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Principio da incerteza de Heisenberg Yy
(4 A - A ae

Modelo atomico quantico y
4 ~ ~

Interpretacao da funcao de onda y
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Regras de Pauli e Hund y
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Configuracao eletronica )
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Y=

\I,Zr 2

UFG

= wavefunction
for electron

Uslng the deBroglie relationship

2:'1' Z:Ip —x P= = electron
momentum

s(— x— mr) h
Uslng the Planck relationship

_ho _E E= = electron
Y energy
g

Distance from nucleus (r)
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O Modelo de Bohr

Pontos positivos: Ny
a) Elétrons existem em certos niveis discretos de energia,

descritos por numeros quanticos;

b) Alguns espectros de linhas podiam ser explicados por F,' m
transicoes eletronicas;

Bohr modified Rutherford’s

model of the atom by stating
hat electrons moved around the
nucleus in orbits of fixed sizes

Limitagdes:
a) A maioria dos espectros de linhas nao era explicada;
b) Simplesmente assumiu que a atragdo eletrostatica néo
resultaria no colapso do elétron no nucleo. © et



Mecanica Quantica

Como o comportamento atomico é tao diferente da experiéncia ordinaria, é
muito dificil adquirir familiaridade com o mesmo, ele parece peculiar e
misterioso para todos — tanto para o novato quanto para o fisico
experiente. Mesmo os especialistas nao a entendem do modo como
gostariam de entendé-lo, e é perfeitamente razoavel que isso aconteca
porque toda a experiéncia ou a intuicao humana direta se aplica a objetos
em grande escala.

(FEYNMAN, R. P.; LEIGHTON, R. B.; SANDS, M. The Feynman lectures on
physics: quantum mechanics. Reading, MA: Addison-Wesley, 1964.
Nobel de Fisica 1965)



Fenomeno da Difracao :?T;

Fendas

Fonte
de luz

Imagem de difracdo Figura de difracdo da luz Figura de difracdo de
vermelha monocromatica elétrons

Observa-se que a matéria apresenta caracteristicas tanto ondulatorias como
corpusculares.
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Dualidade onda-particula :‘FT.;

Louis de Broglie (1892-1987)
Fisico francés

Nobel de Fisica 1929

Em 1923, de Broglie postulou que a matéria tem propriedades
semelhantes as ondas, com o comprimento de onda (4) relacionado ao
momento (p) da mesma maneira que a luz.

h ou seja, o comprimento de onda depende do momento, nao do tamanho
mv | fisico da particula.

Em 1924, Einstein escreveu:
“Agora, ha duas teorias da luz, ambas indispensaveis e sem nenhuma conexao logica”.
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Exemplo ®e
UFG
4 )
Calcule o comprimento de onda de um elétron viajando a 2,65 x 10° m/s?
v=2,65x10°m.s1
m,=9,11 x 103! kg
h=6,6262 x 1034 kg.m?s2
h h 6,6262x10~3% (" 5 71x10-10 2 74 A )
= e S e— = 2, X m = ,
p mv 9,11x10731x 2,65x10°
\Raio atomico calculado: 0,3 -3,0
Calcule o comprimento de onda de uma bola de futebol (450 g) viajando a 129 km/h
(retirado do Guinness Book)?
— il 4l
m,.;, = 450 g = 0,45 kg — = =4,11x10"°cm
= oA o mv 0,45 x 35,83
h=6,6262 x 103* kgm*s : L
\Ralo bola futebol: = 11 cm
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Principio da incerteza de Heisenberg UFE

Werner Karl Heisenberg (1901-1976)
Fisico tedrico alemao

Nobel de Fisica 1932

* Na Fisica Classica, esta implicita a ideia de que qualquer grandeza de
movimento de uma particula pode ser medida e descrita de modo
exato. Por exemplo, podemos medir simultaneamente a posicao e a
velocidade de uma particula sem perturbar o seu movimento.

 De acordo com a Fisica Quantica, o ato de medir perturba a particula e
modifica o seu movimento.

a4 )
h
* O principio da incerteza estabelece um limite Ax - Ap = yp h=16,6262x 107 J.s
na precisao para variaveis complementares L
(tais como posicio e momento linear) de | % R h
uma dada particula fisica. Ax - Ap = > fi = 21T
\ J
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Principio da Incerteza

A teoria quantica é a mais eficaz e precisa interpretacao do mundo fisico.
Contudo, muitos dos seus conceitos e resultados parecem desafiar o senso
comum, dando-lhe um ar de mistério e exoterismo so tolerados perante o
seu enorme sucesso. A base fundamental da teoria é o Principio da
Incerteza — se for violado por uma experiéncia real ou conceitual, a teoria
qguantica cai sem apelo.

(Lage, E.(2020), O Principio da Incerteza, Rev. Ciéncia Elem., V8(01):004
(2020); doi.org/10.24927/rce2020.004



Consequéncias da dualidade onda-
particula

1) De Broglie e Heisenberg permitiram o desenvolvimento de uma teoria
atomica mais amplamente aplicavel;

2) Nesta nova abordagem, as tentativas de determinar a localizacao
instantanea e o0 momento do elétron foram abandonadas;

3) A natureza ondulatdria do elétron leva a necessidade de um modelo que
descreva suas energias nao em termos de posicao exata, mas sim em termos
de probabilidades.



Modelo atomico quantico :FT.;

Erwin Rudolf Josef Alexander Schrodinger (1887-1961)
Fisico tedrico austriaco

Nobel de Fisica em 1933

Schrodinger propos uma equacao de onda (independente do tempo), que
contém os termos onda e particula.

Eb = onde, E = energia total do sistema, {(psi) =
v="Hy fungao de onda e H = operador hamiltoniano.

Equacao de onda
em uma dimensao
(independente do tempo) Termo energia

mecanica total

= +

Termo energia
Termo energia potencial
cinética
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A funcao de onda, Y(psi)

y=AcosZn(%—I)+9 = YP(x)

A mesma equacao pode ser escrita

w(x) =e IZR(T_X)

Uma possivel funcao de onda, , para a equacao de Schrodinger é da forma:

Esta funcao €, portanto, uma funcao de onda complexa, que nao tem significa fisico.

Prof. Aparecido Ribeiro de Souza — IQ/UFG

UFG

Y(x) = e™ = Acos(kx) + Bisen(kx) | onde, i é um nimero complexo imaginario.




*@®
O quadrado da fun¢ao de onda, {/? ;F;

Max Born (1882-1970)
Fisico e matematico alemao

Nobel de Fisica 1954

* Born resolveu este problema usando o mdédulo da funcao de onda

ao quadrado |¢|? que produz uma grandeza ndo complexa com
significado fisico.

* |)? é a probabilidade de que se encontre uma particula em uma posicdo entre X e X
+ dX.
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A funcao de onda

N

Eixo dos Senos

sena=0

X Quem é o.?

Eixo dos cossenos

n=1, 2,3, 4....numeros inteiros

(numero quantico)
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A equacao de onda para o atomo de hidrogénio

Para encontra a funcao de onda, , que satisfaz equacao de Schrodinger para o atomo de
hidrogénio, é conveniente substituir as coordenadas cartesianas X, y e Z por coordenadas

esféricas r, 0 (teta) e ¢ (fi).

« 1 e adistancia a partir do nicleo

« 0 (theta) é o angulo a partir do eixo z positivo (o “pdlo norte”),
que pode ser comparado a latitude geografica

GURE 152 et * (phi).é 0 angulo ao redor de z, equivalente a longitude
coordinates: ris the radius, which gives the geografl ca_

distance from the center, # is the colatitude,
which gives the angle from the z-axis,
and ¢, the "longitude,” is the azimuth,

which gives the angle from the x-axis.



A equacao de onda para o atomo de hidrogénio

rn8, @)

~
~
\!

I
~
~

X =T sen6 cosp
Yy =T senf seng
Z=1cosp

Polinbmios de Laguerre

UFG

Polinbmios de Legendre

N
[ Y(x,y,2) J = [ Y(r 0, ¢)-R(%Y(9, qo)j
~—_

( R 3
Fung¢ao de onda radial Funcao de onda angular
Ndmero n = principal | = secundario m, = magnético
quantico
1,2, 3, 4,5 ... 0,1,2 3....(n-1) | (21+1) possibilidades
Valores
K,L, M,N, O... s,p,d,f... -l...-2,-1,0, +1, +2...+
Descricao Dis:téncia méd,ia do Forma do orbital|  Orientagdo orbital
analitica elétrons ao nucleo
~ z
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Funcoes de onda radial

A
UFG
1s (n=1,1=0)
7\3/2
R(1,0) =2 (a_o) e~21/a0

Substituindo, Z =1 e a, = 0,529 A (raio de Bohr)

R(1,0y) = Ae~%7/%, A = constante

A

R

o

r

7

ﬁ\ Funcdo de onda Radial, R, (1) Orbital
1 32 1S
2(_) e—Zr/ag

Qo
2 G (Lo | T
2+/2/ \a, 2a, ¢
3/2
2 @ |7
26/ \a,
3/2 2.2
3 (i)(i) (1_ZZT+ZZ rz)e_zrﬁao 3s
3v/3/ \ag 3ag 27a?
} G, )(4)3# 2T arie | 3p
276/ \a, a, 6a,
/ 4. \ /Z\7/2 5 7773
—4T /5y
E i) T

Fazendo R?2| _ Regido de maior

e aplicando| & probabilidade de
elemento QE‘ encontrar o elétrons
_devolume | & | ORBITAL

do r
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Funcoes de onda radiais

2s (n=2,1=0) 2p (n=2,1=1)
1\ s Z\3/? 7r 1 7 \3/?
(2,0) 2\/2 Ao 2a, (21) 2\/6 ag

R(20) = A(1 — Br)e #"/2%, A e B = constante R(21y = Ae %7/2%, A = cosntante

e S
) o~
o’ &
E /\
q—
\ﬁ r T
( A \
1 Subnivel 2s é mais estavel
Sl né = 26 do que o 2p porque é mais
N Nv
= enetrante
[a% [as 2p p
S S
< <
r \_ r Y
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Distribuicao da densidade eletronica :FT.;

* Adistribuicao das densidades eletronicas sao representados pelas superficies limites e
correspondem a probabilidade de 90% de se encontrar o elétron dentro de cada esfera.

* Para os orbitais 1S, 2S e 3S, temos
nos

1S 25 3s

* O numero de nos radiais € dado pela expressao:

n—|-1
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Funcoes de onda angular

| m, |Func¢ao de onda angular, Y (6, ¢)
- —— Fassrsmfiaes csller csszsscleon wawsgpreaslcaw. Y £&5F. =P
BN ==
= = CateD
- = CamarD [P
- == Cema D o e ra e A S
= =
= P Ca=_">D R = 2>
== A = (" = T P e R R = A
= ==
== C===">D e T £ e A== S
—
e -
E =
1 O - = _41rz)
= -
- P C ) P———
= =
s = (=== e L o
= =1 (1:2‘ D CHB =" — 2>
P == (&= e P e r P e A= T
— C=2=D e = e =
- p— Fasr s e crewclees seewszaslee. > £er. =D
ES ==
1 < = =D
+ = -
—_ = < =2 i
S
- == (oD P
= =1 = CHB =" — 2>
A=
e = (= P — e e
- == e e e = e
- — e Ties S cawnelon cawrnszsaloar, > 5P o
S e
= -
ES =13 Ca=D e e
w =
- == (D P
= =1 (1:2‘ D CHB =" — 2>
P == (&= e P e r P e A= T
=
e (== D ST L = ==
- — e Ties sl cawnelon cawnszsaloar, > £EF. o
S =
1 = = =2
+ = -
—_— ES =13 CoaarD e e
= =
s = (=== e L o
= P Ca =20 CRerersZer — D>
EN = =
e = (= P — e e
.= CaoD e TR T P e A== L
- p— T ase s e crewclee seewszaslene. > £er. =D
ES ==
2 e < =
+ = -
= =
s = (=== e L o
= P Ca =20 CRerersZer — D>
EN = =
e = (= P — e e
L_ - A= P ————— A
—

Px

X

d,. d d,

z yz x2-y2 .

0 +1 +2

=

Xy .
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Energia orbital do atomo de hidrogénio ;—F%

 Uma vez conhecida a funcao de onda, ¢, que satisfaz a equacao de onda (Ey = HY)
pode-se determinar a energia eletronica de qualquer funcao lIJn,LmI, para o hidrogénio e
atomos hidrogenadides (e.g. H, He*, Li%*).

ZZ
En = 13,6

* A expressao coincide com a obtida por Bohr e depende de n e Z, ou seja, é independente
dos numeros quanticos | e m,.

Nzood = === B e 0
n=3| — L — 1,5 eV
©
o nN=2| —
::: 3,4 eV
n=1| — |
S | P | d -13,6 eV
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Energia orbital para atomos polieletronicos

A equacao de Schrodinger nao pode ser resolvida nEeE T
com exatidao para espécies contendo mais de um nes| ——e
elétron. /4\,}}}:’552

 (Calculos aproximados e evidéncias espectrosco- n=4
picas indicam que espécies polieletronicas possuem
orbitais analogos ao do hidrogénio, porém com Eo n=s
desdobramentos dos niveis de energia em :C:
diferentes subniveis de energia. n=2| =—

* O desdobramento é causado pela penetracao dos
orbitais e seu efeito sobre a blindagem.

e Assim, a energia dos orbitais para um atomo
polieletronico passa a depender dos numeros n
quanticos n e |.

I
=

Prof. Aparecido Ribeiro de Souza — 1Q/UFG

5S

- — 2p

— ] S
Subnivel




*@®
Efeito de penetracao e blindagem :FT.;

 Como resultado do efeito de penetracao e blindagem, a ordem de energia dos subniveis
para atomos polieletrénicos segue:

Esta ordem é devida a diferentes
capacidade de penetracoes dos orbitais

{ Ordem de energia dos subniveis:s<p<d<f }

* Para construir a configuracao eletronica do estado fundamental de uma atomo, os
orbitais sdo preenchidos em ordem crescente da soma (n + |). Quando (n + )
coincidirem para dois orbitais, preenche primeiro o de menor n.

* Este principio é chamado de principio de Aufbau (do alemao Aufbau, que significa
"construcao"), também conhecido como diagrama de distribuicao eletronica, usado
para determinar a configuracao eletronica de atomos, moléculas ou ion.
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Ordem de energia do estado fundamental

O diagrama de Moeller

1s<25<2p<3s<3p<4s<3d<4p<55<4d<5p<6S
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Otto Stern (1888-1969) Experimento de Stern-Gerlach
Fisico estadunidense e O experimento procurou determinar se
Nobel de Fisica em 1943 particulas individuais, como elétrons, tinha

algum momento angular de spin.

e Seus resultados mostraram que o elétron
tem o momento angular quantizado, f/2,
sendo possivel dois valores de spin:

Walther Gerlach (1889-1979)
Fisico alemao m,=+1/2e-1/2 | s :g/i s,
=
- oo -

S,
<>

S,

Vi

+1/2 -1/2
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Principio da exclusao de Pauli

Wolfgang Ernst Pauli (1900-1958)
Fisico austriaco

Nobel de Fisica 1945

atomos, Pauli propds o Principio de Exclusao, que postula:

UFG

Na tentativa de explicar algumas das propriedades dos elétrons nos

"

Em um sistema fechado, dois elétrons nao podem ocupar o mesmo estado de energia,
ou seja, dois elétrons ndo podem ter os 4 numeros quanticos idénticos: n, |, m, e m..

7

Assim, cada orbital possui no maximo dois elétrons; quando possui apenas um, dizemos que

ele esta desemparelhado.
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Principio da exclusao de Pauli :;‘E

Friedrich Hermann Hund (1896-1997)
Fisico alemao

A regra da maxima multiplicidade de Hund é uma regra baseada na
observacao de espectros atomicos, que € usada para prever o estado
fundamental de um atomo ou molécula com uma ou mais camadas
eletronicas abertas.

Regra de Hund, afirma que num mesmo orbital o preenchimento mais estavel é aquele
gue possui 0 maximo de spins desemparelhados.
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Configuracao eletronica do estado fundamental :‘FT.;

A configuracao eletronica do estado fundamental é obtida preenchendo os orbitais de
menor energia, obedecendo ao principio da exclusao de Pauli e a regra de Hund.

1. Segundo Pauli, dois elétrons ndao podem ter os 4 numeros quanticos idénticos: n, I, m,
em..

2. Por outro lado, se houver mais de uma configuracao eletronica permitida pelo
principio de Pauli, a configuracao de menor energia sera prevista pela regra de Hund e
as demais configuracdes serao estados excitados.

3. A Regra de Hund, afirma que num mesmo orbital o preenchimento mais estavel é
aguele que possui o maximo de spins desemparelhados.

[Hé excecoes ao principio de Aufbau e as regras de Hund, porém nao ha excecao ao ]

principio de exclusao de Pauli
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Resumo das rela¢des entre os numeros quanticos n, [ e m,

Valores de n Valores de / Valores de m, Subnivel |
n=1,2,3,...00 1=0,1,2,...00 m=-l---+l
1 0 0 1s
2 0 0 2s
1 -1,0,1 2p
3 0 0 3s
1 -1,0,1 3p
2 -2,-1,0,1,2 3d
4 0 0 4s
1 -1,0,1 4p
2 -2,-1,0,1,2 4d
B 3 3,-1,0,1,2,3 af—|
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Exemplo

UFG

Utilizando-se do diagrama de energia a seguir, escreva a configuracao eletronica dos
seguintes elementos: Li, C, Ne e Fe.

Energia

Li (2=3)
C (2=6)

Ne (Z=10) 1s2 252 2p©

Fe (Z=26)

152 25t

152 252 2p?

paramagnético
paramagnético

diamagnético

152 252 26 352 3p6 452 3(l° paramagnético

J
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Exemplo

UFG

Escreva a configuracao eletronica dos seguintes elementos: Cu e Cr. Verifigue em
diferentes sites da internet a configuracao proposta e informe a configuracao correta.

,aCr (3d° 4s?)

Energia
w
w
e
—_—

1s

1S

,9Cu (3010 4st)
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Sumario e bibliografia :F:‘;

Certifique-se de entender os seguintes termos ou conceitos:

* Dualidade onda-particula

* Principio da incerteza
 Modelo atdmico quantico

* Funcao de onda radial e angular
* Efeito de blindagem

* Energia orbital

* Principio de Aufbau

Sugestao de bibliografia:
 B.M. Mahan, R.J. Myers, Quimica — Um curso Universitario (Blucher; Edicao: 12) 1995
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