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6 — Os nUmeros quanticos obtidos sao:

N = numero quantico principal. Esta relacionado com o valor
da energia do eletron e define a camada eletronica na qual o elétron
se encontra. n=1,2,3........

| = numero quantico azimutal ou de momento angular. Esta
relacionado a forma do orbital onde se encontra o elétron (forma
distribuicao de probabilidade ou densidade eletronica). Define a
subcamada na qual o elétron se encontra,
1=0,1,2,3,4,5,.......... n-1

sharp, principal, diffuse e pfundamental (hnomenclatura historica)

m, = numero quantico magnetico. Esta relacionado a
orientacao do orbital no espaco dentro de uma mesma subcamada.
Orbitais em uma mesma subcamada diferem apenas em sua
orientacao e nao em valor de energia.

m,=0,+1,£2,£3,........ tl =-l,....... LR



Os elétrons em um atomo sao distribuidos em orbitais que sao
agrupados em subcamadas. Uma camada pode ter uma
subcamada (n = 1) ou varias subcamadas. As subcamadas
eletronicas tém simbolos atribuindo-se o valor de n seguido pelo
valor de | (em letras s,p,d,f,g....).

O numero de orbitais em uma camada é dado por n?
O numero de orbitais em uma subcamada e dado por 2| + 1

n=1=1 subcamada (s) (19)

n= 2 = 2 subcamadas (s,p) (2s,sp)

n = 3 = 3 subcamadas (s,p,d) (3s,3p,3d)

n =4 =4 subcamadas (s, p,d e f) (4s,4p,4d,4f)

Uma interpretacdo mais adequada diz respeito nao a existéncia de
orbitais em si mais as infinitas possibilitades nas quais o elétron
podera ser caracterizado dentro de um sistema atomico!!!!



Por volta de 1920 foi demiostrado que o elétron comporta-se
como se estivesse em rotacdo, na mesma forma que a terra. Esta
rotacao passou a ser representada pelo quarto nimero quantico
denominado:

onde m, = +1/2 ou -1/2
PRINCIPIO NDA EXCLUSAO DE PAULI

Dois eléetrons em um mesmo atomo nédo podem ter o mesmo
conjunto de nimeros guanticos ( a mesma solucéo da funcéo de
onda!). Consequentemente, nenhum orbital atdbmico pode conter
mais de dois elétrons.
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*Na formulacdo matematica da mecanica quantica, cada
sistema esta associado a um espaco complexo de Hilbert
de forma que cada estado instantaneo do sistema é
descrito por um vetor unitario neste espaco.

- Espaco Euclidiano — 2, 3 ou n dimensoes

-Espaco de Hilbert — conjunto de funcoes (espaco vetorial
abstrato)

*Este vetor de estado contém as probabilidades de
resultados para todas as medidas possiveis aplicadas ao
sistema.

* Como o estado de um sistema geralmente muda com o
tempo, este vetor de estado é uma funcio do tempo.

* A Equacao de Schrodinger fornece uma descricao
quantitativa da taxa de mudanca deste Vetor de
Estado



*A energia total (E) de uma particula de massa = m se
movendo em um potencial U(x) é a soma da energia
potencial com a energia cinética.

Equacao independente do tempo em uma dimensao (y = funcéo de
onda)
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Any function of position, f (x)
such as x, or potential V(x) SO
hd
x component of momentum — —
( y and z same form) I Ox

Harniltonian Pop

s
(time independent) m + V(x)

Hamiltonian
(time dependent)

Kinetic energy

z component of
angular momentum

H = Hamiltoniano (operador - descreve a energia total do sistema)



Operador Laplaciano

Se 0 movimento da
particula depende do



*Em sistemas com simetria esferica — a energia potencial
de uma particula de massa m, a qual se move em um
campo de forca central esfericamente simetrico, depende
somente da distancia r entre a particula e o centro da forca.
Para estes sistemas podemos escrever a Equacao de
Schrodinger como:

*Escrevendo-se a equacao num sistema de coordenadas
esféricas temos:

sen & 984



Coordenadas Polares Esféricas

_rsene do

elemento de
volume

dV=r-seng de d¢ dr




*Os estados energéticos deste sistema sdo determinados
resolvendo-se a equacao diferencial, cujas solucoes sao
continuas, tem derivadas continuasem r, 6 e ¢, e sdo ainda
de quadrado integravel. Solucéo pelo método de
separacao de variaveis (escreve-se a funcao de onda como
produto de 2 funcoes — sendo uma radial e outra angular:

¥ =R(r)Y(6,0)

A parte Radial R( r) e angularesY (0,¢) sao
Independentes: substituindo-se y na eg. abaixo

E-V(r)|RY =0
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Extraindo-se das derivadas os termos constantes escrevemos:

1 @ oY 1 87| 2
[sené? ]— ] m[E V() ]RY =0

sen & 08 o8

sen” & 8;252

Multiplicando-se ambos os lados por r?/RY e reagrupando-se 0s term
Dependentes da parte radial e angular, separadamente temos:

| FY
sen’ 8 9g°

=C =cte =C =cte

1 - A energia total “E” € determinada pela funcéo radial
2 — O segundo termo da equacéo é independenteda energia total
“E”e da energia potencial “V(r)”
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Aplicando-se o método de separacdo de variaveis no segundo terme@

1 (0,0) = P(O)D(D

Tem como solucao:




Onde p = cos¢ e a equacao pode ser resolvida pelo método de séries
Similar a solucdo usada para um oscilador harmonico classico.
Funcoes Associadas de Legendre.

As solucbes combinadas geram:

;e =)™




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

ml

Funcao Y,
Yo°= (1/4m)""
= (2/41)"* cos0
Y20 (5/47c)m 3c0s’0 — 1
Y.'= (3/8m)"* e'%send
= (15/8m)"? e"bbenecose
= (15/32m)"* ¢"%sen’0 |

Y
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As funcgdes Y,™ sdo denominadas por harmonicos esféricos

n=123--- £=0123---n-1

m,=—£,~(¢—1),-,~1,01,--, 0 —1,¢




Solucoes para atomos
hidrogenoides —

considerando somente
movimento eletronico

n=123,-- £=0123,---,n-1
m,=—£,~(¢—1),-,~1,01,---,£ - 1,2

a, = 52,9177 pm (raio Bohr)

N = nimero de nodos =n -1

n =2 -1 nodo da forma
esféerica para orbital 2s
e forma planar orbital 2 p




=0 0noddos

{(a) orbital 1s

R NG

I =0 1 nddo esférico
(b) orbital 2s

(c) orbital 2p

W




Resultados
teoria
ondulatéria de
superficie

()
n=1
0 nodos

gy

Tambor- Batida
no centro

Ry

Tambor -Batida
fora do centro

ic)
n=3
2 nodos

' Existemn somente duas vibragdes indepen-
dentes para [ =1, porque uma vibragdo com
um nodo pode ser expressa como um soma
das duas principais.

l=0
2 nodos
circulares

1 nédo line

1 nddo circular

O©
s

=2
2 nodos lineares




Energias dos orbitais atobmicos (atomo de hidrogénio)

Orbital atdmico = funcdo monoeletronica definida por 3 numeros
quanticos n, I e m,

V100 - funcdoonden=1,1=0em,;=0
Estado eletronico |j

n = numero quantico principal - (1,2,3....... ) e determina a
energia do elétron

Da solucéao angular surgem | e m,

Numero quéantico | — elétron tem momento angular de magnitude
1=0,1,2........ n-1

NUmero quantico m, — elétron tem componente Z do momento
angulariguala P m, =+-0,+-1,+-2,...... +- |
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Densidades de probabilidade em fungdo de n, | e m,
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Raio médio orbital 1s

Funcao distribuicao radial 1s




Raio mais provavel — derivadade P (r) =0

dP {I] = Ml = il 4_Z:I I.:! E_E At ) )
dr dr = .
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