica

< 1) Estado do sistema pode ser descrito por uma
expressao chamada funcao de onda

Contem todas as informacdes do sistema.

Caracteristicas para ser funcao de onda:

« Continua
 Monovalente (cada valor de x existe apenas um valor de y)
e Derivavel



Quais expressodes sao aceitaveis para funcao de onda?

F(x)= +VX sendo x> 0 N&o aceita, pois ndo € monovalente
1 X T T
— e -—<x< = '
Y 7 sen; sendo S SXS S Aceita

1 . . . .
) =— sendo 0 <x< 10 N&o aceita, pois x=4 esta no intervalo



Observaveis e Operadores

[ Massa, volume, posicdo, momento, energia = Observaveis }

Como conseguir valor de varios observaveis a partir da
funcao de onda?

< Aplicando operador na funcao de onda

Operador é um instrumento matematico que transforma
uma funcao em outra funcao

2 X 3 =6 operacao multiplicacao operador x
M(23)=6

Usar acento * para

—_~ d —_~
. D=— D (x? =2x
caracterizar operador dx



Para cada combinacao de operador e

funcéo, escreva a operacao matematica

0 =4 =
- ~ Ox?

Y1 =2x+ 4 Y, = sen 4x

O, =4x(2x+4) =8x+ 16
_ d
By, = e (4cosdx) = —16sendx

Operador age como uma funcao e produz a funcao original
multiplicada por uma constante = equacao de autovalor
Constante = autovalor -16

Funcao = autofuncao do operador Sen 4x

By = ky



Postulados da quimica quantica

< 2) Para todo observavel fisico de interesse ha um
operador correspondente

By = ky
Dois observaveis basicos = posicao (x) e momento

linear correspondente (p,)

Operador posicao X=X

Operador momento Dy = -ih(;’_x i=—1 h=—

l

Derivada com respeito a posicao. Existem operadores para dimensfes y e z



Qual o valor do observavel momento se a funcao de
onda Wy é e 4*?

Dy ¥ 'hax e

. i —i4 _ o i —14 - _ —14
i e = (—ih)(-i4) e7= - dhe ™

Momento € igual ao
autovalor produzido

Operadores hermitianos= sao operadores gque sempre tem
numeros reais como autovalores

b

Todos operadores que correspondem a observaveis
mecanico quanticos sao operadores hermitianos




Principio da incerteza de Heisenberg

Classicamente se vocé conhece a posicao e o momento
simultaneamente de uma massa vocé sabe tudo a respeito
do movimento dessa massa.

de Broglie Como determinamos
h simultaneamente a posicao e
A=_—— 0 momento de algo que tem

comportamento de onda?

4
Principio da incerteza
de Heisenberg Limites para precisdao com que
podemos especificar as duas
variaveis simultaneamente

P

Ax .Ap, =

N S+



Determine a incerteza na posicao de um elétron
(m=9,109x103'Kg) viajando a 2,0x10°m/s com uma
Incerteza na velocidade de 1% do seu valor real.

6,626x10 3%
2.2.7

Ax.(9,109x10 31)(2,0x10%) >
Ax > 2,89x10 °m > 2,89nm

Incerteza varias vezes maior que de seus atomos

 Posicdo e momento sdao comumente usados para
Introduzir conceito, mas conceito nao se limita a esses
observaveis.

« Ha também combinacOes de observaveis para as quais
0 principio da incerteza nao se aplica.



Interpretacao de Born da funcao de onda: Probabilidades

< ldeias incompativeis

1) Comportamento do elétron 2) Principio da incerteza
é descrito por uma limita certeza com que
funcao de onda podemos medir a combinacao

de observaveis

Born= nao pensar em ¥ indicando caminho especifico do
elétron.
Por um longo periodo de tempo, o elétron tem uma certa
probabilidade de estar em certa regiao.

b
szlp*lpdf 1/)*1/}:1/)2

L Complexo conjugado



Usando a interpretacao de Born para um elétron tendo

uma funcio de onda unidimensional W=v2senmx na faixa
de x=0 a 1, qual a probabilidade do elétron estar na
primeira metade da faixa? x=0 a 0,5

b b
P = f (V2senmx) * (V2senmx)dx = 2 f sen’mxdx
a a

b 1
5 X
f sen“mxdx = - — —sen2nx
a 2 4m

P=2[0,25—0—(0—0)]=0,5

Porcentagem é 50%

Estado estacionario= estado em que a distribuicao de
probabilidade n&o varia com o tempo




Normalizacao
Se a probabilidade para uma particula, tendo funcéo de
onda W, for avaliada dentro de um espaco em que a

particula existe, entdo a probabilidade deve ser igual a 1
ou 100%

< Funcoes de onda normalizadas
ft/) *1pdt = 1

Funcao de onda deve ser multiplicada por alguma
constante = constante de normalizacao




Assuma que uma funcao de onda para um sistema existe
, X .~ . ’
e e tIJ=sen(7) .Se aregido de interesseédex=0ax =1,

normalize a funcao

W - Ny f (N) * (N)dx = 1
1 TX TX 1 TX
LN*N(SeHT)*(SeDT)dx:NzL senZdezl
fl 2hx dx =~ — - sen2b p=T
. sen“bx x—z 4bsen X = /2

NZG)=1 N =+2 ¢=\/§(sen?)



Equacao de Schrodinger
< Mais importante observavel: Energia

Mudanca de energia no sistema é facilmente medida =
métodos espectroscopicos

Equacdo de Schrodinger € baseada na funcao Hamiltoniana

2

Etor =K +V K = Px
} l 2m
Energia cinética _ _
Energia potencial



Equacao de Schrodinger

Funcao Hamiltoniana em termos do operador momento e
supondo gue energia potencial € uma funcéo da posicao

2
Px ~_ p 0 oo
K = oy px_"hax X=X
— h2 9?2 —~
= - +
H 2m 0 x2 4
h2 62 o
- -+ -
[ 2m 0 x2 V]I,D EY

Equacao de Schrodinger independente do tempo



Comportamento dos elétrons € descrito por uma funcao
de onda

4

Funcao de onda é usada para determinar todas as
propriedades do elétron
4

Valores dessas propriedades podem ser preditos
operando na funcao de onda com operador apropriado
3

Operador apropriado para predizer a energia do eléetron
€ 0 Hamiltoniano



Considere um elétron confinado em algum sistema finito.
O estado do elétron é descrito pela funcao de onda

Y (x) = V2senkmx, onde k é somente uma constante.
Assuma que a energia potencial é zero. Qual a energia
do elétron?

0
h? 0%
[_ 2m 0 x2 +%\]l/) = EY

axz (\/—senknx) = (—kﬂ)(\/icosknx) = —k2m? (\2senkmx) =
_kZTl'ZII)

h2k2 2

( ki) = ¥

\_Y_J
E



