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Em resumo (resumo do resumo) -- Toda particula, independente de seu tamanho e de sua massa, se
comporta como se fosse uma onda. Esse comportamente nao é observado para objetos macroscopicos
pois os comprimentos de onda associados com estes sao extremamente pequenos impossibilitando
sua detecgao.

Exemplo: Qual seria o comprimento de onda de uma bola de ténis de massa 100g com velocidade
de 20m/s?
Solugao: % = \’\ Se\n&, h o« Lomﬁ wte de P\m\m <, Aeﬁom‘mm&

— )
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Sl K )
- /\x 3}3 Xsagum " Muito menor que as dimensées de um dtomo,

impossivel de ser observado “

Por isso nao percebemos os objetos do dia a dia como onda, mas como particulas.

Contudo, a medida que penetramos no mundo muito pequeno (dimensdes atbmicas) o comprimento
de onda associado a estas particulas passa a ter maiores dimensodes, pois as massas envolvidas sao
muito pequenas, diminuindo o denominador da equacdo A = \“/P e, consequentemente, aumentando
osvaloresde X .
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Resta entdo prodizir esses elétrons e realizar experimentos para verificar se a hipdtese de de Broglie
esta correta, sou seja, se particulas se comportam como onda.

-0
Pois o experimento foi realizado fazendo incidir tanto a onda eletromagnética com A% 10 an quando
os elétrons. As figuras obtidas sdo as mostradas abaixo, figura de difracdao bastante semelhante -- le-
vando a conclusao de que as particulas se comportam como onda.
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Depois desse breve desenvolvimento, cabe uma pergunta:
E dai?

Resposta: Dai que vamos abondonar a visao de um eletron girando ao redor do nucleo atdmico como se
fosse uma particula. De agora em diante tentemos imagina-los como uma onda. Matematicamente, seu
movimento sera representado por uma fun¢ao ondulatério (Ex: fungdes do tipo seno ou coseno), onde

o significado/objetivo destas funcdes sera identificar regides onde as particulas podem ser encontradas
com maior ou menor probabilidade. Isto significa que um eletron ao redor do nucleo pode ser encontrado
em qualquer regiao (inclusive dentro do préprio nucleo), a érbida ndo é bem definida. Contudo a 6rbita
ainda existe como no caso de Bohr, s6 que o valor assumido para a 6rbita de um elétron sera um valor
médio, ou seja, a regido onde ele passa mais tempo ou onde ele é encontrado com maior facilidade.

Comparacgao entre os modelos de Bohr e ondulatério.

O modelo de Bohr considera drbitas bem definidas como representadas na Figura abaixo:

O modelo de Schroedinger considera uma regiao de probabilidade de ocupac¢ao para o elétron,
como representado na Figura abaixo. OBS; A Figura abaixo deve ser entendida como a superposicao
de um conjunto fotos em diferentes momentos. Cada foto verifica que o elétron estd em um ponto
diferente. A superposicao das fotos define a regido de probabilidade. A regido mais escura representa
a regiao onde o elétron passa mais tempo, ou seja, regiao de maior probabilidade de encontra-lo.
Tendo isto em mente, observe que o drbita obtida por Bohr, que traz bons resultados, nada mais é
que a regiao mais provavel encontrada na teoria ondulatdria de Schroedinger.

Densidade de
Probabilidade
do elétron =
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Reencontrando o foco:

Nosso objetivo é mostrar, resumidamente, a transicao historica que levou ao conceito moderno de um
sistema quantico de particulas (em particular os dtomos). Esta visao moderna nos permitira entender
melhor os significados dos numeros quanticos, bem como a distribuicao eletrénica ao redor dos

nucleos atbmicos. Somente através deste entendimento seremos capazes de compreender, ou pelo
menos nos aproximarmos da compreensao, de como os diferentes atomos interagem entre si.

A equacdo de Schroedinger assume a seguinte forma:
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O fato de ndo podermos representar a onda de matéria na forma simples através do seno pode ser
interpretada através da visdo probabilistica de Max Born.

Ou seja, o sentido fisico observdvel vem do médulo ao quadrado da da equagdo de onda, que é sempre
real.
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Vamos nos limitar a apresentar os resultados obtidos para o atomo de hidrogénio, pois nao é propdsito
deste curso estudar a fundo a mecanica quantica. Contudo, para os interessados no procedimento, este
encontrasse detalhadamente realizado na pagina abaixo

http://paulomoscon.com/estudos/Qu%C3%A2ntica-aula%20resumida.pdf

(SZCSV\%AQ;:

b ———

Durante a solucdo da equag@o de Schrodinger para uma particula livre (movimento unidimensional em
x), tinhamos uma dependéncia em duas variaveis (x e t). Utilizando a técnica de separacdo de variaveis
obtivemos duas equacdes diferenciais que foram igualadas a uma constante, no caso a energia total da
particula. Para o caso de um elétron sob a acdo de um potencial coulombiano o movimento € em trés
dimensdes. Resulta em uma equagdo dependente de quatro variaveis, trés espaciais e uma temporal. Adi-
cionalmente, resulta disto que durante o processo de separagdo das variaveis obtém-se, além da constante
de que separa a parte espacial da temporal (constante E, energia total), trés outras constantes definidas
tradicionalmente como m, 9 e oy (veja, rapidamente, na pagina sugerida acima).

Ocorre que as equagdes diferenciais ndo permitem solugdes para quaisquer valores destas constantes de
separagdo. A saber, a solugdo geral sé € possivel com os seguintes valores destas constantes:

‘W) /) Cam_(")’qmjl(? B G Ebée assunnic voloves im“eiwi @xsk‘moj

M= 2,834 Fia

Q) A comstanste § e que gex menor gue n . g Tumbermn  asiuone m\o_

reg ]m‘]‘ei\—o;) Puc(emJo e mulo
Q: OIi,ar"%... 0\359-_ M0 MQ’XI‘MQ N1~ L
Tipr Agsim.  se s 3
0 poJe ©f 0,4 06U 2

e m-= 4
Q o QDCl(’ sec 0.

o L

0 SPOJQ ¢ 0,43 3 ovA.

etc...
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Assim como a constante A (que usamos para separar a parte espacial da parte temporal) representa

a energia total do sistema, as constantes ™ e s também estdo associadas com grandezas fisicas, como
veremos a seguir.

Significado fisico das constantes o { e vy, -
J

A constante de separagdo M acopla-se a energia total do sistema em questdo (dtomos de um elétron).
Semelhantemente ao modelo de bohr, vy quantiza as energias possiveis para um eletron em um poten-
cial coulombiano. Contudo, o resultado para a energia vem de uma abordagem estatisttica e representa
o valor médio.”Surpreendentemente‘: o resultado obtido pela teoria de Schrodinger €

2
Em: ~ L (i?'____ . B rimse_\»i/\no]u as comslomtes
2 S éo‘h (Y\2 ?qu\ H \
LTK_P %:e :
E - -86 o 4/

“Sipniflar ao emcomivads poc Bohr"
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As constantes | e g estdo associadas com 0 momento angular total do elétron e a componente do momento
angular numa dire¢@o qualquer a ser definida.

Pergunta -- Porqué estas constantes estdo associadas com momento angular?

Resposta: A resposta fundamental a esta pergunta e melhor compreendida se acompanharmos todo o
processo de solugdo da equagdo de Schrédinger para dtomos de um elétron. Como trata-se de uma abor-
dagem complexa e que foge aos objetivos deste curso, nos limitemos a uma explicagdo superficial.

O potencial coulombiano possui simetria esférica. Portanto o sistema coordenado mais apropriado
é o sistema de coordenadas esféricas representado na Figura abaixo

z

+2Ze y

X

Figure 1-1 Polar and rectangular coordinates.

A equagdo de Schréodinger para este sistema em coordenadas esféricas fica

y(xl‘\ﬁ,ﬂ —_ F(r 5% = RS, © (> 6('0) h«v\uH’\'Phco\v\éo“

Obs: _B Pow‘\te lCErMpe:nraJ éof gepavu&u- /
2z
“ﬁl j 3 "lg Dee) . B (5 \.:»: ,.‘-\') } L _3_ P[TB,O(B,\ ?}_/qﬁ
__' —(-; :;; _a’-‘ {25[’1\1(89?1

2)0‘
l g Sem @) 0 () E ) (o By : -~ ; f )‘\ [ ,‘.f‘,‘"\
( ( QQ(X'){}:“‘I\ - (.I‘ ¥ VN)\R‘-‘U 8‘/ 7 (?5 — R.*‘\ el'l-)\;(v]

Csenlfd Je o

Procedendo a separagdo das varidveisem < O e it chega-se ao sistema abaixo

1S
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Juntando as trés equagoes que foram separadas temos

P (1)
¢ dl?t 2

—%{__.i_r(,z%:ﬁ\ *Zé‘ S [F_-Vm] - Q(Qfﬂ (2)

2
_ A cl(cmmi[e]) ot B 0.0+ 1) (3)

sen()® d¢ de sen’(8)

Note que a equagdo em ¥  estd acoplada a constante de separagdo y apenas. Mas olhando
para o sistema de coordenadas esféricas, percebe-se que variagdes em 0 representam o giro do
elétron em torno do eixo 3 - Mas giro em torno do eixo produz momento angular L, na diracdo
Portanto a constante estd associada ao momento angular na dire¢do 3 quee
efinida quando se escolhe o direcionamento do sistema coordenado.

Em resumo, podemos obter a componente 3 do momento angular do elétron através da constante m ly -
Da solugdo da equagio (1) mostra-se que

L5 = rm,Qh OBS: Experimentalmente o ntimero quantico aw, € percebido através da aplicagdo de
um campo magnético. Por isso é chamado de nimero quantico magnético.

—_—

Adicionalmente, note que a equagdo dependente de &  estd acoplada a constante de separagio X .

No sistema de coordenadas polares variagdes na variavel §  correspondetho giro do elétron em torno

do nticleo. Como giro em torno do nticleo estd associado com o memento angular total do elétron, podemos
deduzir que a constante de separagdo estd associadea com esta grandeza fisica.

Em resumo, podemos obter o momento angular total do elétron através da constante Q ..
Da solugao da equagdo (3) € possivel mostrar que o momento angular total | é dado por

L =R

As relagdes numéricas entre essas constantes de separagdo, apresentadas nas paginas 26 e 27, ocorrem
pois s6 com elas é possivel resolver as trés equagdes simultaneamente.

—/ ! —_—
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Principio de exclusio

E possivel, através da mecanica quantica, mostrar que duas particulas quanticas idénticas (indistinguiveis)
ndo podem ocupar o mesmo estado quantico (similar ao popular -- dois corpos ndo podem ocupar o
mesmo espago). Portanto, cada elétron ao redor de um nticleo atbmico possui um conjunto de niimeros

quanticos (m, Qe ,mﬂ) unico. Em outras palavras, ndo é possivel, em um dado dtomo, que dois elétrons
possuam o mesmo conjunto de niimeros quanticos.

Nota:
Por questoes diddticas e de aplicabilidade, os quimicos associam os numeros quanticos a letras.

A saber, o numero qudntico ¢ry € associado as camadas principais de energia, como segue:

m =~ A e C\\qu&p A.@ C-O\WY)O\AG* K

M= 2 n u A L
Mm=3 " T u M
m= A ; " N
m=5 \ 0 . O

e 40«\’ oY &\'O\m*e-

~_~ —

O ntimero quantico ,Q é associado as camadas secunddrias s, p, d, f, ... como segue:

—

=0 ¢ cha!\mo\&o de  Subcamvodan A

(=
0 =1
g =2 w ) (
(P

= b I L )

L o

p -

e dai pe{ thm[e_
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O numero quantico f, > como vimos nas paginas 26 e 27, é limitado, em modulo, pelo numero quantico

Q.

Este limite pode ser expressado na forma abaixo:

0L Mg <,Q , Do dd de L ey AL
Exerple: Se J-3
=¥ PN)Q: ‘3
oAJ MQ'—_ -2
(9\/ W\& = "'&
[+ RY) N‘ﬂ& - 6
oV
wy = 1
ov - &
o0y
LAY “Ylg =3

O numero quantico magnético:

Existe um quarto numero quantico ndo previsto pela equagdo de Schodinger. Este numero (ou estado
quantico) s é percebido quando da presenga de um campo magnético sobre o elétron, por isso é chamado
de niimero quantico magnético.

Observa-se experimentalmente que elétrons se comportam como se fossem pequenas bussolar, ou seja,
pequenos imas. Sendo assim, eles possuem um polo norte e um polo sul magnético. Pensa-se, por simplici-
dade, que este momento magnético provém do giro do elétron em torno do proprio eixo -- chamado de
Spin do elétron. Como o elétron possui carga elétrica entdo a corrente associada ao giro produziria um
campo magnético. (é uma visao classica a fim de simplificar a andlise).

Resumindo, além dos trés estados quanticos ja citados, existe um quarto que representa o direcionamento
do Spin do elétron ou seja, se ele esta com o spin em uma ou outra dire¢do (para cima ou para baixo) .

Ainda vale o principio de exclusdo -- cada elétron s6 pode possuir um conjunto so6 seu de niimeros quanticos.

O numero quantico de spin € denotado por ) , 1ol 9ue

: )
VI SV N “distamcindes  Se Vorva oiNade
S 2 S 5
’Wk'—‘L é\‘l cjwe © fW)O[\N)QV)—}-U mo\ame‘h‘co C\o eld—ram eSth\' PAYA  Cirma (f)
2

N - ) « baivo (é,)

Me=-2 M )
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Resumo:

Em resumo temos a seguinte situagdo para as possibilidades de ocupagdo dos elétrons ao redor de um
nticleo atémico:

Existem quatro numeros quanticos

1) Numero quantico principal M = 2,3 A4

2) Numero quéantico de momento angular ,Q = 0, &ie_ l‘& N
't n
3) Numero quéntico magnético (W\Jz =N Jd ) “QH, <-4 00 Q-i)»(z _stszQ
4) Niimero quantico de Spin nyy =~ 4 L ou - A
S "'i 9.

ﬁe/wms et a0 gue o echods ‘}V\&MHCU Cli vrm (’J\e’jr\mm ¢ Aeg{miéo p@{o

0y \JM&EU {m)&,ml \m’\s) ) go_\néQ ﬂ\}@ NGO ((jée_,w\ e)qﬁjh, NS &C

\e’%om 00y © ~MNRSNAY QUN\\J’Y\% Ae N\U’NY\@Y‘OS C’{rU"’\\W\MCOS.

Suponha agora que temos um nticleo de carga Ze e queremos distribuir os elétrons ao “redor” deste
nticleo. Como devemos realizar esta distribui¢do?

A resposta para esta pergunta é bem simples (pelo menos em primeira analise).

Como tudo na natureza tende ao estado menos energético, parece plausivel que o primeiro elétron entre
no estado de menor energia. Mas o numero quantico associado com as energias coulombiana e cinética
(tatores energéticos mais importante), ¢ o nimero quantico n, através da relagdo

R U Y
r\ﬁ?/

Note que quanto menor o valor de n mais negativa (ou seja, menor) é a energia. Entdo o estado menos ener-
gético corresponde a n = 1. “entdo o primeiro elétron deve ter o numero quantico n iguala 1”.

Vamos ao segundo niimero quantico ﬁ '

Em principio basta nos perguntarmos qual valor de Q corresponte a um estado menos energético. Mas esta
relagdo entre Q e energia ndo esta clara até este momento. A resposta para esta pergunta pode ser tirada

das relagOes entre os numeros quanticos. Vimos que 2 assume valor maximo de m<{ . Como o

elétron em questdo esta no estado energético y-{ , entdo o valor de 2 s6 pode ser zero.

Portanto, o primeiro elétron possui m=41 e (-0.
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Qual seria o valor de m, parao primeiro elétron?

Novamente vamos recorrer 4s relagoes possiveis entre os niimeros quanticos (veja na pagina 25--26).
Lembre que:

-Qirmng = (oo 0o , embtoo i, <o po&e ey 2evu

= O primeiro elétron possui entdo os numeros quanticos

l‘f\:i
ﬂ:D
/Y‘(\J_:O -

Resta o nimero quantico de spin. Este niimero ndo tem relagdo matemadtica (ndo é limitado) pelos trés
niimeros qudnticos acima. Afinal, o nimero quéntico de spin foi introduzido a parte ndo sendo proveniente

da solugdo da equagdo de Schrodinger. Sendo assim, tanto faz se " = 1 ou me - L. Apenas escolhe-se
um desses. & 2

OBS: O tfato de podermos escolher nio significa que nds é que definimos como o elétron esta, simplismente
por desejar isso. Significa que, como o numero de spin representa uma dire¢do (pra cima ou para baixo),
podemos definir aleatoreamente nosso sistema referencial para estudar o d&tomo. Entdo para cima ou para
baixo possui apenas um aspécto relativo e por isso pode ser escolhido.

E tradi¢do escolher-se o valor positivo para o primeiro elétron. Portanto, na literatura é mais comum que
Y seja definido como oy - A\ para o primeiro elétron.

Finalmente temos o conjunto dos quatro nimeros quanticos para o primeiro elétron:

Na notagdo dos quimicos, como ficaria?

N

B

)
1

e

destes éo)\s AU Sn@~ 0¢ gr\:&r\nﬁcm' /€N 6§ C%\:Q Mo mo}:o\go‘,o QUH‘M\CO\

{

O.EIW\\.)\’TP(“ b= ’\'%\3,“\ 1 Q
\
=2 L LM N -

o ] <o
(B =

19
\
P

0 Q(‘\WQHO e\e‘hom ?ch\ ExQYe s S6 MY DN K)h .
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E comum usar-se a notagdo is

Tvong
- Die ®“ Unan E\t
S‘({SM\% ’ “‘é:'Q» ,Q;O

L

Os demais niimeros quanticos ndo estdo explicitos nesta notagdo, pois tém relevancia secundaria.
Contudo, existe uma notagdo quimica que os considera. Veremos mais a frente.

Note que, uma vez conhecidos o conjunto de niimeros quanticos de um elétron, somos capazer de calcular
sua energia e seu momento angular total. As demais quantidades (momento angular na dire¢do z e momento
angular de Spin do elétron) nao temos certeza, pois podem assumir mais de um valor (em geral). Em algumas
situagoes, que serdo esclarecidas mais adiante, os demais niimeros podem apenas serem assumidos como pos-
sibilidades.

Exemplo: Qual a energia, momento angular total e componente z do momento angular para o primeiro
elétron? "Opce o W

0 9eimmeiv (kﬁ‘\ possui M= =0, ™lzd e [W\g:-tf& ()
Em: - 5_2_'_@6\] ) \Jt)‘{')to\rv\)co o emevgin e EL: = &3‘(, eV

Z

o

L= M % ) Pw\:o\wéo 0 Aorneto a\\qﬂda\r Tokal e
= \)0.(041) ‘\? = T -

Lé:mﬁ) | ?cn-)cum% o fUrW\pnmen\‘Q g do saomnento

e\mgula\r e

ng 0.7y = 2evo.
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Temos entdo um elétron devidamente acomodado no estado fundamental do d4tomo, no caso, de Hidrogénio.

Vamos entdo considerar um dtomo que tenha dois alétron. Trata-se do dtomo de Hélio.

; g i v Nucleae.
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2
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Note que acomodamos os trés ultimos elétron todos com spin apontados para a mesma diregao.

Motivo: E possivel mostrar, através da mecanica quéntica, que elétrons antiparalelos tendem a se aproximar
espacialmente (tipo como se colocarmos dois imas préoximos -- eles se atraem e se acomodam em sentido
contrdrio -- norte de um com o sul de outro e vice versa). Uma aproximagdo espacial faz crescer a energia
coulombiana, pois eles se repelem por terem cargas de mesmo sinal. Sendo assim, € energeticamente favoravel
que se acomodem com spins paralelos e em mesmo sentido. Esta configuragdo tende a atastar os elétrons es-
pacialmente. Esta caracteristica é conhecida como Regra de Hunt.

Finalmente vamos exempliticar um dtomo com 12 elétrons (o 4tomo de Magnésio).
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Exercicios

1) Considere o atomo de Aluminio (Z=13).
a) Represente a distribui¢cdo eletrénica, com o esquema de caixinhas.
b) Calcule o momento angular total e momento angular de Spin do 11° elétron.
¢) Quantos elétrons estdo na camada de valéncia?

d) E possivel utilizarmos a equagdo de energia (como a do Hidrogénio) para Obtermos a energia de
qualquer um dos elétrons? Porqué?

e) O subnivel p (I=1 ), situado na segunda camada de energia ( L ) contribui com algum momento
angular ou de Spin para o atomo? Porqué?

f) A camada de valéncia contribui com algum momento angular ou de Spin? Se sim, qual o valor?



