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Elétrons nos Atomos

orbital electrons:
n = principal
quantum number

n=3 2 1

Nucleo
Modelo Atomico de Bohr:
v’ elétrons revoluem em torno do nucleo do atomo;
v a posicao de qualquer elétron é bem definida em termos de sua orbital;
v - um elétron pode se mover de um nivel para outro, mas ele s6 deve se

mover para um nivel proximo se ceder ou adquirir energia suficiente para
ISSO.



MECANICA ONDULATORIA

Teoria atualmente aceita que explica o comportamento dos elétrons
nos atomos.

Se a luz pode se comportar como onda e particula entdo, um

aparticula tambem podera se comportar como onda! (De Broglie —
1924).

E=mc?e E=hv=hc/r
hc/A = mc?
A = h/mc para a raidacado eletromagnética

A = h/mv para particulas como o elétron
onde v = velocidade da particula



*Mecanica ondulatoria = mecanica quantica — teoria
matematicamente sofisticada melhor sucedida na
explicacao da estrutura e espectro dos atomos! Leva em
conta a dualidade onda-particula da materia.

Ao Invés de se deslocar ao longo de uma trajetoria
bem definida, uma particula se “distribui’ no espaco
CoOmo uma onda.

eFornece um conjunto de regras e imagens simples

1926 — Equacao de Schrodinger (comportamento do
elétron no atomo de hidrogénio — descreve a dependéncia
espaco-tempo de sistemas quanto-mecanicos



Principio da Incerteza de Heisenberg

Werner Heisenberg — A descoberta das propriedades ondulatorias da
matéria levantou algumas questbes novas. Pela fisica classica
conseguimos calcular com grande exatidao a posicao, a direcao de
movimento e velocidade de uma bola de boliche descendo a rampa do
prédio do CCT.

Para um elétron gue exibe propriedades ondulatdrias temos a
limitacao de que uma onda estende-se no espaco e sua localizacao nao
e definida de maneira precisa. N&o é possivel determinarmos
exatamente onde um elétron esta localizado em um determinado
tempo.

Principio da Incerteza: estabelecido na mecanica quantica segundo
0 qual o produto das incertezas nas medidas do momentum e posicao
de uma particula ndo pode ser inferior a um valor minimo relacionado
com a constante de Planck. Nesta formulacdo as particulas sé@o
descritas por uma funcao de onda:



A Posigdo mais m
provavel

Energia
Posigdo Momentum

N

Posigac

Prohabhilidade

O produto das incertezas medidas da posicao (Ax) e do momentum
(Ap) de uma particula ndo pode ser inferior a:

ﬂxjp}% ) mt}%

Em nivel subatomico (pequenas massas como o elétron) — E
Instrinsecamente impossivel conhecer simutaneamente o0 momento
exato de um elétron e a sua localizacdo exata no espaco. (nunca
Imagine os elétrons se movendo em orbitas circulares precisamente

definidas em torno do nucleo)



Erwin Schrodinger — 1926

Aplicou a matematica para investigar as ondas estacionarias no atomo
de hidrogénio e abriu o campo de estudo chamado mecanica
ondulatdéria ou mecanica quantica.

A matematica utilizada é bastante avancada. Ao resolver a
equacao chamada de equacao de onda, Schrodinger obteve um
conjunto de func¢des matematicas chamadas funcdes de onda psi

(v).

Estas funcoes (y) descrevem as formas e as energias das ondas
eletronicas.

Cada uma destas possiveis ondas € chamada de orbital.
Cada orbital em um atomo possui uma energia caracteristica e €

visto como uma descricéo da regiao em torno do nucleo onde se
espera poder encontrar o elétron.



E de se esperar que, se os elétrons forem limitados em seus
movimentos pelo fato de se acharem localizados dentro do atomo:

1 — 0 movimento do elétron podera ser representado por uma onda
estacionaria de materia;

2 — 0 movimento do elétron sera quantizado e sua energia podera ter
somente valores discretos (consequéncia direta da limitacdo ou
Imposicao de condic¢des as ondas)

“A toda particula de momento p esta associado um comprimento de
onda A, ou seja, A = h/p” - De Broglie

Com base em sua hipotese De Broglie conseguiu deduzir a
condicao de quantizacdo do movimento angular proposta por
Bohr, aplicando condic¢des de contorno adequadas as “ondas de
matéria” do atomo de hidrogénio



Bohr — o elétron do hidrogénio s6 poderia existir em certas orbitas
que confeririam estabilidade ao atomo e que seriam caracterizadas
por um certo numero quantico.

De Broglie — as orbitas estaveis do atomo de Bohr
corresponderiam a ondas estacionarias onde o perimetro da orbita
era um multiplo inteiro do comprimento de onda do elétron

2ar=nA com n=1.273 - BN

h h

2ar =nA=n— = rp= n_—= ni=L ou L =nhk
p 27

Momento angular quantizado

A existéncia de ondas de matéria sugeria a possibilidade de se
construir uma equacao de onda gue explicasse naturalmente o
comportamento dos elétrons, atomos e moléculas!



Equacdo de onda classica - tridimensional

onde € a funcdo de onda, v € a freqiiénciadaondae v éa
velocidade de propagacao.

Da equacao de De Broglie:
Iy

Iy %y dam Ve
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Kine!ic Potential =E

Energy Energy
Classical 1 2 1 Harmonic oscillator
Conservation of 2 mv +-§-kx =E example.
Newlon's Laws F =ma = -kx
Quantum 02 The energy becomes
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Significado da funcao de onda

Y ndo possui significado fisico mas:

pxy.z) =y xy,2)p(x,y,2)

onde v~ é 0 conjugado imaginario de

Representa a probabilidade de encontrar a particula proxima ao
ponto especificado pelas coordenadas (x,y,z). Entao a
probabilidade de se encontrar a particula em um volume V do

espaco sera: i %
|1,u vdxdydz

Volume

Se V ¢ infinito — certamente contem a particula entao:

Normalizacao da funcao de onda




Max Born — 1926 — sugeriu uma unificacao pictotica dos conceitos
ondulatorio de particula introduzindo o conceito de:

A onda de matéria pode ser descrita analogamente ao caso de uma
onda mecanica em cordas:

Onde ¥, = amplitude

Fx,t)="F, ::En—l'p& Et)

da onde de matéria
7,

Max Born foi o primeiro a sugerir que o valor da grandeza W2 em um
ponto qualquer exprimiria a probabilidade da particula estar proxima
desse ponto. Mais exatamente, considerando-se um elemento de
volume dV que contenha esse ponto, a probabilidade da particula ser
ai encontrada, num dado instante, é dada por W2dV. Esta

Interpretacdo de W fornece uma conexao estatistica entre a particula e
onda a ela associada; diz-nos onde a particula provavelmente estara e
nao onde de fato esta.



=4 Y fornece uma

=0,38 eV conexao estatistica
entre a particula e a
onda a ela associada
- indica onde a
particula
provavelmente estara
e nao onde de fato
estal

Born sugeriu que o valor de Y2 em um ponto qualquer exprimiria a
probabilidade da particula estar proxima deste ponto. Considerando-se
um elemento de volume dV gque contenha este ponto, a probabilidade

da particula ser ai encontrada num dado instante sera dada por W4dv



Como Surgem os NUmeros Quanticos?

A aplicacao da Equacao de Schrodinger aos elétrons dos sistemas
atomicos elementares fornecera uma serie de solucdes e estas
solucbes matematicas serao interpretadas e analisadas de acordo
com as observacoes experimentais.

Postulado |
Para cada particula de massa m existe uma funcéo de onda w(Xx).

OU SEJA: Cada eletron dentro de um sistema
atomico tera uma funcao de onda caracteristica e
exclusiva! Os numeros quanticos sao
representacoes destas caracteristicas exclusivas.



A funcdo P,™ pode ser computada a partir dos polinémios de
Legendre

ml

Fungao Y,
Yo = (1/4m)"*
= (2/41)"* cosd

= (3/8m)"* e'*send
= (15/871)”‘ e'’sen0coso

")

\
(5/47c)m 3¢0s%0 — 1
\
\

= (15/321)"* e*%sen’0




As funcbes Y,M sdo denominadas por harmonicos esféricos

n=123--- £=0123---n-1

m,=—£,~(¢—1),-,~1,01,--, 0 —1,¢

Os seguintes pontos podem ser destacados a respeito da funcéo de
onda:

1 — Cada funcéo de onda y é associada a um valor permitido de
emergia E,, para o elétron.

2 — A energia do elétron é quantizada (so pode assumir determinados
valores (ndo € uma fungao continua)

3 — 0 quadrado da funcéo de onde (y?) esta relacionado com a
probabilidade de se encontrar o elétron dentro de uma determinada
regido do espaco (densidade eletronica em uma determinada regiao)



4 — A teoria de Schrodinger define precisamente a energia do elétron.
Pelo principio da incerteza somente podemos descrevera
probabilidade de o elétron estar em algum ponto no espac¢o quando
estiver em um determinado estado de energia. A regiao do espaco
que contéem mais de 95% de probabilidade de se encontrar um
elétron de determinada energia € chamada de ORBITAL

5 — Ao resolvermos a equacao de Schrodinger para um eléetron no
espaco tridimensional, obtemos como parte da solugao funcoes com
determinadas solucoes denominadas de NUMEROS QUANTICOS
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