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Atomos de 2 elétrons

® Como tratar a partir da teoria de
Schroedinger um atomo com dois
elétrons ao invés de apenas um, como
temos feito ate o momento!

® Quais sao as complicagoes que surgem
para se tratar este sistema fisico?



Atomos de 2 elétrons

® Vamos iniciar esse estudo tratando os eletrons
de maneira independente, isto €, tratando
apenas a interagao de cada eletron com o
nucleo e esquecendo a interagao entre eles.

® Neste caso, a solugao ¢ idéentica aquela para o
atomo de um eletron para cada eletron do
atomo de He, porem com dois detalhes
muito importantes que nao podemos
ignorar



Particulas ldenticas

e E possivel distinguir duas particulas do
mesmo tipo (dois eletrons, dois protons,
etc.) do ponto de vista da mecanica
quantica! Por que!?



Particulas ldenticas

® A consequencia desse fato € que
observaveis nao podem depender de
uma possivel identificagao das particulas

® Como podemos expressar isso
formalmente na mecanica quantica!?



Particulas ldenticas

® A Unica maneira de termos uma funcao
de onda que representa observaveis que
sao independentes dessa troca de
particulas € escrevendo fungoes de onda
simetricas ou anti-simetricas



Principio de Exclusao

® Em 1925, a0 estudar os niveis de energia
de atomos, Pauli propos o principio de
exclusao (condicao fraca):

® Em um atomo multieletrénico nunca pode
haver mais de um elétron ocupando o
mesmo estado qudntico



Principio de Exclusao

® De uma maneira mais geral (condigao
forte), tem-se que:

® Um sistema constituido de varios elétrons
deve ser descrito por uma autofuncao total
anti-simétrica

® Esse enunciado pode ser melhor
compreendido notando que:

1
ha = ﬁ [¢a(1) '%(2) — ¢a(1) %(2)] =0

8



Principio de Exclusao

® |sso soO vale para o elétron?

® Para outras particulas alem do elétron, € necessario
determinar experimentalmente se o principio de
exclusao se aplica, ou seja, se a fungao de onda de um
sistema com varias dessas particulas deve ser
simeétrica ou anti-simetrica

® Observou-se que particulas de spin semi-inteiro,
chamadas de féermions, se aplica esse principio. Ja para
particulas com spin inteiro, chamadas de bosons, ele
nao se aplica (vamos discutir isso mais tarde)



O Atomo de He

Quao bem funciona essa
abordagem (elétrons
independentes)?

Nao muito bem...

Vemos que a previsao para
os niveis de energia sao bem
diferentes daqueles medidos

Inicialmente, notamos que
os niveis de energia
dependem do numero
quantico /. Por qué!?
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O Atomo de He

® |[sso é devido a interacao
Coulombiana entre os
elétrons!

® Se um elétron esta no nivel
n=1, [=0 e o outro esta
em n=2 e [=1, eles tendem
a estar mais proximos do
que se o segundo elétron
estivesse em n=2 e [=0.

® Portanto a repulsao
Coulombiana € maior e a
energia potencial menor




O Atomo de He

Quao bem funciona essa
abordagem (elétrons
independentes)?

Nao muito bem...

Vemos que a previsao para
os niveis de energia sao bem
diferentes daqueles medidos

E os estados adicionais que
aparecem, para aléem da
dependéncia com /, o que
significam?
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O Atomo de He

® Das discussoes anteriores, vimos que a
funcao de onda que descreve os dois
eléetrons de um atomo de He deve ser
anti-simetrica, uma vez que eléetrons sao
fermions

® |sso tem consequéencias muito
interessantes que nao tem analogia na
fisica classica



A Funcao de Onda do
Atomo de He

® |nicialmente, vamos separar as fungoes de
onda em uma parte espacial e outra
relativa ao spin:

vr(x1, Y1, 21, T2, Y2, 22) = Vap(21, Y1, 21, T2, Y2, 22) - Vs, .5, (Ms1,Ms2)

® Portanto, para a fungao de onda total ser
anti-simetrica, ou a parte espacial ou a
parte de spin deve ser anti-simetrica



A Funcao de Onda do
Atomo de He

® As funcoes de onda

possiveis para a parte W
de spin - a simeétrica
ou tripleto e a anti-
simeétrica ou singleto -
podem ser
interpretadas a partir &
do spin total atribuido 1Y
as duas particulas

5= 8 +5;

s, =1/2 s,=1/2
1




“Forcas de Troca”

® O que acontecera se dois elétrons se aproximarem em cada
um dos casos descritos pelas diferentes fungoes de onda

possiveis?

® No caso em que a parte espacial € anti-simétrica e
portanto a parte de spin € um tripleto (simétrica), a fungao
de onda se anulara quando os elétrons se aproximarem

® No caso inverso, a funcao de onda tera uma intensidade
maior

® [sso faz surgir uma espécie de “forga” que procura manter
elétrons de spins de mesmo sentido afastados e elétrons
com spins de sentidos opostos proximos



Niveis de energia do
Atomo de He

® O efeito da chamada
“forca de troca” em
manter elétrons
proximos ou
afastados € a mudanca
nos niveis de energia,
visto que quanto mais
proximos os eléetrons
maior sera a energia
potencial devido a
repulsao
Coulombiana
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Schroedinger X Bohr

® Qual a vantagem da teoria de
Schroedinger sobre a teoria de Bohr do
ponto de vista da observacao da
naturezal’

® A teoria de Schroedinger consegue
descrever melhor os observaveis?

® Um exame mais detalhado mostra que
sim!!



