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- Relembrando!!
|
Capitulo 41 aprendemos como usar a mecanica

quantica (Eq. Schrodinger)
Particula em uma caixa (paredes infinitas de potencial)

A energia potencial torna-se

2
1 ) d w (x ) 2m infinita nes_"[e ponto.
= —— [E = U@)p(x) :
d X 2 h 2 v Energia total
da particula
, d*1(x) 2mE Ui) = 0 ,. A
— X X) = egido egido
X Il)zroibida % Iljroibida
) d 2 hz ')b( ) g g
3) Resolver a equagdo diferencial (ou chutar | )
uma solucao) /0 / Lo\
Fora da U = 0 dentro Fora da
\l](X) = A sen (ﬁX) e \|](X) = B COS (ﬁx) caixa da caixa caixa
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quantica (Eq. Schrodinger)

4) Aplicar as condi¢cbes de contorno
y(x=0)=Asen (B0)=0
Y(x=0)=Bcos(f0)=0 == B=0

5) Aplicar as condi¢Oes de contorno
yix=L)=Asen (BL)=0  p="2
BL=nn === E =n%h?8mL°n=1,2,3,...

5) A condicao de contorno (que
° particula) quantiza a Energia.
N,

- Relembrando!!
b
Capitulo 41 aprendemos como usar a mecanica

Particula em uma caixa (paredes infinitas de potencial

A energia potencial torna-se
infinita neste ponto.

3
"

.

., 00

U(x) 4 Y
Energia total
da particula
E
Regido Regido
proibida K proibida
! x
/0 /LN
Fora da U = 0 dentro Fora da
caixa da caixa caixa
confina a
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- O atomo de Hidrogenio
-

Potencial eletrostatica que o elétron esta
submetido no atomo de hidrogénio.
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4mey 1

U(r) = —

Proton

P

1étron




- O atomo de Hidrogénio
-

O momento angular é quantizado; exemplo de uma
orbita classica.

4

O vetor momentum angular
6 tem uma inclinag¢do em
Z relagdo ao eixo z idéntica a
inclinacdo do plano da 6rbita
~ .0' =~
a < em relag@o ao plano xy.

N, o

Préton

N

Lz = Lcos@

Elétron

N Orbita

eliptica
@ classica /
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O atomo de Hidrogénio

»

L, = Lcos6

O momento angular é quantizado; | = 2

Sem = 2, L situa-se em algum lugar na
superficie deste cone com L= 24.

Elétron

O vetor momentum angular
0 tem uma inclinagdo em
relacdo ao eixo z idéntica a
inclinac¢ao do plano da 6rbita

.~ em relagdo ao plano xy.
-~ "

—

Yy

N Orbita
eliptica
classica

Se m = 0, L situa-se em algum
lugar deste disco sobre o plano
xy. A orbita classica associada ao
elétron estaria em um plano
vertical.
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L |

Os niveis de Energia do atomo de

Hidrogenio

~

So6 depende de n, porém, para outros atomos depende de n e |

Numero quantico! 0 1 2 3
Simbolo s p d f

Limite de ionizac¢ao

no BN T T 4l af
—0.85eV 3S 3p Y iA
3 —151ev —
25 2
> —340evV — 2
1s /Estado fundamental
1 —13,60 eV ——




Atomo de Hidrogénio

Um elétron no estado 2s tem maior A probabilidade de encontrar
elétrons p € maior em algumas

Um elétron no estado 1s
probabilidade de ser encontrado
dire¢Oes do que em outras.

tem maior probabili-

dade de ser encontrado tanto na origem quanto em uma

na origem. camada esférica que a circunda.
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- Atomo de Hidrogénio
Funcbesde ondaparan=1el=0(1s)en=2,1=0 (2s)
Rnl(r)
(ﬂ_aé)—lm

/ Funcao de onda radial 1s

(8mal) Func¢do de onda radial 2s




Atomo de Hidrogénio

b
v

Prob (com &V centrado em r) = |R(r)|? 8V
Z

Area da

superficie 4r> Espessura

or
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0 Saz 10ay 15az 20ag; 25ay
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- Atomo de Hidrogenio
' 2 ;.
[R(r)|* versus r 1) Méximos de 1s, 2p e 3d seguem
— N2
P(r) rpico = N°ag
0,40 s 2) maximos para estados com L =
0,20 maximos (I = n-1)
0,00 | I | I — F . .
0 Sa; 10a, 15a; 20a, 25ay 3) 3s tem um pico proximo ao
. nucleo e um mais distante (6rbita
A7) eliptica.
0,40 2p
0 20 / %S A orbita circular possui o .
0.00 | . | | . O A & g analogia com a
0 5a, 10a, 15a, 20a, 25a, dl%iﬁﬁ““&l’é%?cgﬂb%m nguém esta
P -% m tem um
ndulatorlo &
0,40 3d  3s 3p lhada no
0,20 \ /
0,00 | : r

Em comparac@o a drbita circular, a
Orbita eliptica possui menor momentum /

angular. O elétron tanto se afasta quanto

se aproxima do nicleo.



Atomo de Hidrogénio

0

L~

S5az 10ag 15agz 20a; 25a4

'|R(r)|2 Versus r
P(r)
0,40 1s
0,20
0,00 | | | | —F
0 Sag  10ag 15ag 20a; 25ag
P(r) 0
0,40 2p o
’ 2 N
0’201&//%\5 “
0,00 1 T T i [ i ¥ L ) 8
0 Sag,  10ag 15a; 20a, 25a, "N\ e\ 7
e )
P(r) o
0,40 3d 35 3p
0,20 \ /
0,00 r

Paran=1; ag (0 maximo)
Paran=2;entre 3ag €7 ag
Paran=3;entre 8 age 1535

Isso é a base do modelo de camadas
do atomo usado na quimica

K—’ISV’ g
L—2sf,2p/]:/
M2 3@ 358 v
—3s _3p° 3d //
NIV N
it S/ﬁp//ﬂd/zlf
0— 55" 55" 5d _5f
f{//?/ ,/
P—_ﬁs/,@;:;/,@d




L |
N

Atomo de Hidrogénio

Ex. 42.3 Mostre que um elétron no estado 2p tem maior
probabilidade de ser encontrado em r = 4ag




» O spin do eletron

_‘Experimento de Stern-Gerlach (Otto Stern e

Walter Gerlach) (Alemaes)

Placa coletora

Atomos com polos norte para
cima sdo desviados para cima.

—

Aumento F
de B

Ly

Um feixe atdmico colimado atravessa
um campo magnético nao-uniforme.

Um elétron em 6rbita .
equivale a uma corrente ¥ Atomos com p6los sul para
circular. } i N ¥ .

; cima sdo desviados para baixo.

EL

Uma corrente circular gera um momento
magnético com pélos magnéticos norte e sul.

/




4 n N
- Momento magnetico
1 | -
, . _ Momento de dipolo Magnético
Momento Magneético Orbital Q=1 7
De aue forma? I dq o
w p— E — _? )
ewr
| T = Inr? =
e . Momento angular
[ W ‘L‘ — |F X ﬁl — M,Wr 2
P> . € 7
///ff | / ,‘l - Zme
L e quantizado: L = h,2h,3h ... ﬁ — —‘L{BL
h=6,626 x 1034 J.s
- Y




» O spin do eletron

_‘Experimento de Stern-

Gerlach: O que seria
esperado?

Placa coletora Atomos com p6los norte para
cima sdo desviados para cima.

Aumento
de B

Um feixe atdmico colimado atravessa
um campo magnético ndo-uniforme.

Atomos com pélos sul para

cima sdo desviados para baixo.

(a) Placa coletora

Sem campo magnético: ni
ocorre deflexio; todos os
dtomos atingem o centro.

Atomos cldssicos: L_assu
me valores em um interva
continuo; logo, hd uma

gama continua de desvios

Atomos quénticos com [ =
1: ha trés valores possivei
de L, e, conseqiientement
trés grupos de dtomos.
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- O spin do elétron

‘Experimento de Stern-Gerlach: Para o Hidrogénio observou-se duas
linhas e nao uma unica linha (1s, | = 0) ou um numero impar (21 + 1)

Centro da placa

Placa coletora

Atomos com pdlos norte para
cima sdo desviados para cima.

m = +§
um campo magnético ndo-uniforme. nm = _l
Atomos com poélos sul.para 2

cima sio desviados para baixo.

Parece que ha um outro momento angular (outro momento

magnético), além do orbital. Sugeriu-se que ha um momento
magnético intrinseco (Spin). %
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O spin do elétron

~

O spin
uma
quantica
dele,
classico.

A\

Centro da placa

_‘O momento angular de spin S possui uma componente z (S,) onde

S, = m.h , onde m, nimero quintico de spin (m,=+ Y2em,=- %2).

Para um estado spin up, S
situa-se em algum lugar
da superficie deste cone.

Z _ 1
S, = +3h.

O médulo de S é
V3
— 2 1t

Para um estado spin down,

S situa-se em algum lugar

da superficie deste cone.
_ 1

S, = —>5h.

Assim, precisamos de quatro numeros quanticos para caracterizar
@ os estado estacionarios de um atomo (n, I, m, m,)




Atomos multieletrénicos

»
Alem da interacao dos elétrons com o nucleo,
agora teremos a interacao elétron-elétron

U (r) _ e’ U | (T) o ,_ —-H__H
t/ etet \'t :
41‘(80 T; P s |
|| (e8] o |
T

w kx,x Ir_.

dz llb (X) Zm ] ali!tmn e b ; f"

dx2 A2 [E — UX)]p(x) g — s




- Atomos multieletronicos
b
Alem da interacao dos eletrons com o nucleo,
agora teremos a interacao elétron-elétron
2 Limite de ionizagao
U = = o+ Vetee (1) eV T W4 =4
i 4p  — —
Y o4y o 34 n=3
d* 1 (x) Zm | 5 3
2 = gz E-U@RE g n=2
S 3 .
. o 2s
7 =
{ III.,-’ -; 1.3_.( II g n=1
SR <
o S gl 1
- Atomo multieletronico Hidrogénio

Para atomos multieletronicos a energia depende dos numeros

@ quanticos; n e |.
N, /




- Atomos multieletrénicos

Principio de exclusio de Pauli. (Wolfang Pauli, Austriaco): ndo
pode haver dois elétrons com o0 mesmo conjunto de

numeros quanticos (n, I, m, m,) (a) Estado fundamental do Li
2p

(a) Estado fundamental do He
As linhas =, 2s $
horizontais 25 —=2
representam as

energias permitidas.
s i ;

Cada circulo

representa um  1g HH

elétron naquele --------- (b) Estado excitado do Li
nivel de energia.

2
(b) Estado excitado do He P
258
2s ;
A flecha indica se o
elétron possui spin
e T e ot
down (m, = —5). “a

3

He no estado fundamental (1s? — camada fechada) , por ser | = 0 e dois e
com spin up e spin down, nao possui momento magnético liquido — nao
@eré atraido por um ima (nem defletido no experimento de Stern-Gerlarch.

/




= Estados excitados e espectros

-
- _Atomos multieletronicos:
Energia (eV)
I=0 [I=1 [=2 1=3 Na (Z = 11, elétrons)= 1s2, 2s2, 2s°,
Limite de ionizagdo 5,14 eV 3s! Ne (z=10)
g |- R
6s 221 4,34 4.28 4,29 Estado fundamental do sédio (Na)
5 41l 5p —— 4q L2 4f —==
455 3,75 [Ne]3s
4p == ; 3,62
. 4 3219 Primeiro estado excitado:
Primeiro estado Nel3
3 M/ excitado [ ] P
2- p
As energias para cada :
. nivel estio em eV, Obse_rve que o estado 3s foi
considerado com E = 0. Apesar de
0,00 — Estado fundamental E a -1/n2. Lembrar que é uma
043s——— comE=0 -
convencao.
Niveis ls, 2s e 2p preenchidos

i
@ Y,




= [Estados excitados e espectros
-

Atomos multieletronicos:
Energia (V) Observe que o0 estado 3s foi
=0 I=1 I=2 1=3 considerado com E = 0. Apesar de

_ . Limitedeionizacdo5,14eV___ E g -1/n2. Lembrar que é uma

5 -
4,51 2
65 2 434 convencao.
3,19 — o
3 4s ; h h h—
Primeiro estado
C C
) 3p 2,104/excitad0 A —  —
As energias para cada f AE atomo
- nivel estdo em eV.

Qualquer transicao é possivel??
Estado fundamental

comE =0 Resposta: Nao
Niveis 1s, 2s e 2p preenchidos

!
Na (Z = 11, elétrons) = [Ne]3s
o

0 35.0:00




= Estados excitados e espectros
-

Atomos multieletronicos:

e o1 im2 ies Observe que o estado 3s foi
P, considerado com E = 0. Apesar de
s —2 434 428 ,,429 7
D STy E a -1/~n2. Lembrar que é uma
G4t — convengao.
rimelro estado
i 3 M/excitado - —_—
? ’ As energias para cada - AEatUmD - E2 E]‘
14 nivel estdo em eV. f — —
(| n T e f6n e Aconsrato h h
Niveis 1s, 2s e 2p preenchidos £ E Lo , ,
s 7 Qualquer transigao é possivel??
Foton
T oo % Resposta: Nao
EZ ; Regra de selecao para emissao ou
— —> 5_. absorcgao:
———E, —FE

1
Excitagio Al = ||2 — |1 |= 1
por colisio :

A particula leva consigo parte da enérgia
original. A conservagdo da energia exige

que Epmfcula == EZ - E]' /




= Estados excitados e espectros

-
Atomos multieletronicos:
Observe que o0 estado 3s foi

(@)
Energia (eV)

1078 5p considerado com E = 0. Apesar de
44 s 1722 E 1/n2. L b ,
4p 2 a -1/n-. emprar que € uma
NE - convencao.
1141
o138 f AEétomD EZ T El
54 3p — —
330
286 Comprimentos h h
1- 589 de onda em nm o
Qualquer transicao é possivel??
04 3s

Respsota: Nao

—
=
—

Regra de selecao para emissao ou
absorcgao:

268 nm 6p — 3s
286 nm S5p — 3s
330 nm 4p — 3s
589 nm 3p — 3s

o

o

300nm 400nm 500nm 600nm 700 nm




- Tempos de vida médio

.

(a)

Energia (eV)

4

Atomos multieletronicos:

1078
\\

55 1722

4 3d

45

1141 818

618

3p

286/ /330

Comprimentos
589 deondaemnm

+ 35

Numero de fotons

(milhares)

30
A linha continua é

20 - L-um “ajuste” dos

e dados do tipo

relaxagao

10 exponencial.

O I [ I [
0 5 10 15 20

— ¢ (ms)
25

Equacao de relaxacao:

T - Tempo de vida médio do estado

excitado (s)

r - taxa de relaxacao (s')

Tempo de vida: desde ms até ns.

/




