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Aula 29— O atomo de hidrogénio na teoria
de Schroedinger

1. A solucdo do atomo de H na teoria de Schroedinger.
Comparacao com os resultados de Bohr.

2. Os estados degenerados em energia: estados de mesma
energia e diversos moddulos de momento angular e
diferentes componente z do momento anguiar.

3. As funcoes de onda, as densidades volumétricas de
probabilidade e as densidades radiais de probabilidade:
diferencas e significados. A simetria esférica em
Schroedinger.

4. Aplicagcdo: o valor mais provavel e o valor médio da
distancia do elétron ao nicleo no estado fundamental:
comparagcao com o raio do movimento relativo no Modelo
de Bohr.
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Tabela 7-1 Harmonicos esféricos
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Nota: Para uma representagao tridimensional dos harménicos esféricos, con-
5 Sulte a pdgina da Internet http.://www.uniovi.es/~quimica.fisica/qeg/harmonics/ °
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Estados degenerados em energia do atomo
de H na teoria de Schroedinger

1. Estado fundamental: n=1, /=0 e m,=0 -

(um estado s); ndo ha degenerescéncia em energia (sé hd um estado
com esta energia)

2. Primeiro estado excitado: n=2

/=0 e m, =0 (um estado s);

/=1 em,=1; /=1 em,=0; /=1 e m,=-1 (rés estado p);

Quatro diferentes estados com mesma energia — nivel de
degenerescéncia =4

3. Segundo estado excitado: n=3
/=0 e m, =0 (um estado s);
/=1 em,=1; /=1 em,=0; /=1 em,=-1 (rés estado p);
/=2 em,=2; /=2 em,=1;/=2 em,=0; /=2 em, =-1;
/=2 e m,=-2; (cinco estados d);
Nove diferentes estados com mesma energia — nivel de
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Duas representacdes no plano para a densidade
volumétrica de probabilidade do estado fundamental do
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n=2—3 diferentes primeiros
estados excitados

Uma representacdo B G
espacial da densidade

volumétrica de
probabilidade:

Observe a simetria
esférica do potencial
sendo reproduzida

volumes esféricos nos na probabilidade
quais maior , —— de estar em todos os
probabilidade volumggg ~ g™ M — diferentes estados de

mais “escuro” mesma energia.

n=3,l=m=0

n=3—9 diferentes
s segundos estado s
e e excitados

n=3,1=2,m=0
FIGURA 7-10. Uma concepgdo artistica do aspecto tridimensional de vérias fungdes densidade de probabili-
dade do dtomo de um elétron. Para cada um dos desenhos o eixo dos z estd representado por
uma linha vertical. Se todas as densidades de probabilidade para um dado n e / forem com-
binadas, o resultado serd esfericamente simétrico.
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A densidade radial de probabilidade

dos estados do atomo de H

 Densidade radial de probabilidade = probabilidade
do elétron estar a uma distancia entre r e r+dr do
nUcleo dividido por dr (independente da direcdo
do vetor posi¢cao):
P..(0)=r? [[w (r,0,4,th(r,0,4,t)sendgp =

todote g

2 * 2
. rz‘ Rn.é (r)‘ ijﬁ,mg (61 ¢)Y£,m€ (9’ ¢,)Sen mw¢ = rz‘ Rn.é (r)‘
todoteg¢
- Asfuncoes harmonicos esféricas estdo normalizadas

« Densidade radial do estado fundamental:

2 4 -
Ro(N) =1 Ry =1* e *
0 °
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Radial wave functions (R,)
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Funcao de onda, energia e
densidade radial do EF do H

—i';lt B 1 2
l/jl,0,0 (r’ 8’ ¢’t) = Y0,0 (61 ¢) Rl,o (r)e — J; \/a—;3 e
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b2 2n? [47ng]
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O valor mais provavel e o valor medio
do “raio” do atomo de H no EF

- Determinacdo do valor mais provavel da distancia entre o
elétron e o nucleo no EF do H (“raio” mais provavel no EF):

dR  (r - -
ol ):Zrise % 4 2 43(_2r)e % —Q
dr a, a, a,

I onery =8, =15
- Determinacdo da distancia média no movimento relativo
(“raio” médio) (refaca):
2r
K K 4 - 3 3
<r>=[P,y(ndr=[rr’=e *dr="a,="r,
) - 2 2

* Foi usada aintegral:
X
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DENSIDADES VQLUMETRICAS DE PROBABILIDADE DO
ATOMO DE HIDROGENIO

ey

‘s ’
P
E ""7 ( g .
,{f ] g
: G _::_){;‘5," y :
-’ _-v,l;:‘, f’
SAES G
n=:9 n=3 .
{ l ( ~ I ( ) 2
N/, —5m 7 | "/' — () . -

Veja mais em: hitp://www.itp.uni-hannover.de/~zawischa/ITP/atoms.html
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Comentarios finais

1. As tfransicoes entre estados do H quando hd apenas a interagdo
coulombiana sé se explica com estados mistos. E estes justificam
corretlamente a emissdo de fétons com energia igual a diferenca
enfre as energias dos estados atomicos. Todos os estados
estaciondrios da MQ tem AE=0, e portanto deveria ter At~t—o.

2. Observe que as fungcoes harménicos esféricas tém paridade bem
definida: ou sado pares ou impares.

3. Observe também que, apesar das fungoes de onda dependerem
do angulo ¢, as densidades de probabilidade nunca dependem de
¢, o que significa que nao dependem da componente z de L.
(Vocés repararam na simetria azimutal (em torno do eixo do z) das
figuras das distribuicoes?)

4. Mas se for colocado um campo magnética interno ou
externo... se observa o que a teoria prediz. Bem, é quase isto!

Mas esta € uma outra historia que fica para uma outra
vez....contada no proximo semestre pelo Marcao.

S)ps... pelo Prof Martins.
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PRAZER
EM CONHECE-LOS!

-

- Mesmo que vocés nao
possam dizer o mesmo!

Magé



