Erwin Schrddinger:

E. . w(x) +E, . w(x) =E . y(x)

h2 d2
y(X) _
gz dX? +E, . y(x) =E . y(x)

Equacéo de onda a uma dimenséo (x), independente do
tempo: que traduz o comportamento de uma particula descrita
por uma onda (eq. de Schrddinger).

Resolvendo-a conhece-se a funcao de onda y(x) e a energia da particula,
ambas quantificadas.

Significado fisico (Born):
y?(x) — densidade de probabilidade de encontrar a particula no ponto x



Aplicacao a uma particula numa caixa a uma dimensao:

Condicoes fronteira:
1) Para xe]O,L[

h®  d%w(x
Vs £,00=0—> - IV _ g
. ol /3 87 m dx

n= B y(x) =0

Ve 2) Para x=0 e x=L
n=2 A=L

V, Ep:oo —> y(xX) =0 — A=2L/n
n=1 A=2L n=1,2,3... w

O X — L v(x) = A sen Kx = A sen(2rnx/A) = A sen(nnx/L)
Ou:
X=L:

para que y(x) =0, como A=0 sera: sen(KL)=0 —> KL=n=n

Ou seja: K=nm/L ¢/ n=1,2,3,

Funcdes de onda:

Energias: E, = n2h?/8mL?

v,(X) = A sen (nnx/L)

— namero quantico

Quantificadas por 1 n° quantico
(1 dimensao)




Y3 E., = n2h2/8mL2

n=3 A=2L/3
—Qoh=2 2

W, E; =9h2/8mL s
n=2 =L

L 41 E, =4h2/8mL2 B
n=1 7\4:2L n=2

O X — L E, =h2/8mL2 n=1

A=2L/n

0 X — L
N© de nodos de y (excepto os extremos): n-1

%
NSNS

n=3 ; — Para o estado de menor E (n=1):

V52 A regido de maior probabilidade
n=2 =L de presenca da particula € no

5 centro da caixa
4 g A=2L
= APLICACOES

0 X — L



Equacao de Schrodinger a 3 dimensoes

B h* (0°w 81// 81//)
87°m| ox* ay o

j+ E,w (% Y,2) = Ep(x y,2)

w — funcao de onda: v (X,y,2) o

E - energia total da particula G 6’)\
E, — energia portencial da particula N

h - constante de Planck

m — massa da particula

Por resolucao da Eq. de Schrodinger:

e Funcao de onda, quantificada por 3 numeros gquanticos - orbital
(contem informacao detalhada acerca do comportamento do electrao numa

regiao do espaco)

» Valor de energia associado a cada funcao de onda
(tambéem quantificado)



Modelo Quantico do Atomo

Atomo de Hidrogénio e Atomos Hidrogenoides:
1 electrao: carga: -e

massa: m,
Nucleo: carga: +Ze

massa: my

W [y v )
8z°m\ ox*  oy®  ozf

j+ E,w(X,Y,2) =Ep(x,Y,2)



Coordenadas Esféricas

Z=I.COS @

y=r.senf seng
Y

X=r.senef cosgy

—_— =




Modelo Quantico do Atomo

Atomo de Hidrogénio e Atomos Hidrogenoides:
1 electrao: carga: -e

massa: m,
Nucleo: carga:. +Ze
massa: my
h> (0w 0w O%)
— + + +E w(x,y,2)=Ew(X,Y,2
87z2m(5x2 & o V(X Y,2)=Ew(XYy,7)

Por transformacdo de coordenadas: (X,y,z) — (I, 6, @)

w(X.y,2) = v (1, 6, @) = R(r) x O(0) x O(¢) @g@
= R(r) x G(6,¢)
— .

Componente radial Componente angular



Resolvendo a equagao: W - Funcdo propria ou orbital
IRERRR |
(quantificada por 3 numeros quanticos)

(r 6 ¢=R (6’ ?)

n,I,mI
n=1, 2, 3,...... — n° quéntico prlnC|paI (nivel ou camada: K, L, M, N,...)
| =0,1, 2,.. n-1 —n® quantico azimutal — tipo de orbital: s, p, d, f,...
(sub-nivel)
= -/, -I+1, -[+2,... - n° quantlco magnético — S|metr|a da orbital
m, 0 O -10+1 O -1,0,+1 -2,-1,0,+1,+2
Tipo de orbital R 2p 3s 3p 3d
Funcédo de onda Yioo W¥200  Vaimi V200 Vaimi Vaomi
NUmero de orbitais
para cada | (sub-nivel) 1 = 1 = >
NUmero de orbitais 1 4 9

para cada n (nivel)



Para um atomo hidrogenadide:

A energia E é quantificada apenas pelo numero quantico principal, n:

E,, = - constante xZ2/n?
E, 1
4s 4p 4d 4f
3s 3p 3d
2S 2p

1s




.9
Momento angular = | L | =mxvxr

2

U = VI(+1) A

h=h/2x

9
|Lz| — rn/ h



1s

2S

Algumas funcoes proprias:

3/2
Z
V100 7} exp(-Zr/ag,)

0

3/2
Z Zr
WV200— % ?J {‘ 7()} exp(-£r/2a)
3/2
1 Z Zr
V210~ |, 5 aJ [a—o} exp(-£r/2a,) @

3/2
e ZJ EJJ exp(—Zr/Zao)

V27| 9o 0




Representacgao grafica da fungcdo de onda radial: R(r)

R(r)

By n=1, [=0
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Representacao grafica da funcao de probabilidade radial: 4xr?R2(r)dr

Densidade de probabilidade radial: RZ(r)
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Superficies ©2(8) ®?(¢g)das orbitais p:

Px Py




Superficies 02(0) ®?(¢g)das orbitais d:
Z

4




Spin do electrao

9
< ‘.(—"‘—\. Momento angular de spin: S
9
w |S | quantificado pelo nimero quantico de spin: s=1/2

9
|S,| quantificado pelo nimero quéantico magnético de spin: m =+1/2



Spin dos electrdes- Quantificacao

Experiéncia de Stern-Gerlach (1922)

[Ag: ..... 5st]
Pcrlz\;issiig © que fol Atomos de prat
observado prata
N
N
\

Forno
(Ag fundida)

Campo magnético



Atomos polielectronicos:

ATOMO DE HELIO

X

N&o € possivel obter uma solucao analitica para a eq. de Schrodinger



Preenchimenro Electronico:

No estado de energia minima do atomo, os electroes distribuem-se pelas
orbitais ocupando as de menor energia e seguindo o principio de
“construcao” - energia crescente.

As energias das orbitais podem podem prever-se pela Regra empirica de Wiswesser:

As orbitais de mais baixa energia séo aquelas que:
- tém menor valor da soma (n+l);
- para o0 mesmo valor de (n+l) a de menor n

Principio de Excluséo de Pauli

12 Regra de Hund



ENERGIAS DAS ORBITAIS ATOMICAS

E=E(n,|)
Nivel/ Preenchimento electrénico Orbital
Periodo
Elemento
7d
dptb et N
7Tp 113, 118
- D 6d Lr-112
5f  Ac-No
s Fr,Ra
6p TI-Rn
i H 5d Lu-Hg
B (DN 4f  La-Yb
6s Cs, Ba
ap In - Xe
{THIHITHIHTY 4d Y-Cd
® 95 Rb, Sr
dp Ga, Kr
4 ITHIHIHTHD id Sc-2n
ds K, Ca
o 3F‘ Bl =Ar
= 35 Na, Mg
- -2p B-Ne
25 Li, Be
1 18 H, He
g p d f
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