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Atomo de Hidrogénio

< Um nudcleo + um elétron em oOrbita em torno do
nucleo

Principio daincerteza

!

Especificar uma certa posicao do
elétron é incompativel com outros
observaveis que usamos para
descrever o estado do elétron
como momento e energia




Equacao de Schrodinger
HY = Ey H=K+V

Energia potencial ndo € zero
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V= Coulombs Ha uma interacao entre elétron e
dmegr nucleo = interacao eletrostatica
Permitividade Distancia entre

de espaco livre as 2 particulas
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Equacao de Schrodinger em coordenadas esféricas
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Solucao mecanico-quantico
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Equacao secular
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< Resolvendo Il
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PolinOmio de Laguerre

< NUmeros quanticos

M= numero quantico magnético
Projecao do momento angular do elétron sobreoeixoz . ®

|= nimero quantico secundario
Aproximadamente a distancia do elétron ao nucleo = movimento em torno
do nucleo

Nn=numero quantico principal
Camadas de energia



Cada conjunto de n, | e m define uma funcao de onda

Representa um dado estado eletronico do atomo

n=1,2,34....
Correspondem as camadas K, L,M,N....

Unico elétron = orbitais

N O O Funcdo de onda de 1

p - orbital

Orbitais correspondentes al=
0,1,2,3....
Séao conhecido como s, p, d, f...

d - orbital




Teoria da perturbacao

Atomo de Hidrogénio
——— sOtinha 1 elétron

l Sistema para o qual ja
Introduzido 1 elétron conhecemos a fungao
para perturbar o de Tonda
sistema R N __ Pequena
H = HY+ AH! perturbacéo
' sofrida
Novo
Hamiltoniano !
Constante
perturbacao

varladeOal



Hy = Evp =90+ APl + 122 + -

| |

H=H%+ AH! Correcéo de
12 ordem

E=E°+ 2E*+ 2°E* + -

(H° + AHD)° + Y = (E° 4+ AEYH)(@° + aph)
HOYO® + AHOY! + AHIYO + 2H1Y! = EOY° + AE° + 2EYt + AEOY!
HOyO + AH1Y? — (E%9° + AEY®) =0

(HOY® — E%%°) + A(HY® — E*9°) = 0
Perturbacao



(HOY° — E%Y°) + A(HY° — E'°) = 0
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Principio de Pauli

Esfera de carga que gira ao redor de seu diametro >

Momento angular de spin ou simplesmente spin

Funcao de onda
Nao depende apenas das coordenadas x, y e z mas também do
estado de spin do elétron

Hamiltoniano so (2 g
x,y,z): Ym
depende das (%.y.2) S

coordenadas espaciais
4° numero quantico vem da
resolucdo da Equacao de
Schrodinger dependente do
tempo



< Suponhamos sistema de particulas idénticas

Mecanica classica
|ldentidade das particulas ndo tem consequéncia especiais

Bola n° 1 se move
seguindo determinada
trajetodria, bola n°2
segue outra trajetoria

Mecanica quantica

Principio da incerteza = ndo se pode conhecer a trajetdoria exata da
particula.

Usar diferentes massas, cargas ou spin para distinguir umas das outras



2 casos possiveis para funcao de onda de sistema de
particulas idénticas = simeétrico e assimétrico

< Caso dos elétrons

Postulado adicional = Principio de Pauli
A funcdo de onda de um sistema de elétrons deve ser
assimetrica com respeito ao intercambio de 2 elétrons
guaisquer

Elétrons com 0 mesmo spin devem permanecer
separados = Repulséo de Pauli entre os elétrons

Particulas com spin semi- Particulas com spin
Inteiro requerem funcoes inteiro requerem funcoes
de onda assimétricas de onda simétricas

Férmions Bdsons



Teoria Variacional

Qualquer funcao de onda para um sistema tem
uma energia meédia igual ou maior que a energia do
estado fundamental

JLP*HI/; dr > E,

< . Quanto menor for a
Deve ser normalizada energia, melhor a

energia aproximada

[W*Hy dt .
>
[wpdr —

Se W for exatamente a Se W nao for exatamente a equacao do
equacao do estado mm) estado fundamental € uma desigualdade e
fundamental € uma a energia produzida € sempre maior que a

igualdade energia do estado fundamental



Teoria variacional em exemplo Y = ax — x?

f(ax — x?)'H (ax — x*)dx

{2 ra #2 3
l — f (ax — x*)dx =
n2 52 _ 9 m J, 6m
2m 0x?
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30
552 Comparada com a N= |=
E = energia verdadeira do \ a
ma? estado fundamental da
particula na caixa
Energia é 72 P
aproximadamente E = > 4 RN
1,32% maior 8ma _;;F' N\
4 “\
/ A




Teoria Variacional

Usa a ideia de qgue em um atomo multieletrénico, o elétron nao
pode experimentar toda a carga nuclear devido a presenca de
outros elétrons.

4

Blindagem

Repulsao
Outros

Atracio /J\ elétrons
Nucleo Q

Efeito de blindagem



Aproximacao de Born-Oppenheimer
H,*

Devemos considerar nao somente a
interac&o do elétrons com os dois nucleos +
interacOes dos 2 nucleos entre si

2 -7 2 :
2m : 2m

P 2
. . 2m, dme,r,  4AmWer, AmelR

< Nao € conhecida funcao de onda que seja autofuncéo deste
operador hamiltoniano

4

Aproximacao



Complicador: funcdo de onda deve levar em conta nao so
comportamento do elétron mas também o comportamento dos
nucleos

Se a posicao relativa do ntucleo muda, a movimentacao
eletrbnica também muda para compensar

Nucleo muito mais pesado que elétron =
ndcleo move muito mais lentamente

4

Movimento do elétron pode ser aproximado como se 0 nucleo néo
estivesse se movendo

Apesar do nucleo estar se movendo tratamos
esse movimento independentemente do
movimento do elétron

Yoot6cuia = l/)nuc + We,



