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Regras de quantizacao de Wilson e Sommerfeld

* Para qualquer sistema fisico no qual as coordenadas sdo funcdes
periodica do tempo existe uma condicdo quéntica para cada

coordenada”
§ P,dg=n.h

g e uma coordenada, p, € 0 momento associado a esta coordenada
n, € 0 numero quantico que toma apenas valores inteiros.

Exemplo: dtomo de Hidrogénio
Um elétron se movendo em uma Orbita de raio r tem momento angular

constante L — mvr
A coordenada 6 é uma funcao periodica do tempo (0 a 2n)
§ Ld& =nh
2r
L [d6=nh
0

L27=nh= L=n; ) Lei de quantizagéo de Bohr
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Regras de quantizacao de Wilson e Sommerfeld

- Uma interpretacao fisica da regra de quantizacdo de Bohr foi dada em 1924 por De
Broglie

L f=nh  p=mv ——Momento de De Broglie
%@ Veremos em brevellll
nh
pr=— Momento do elétron em uma orbita possivel de raio r,
27

Z — DZ ' /f‘“a"':E N
A 2z | | ,

e

27 =nA \w i)

As Orbitas possiveis sado aquelas nas quais as circunferéncias e
podem conter exatamente um namero inteiro de comprimentos de onda de De Broglie
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Sommerfield trabalhou com orbitas elipticas para o atomo de H e também
levou em conta as correcoes relativisticas para a energia do elétron. Usou isto
como tentativa de explicar a estrutura fina do hidrogénio (Estrutura fina é
uma separacao das linhas espectrais em varias componentes diferentes).



Orbitas elipticas de Sommerfeld

Orbitas elipticas para o atomo de H. Classicamente sabemos que Orbitas
circulares e elipticas com 0 mesmo eixo maior tem a mesma energia. No
entanto as correcoes relativisticas para a energia cinética nos da pequenas
diferencas entre as energias das oOrbitas circulares e elipticas.

A cada valor do
ndmero quantico
principal n ha n
diferentes orbitas
possiveis

NUmero quantico
E=E E=E, E= — azimutal

Usou coordenadas polares § Ld@ = /_ b N
§ Pdr=n h ~

As varias oOrbitas caracterizadas por um mesmo valor de n sao ditas degeneradas
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Orbitas elipticas de Sommerfeld N{Mero quantico

azimutal

Usou coordenadas polares § LdH =Tl /a- B\
§ Pdr=n_h ~— 1

As varias oOrbitas caracterizadas por um mesmo valor de n sao ditas degeneradas

1) A primeira condicdo da a mesma restricdo para o0 momento angular orbital
| = ngh n, =1,2,3....

Que era obtida para a teoria da Orbita circular

2) A segunda condicéo (que néo era aplicavel a Orbita puramente circular)

L(a/b—-1)=nr n-o0123.

Que era obtida para a teoria da oOrbita circular




Orbitas elipticas de Sommerfeld

Sommerfeld calculou os valores dos semi-eixos maior (a) e menor (b) que dao a
forma e o tamanho das orbitas elipticas e a energia total E do elétron nessa o6rbita

4ze,n’h’?

a

pze®

N

b=a-*%

E =

n

1
Are,

2

T

Az264

2n‘h? ——

—

1L € a massa reduzida
n € o numero quantico:

. n,=123....
n=n,+n

n=123..

n, =0123..

As energia sao
degeneradas




v

Orbitas elipticas de Sommerfeld tratadas
relativisticamente

O tamanho real da correcao depende da velocidade média do elétron que por sua
vez depende da excentricidade da Orbita, correc6es da ordem de v2/c?, era provavel
gue a maior correcao fosse na Orbita muito excéntrica, porque v aumenta a medida
gue o elétron se aproxima do nucleo  k L

nah  h 2.4 22
v=—" =" (n=1) c_ uZZe2 TACAE R N
mr mr 2n°h n n, 4n
L 47zgoh2 B h°
=8, = me? - mke? o € chamada de “constante de estrutura fina”
7 7 ke’ ke 1
e T W n e 137
M ) v ke 144ev.nm ¢
mke — = = n=3, n0=3 !
c #Ac 197,3evnm [0 T
As linhas tracejadas nao foram observadas nos o ‘L e
espectros e estas transicées nao ocorrem, 2;5: 23;5 A

somente temos transi¢cdoes quando (regras de

selec&o): ng_ _ n@ | = +1

| n:]., nezl ; A ;V V



Principio de Correspondéncia

Um postulado auxiliar proposto por Bohr em 1923, pode auxiliar na justificativa
das regras de selecao:

1) Para grandes numeros quanticos, os calculos quanticos e os classicos devem
levar aos mesmos resultados

2) Uma regra de selecéo e valida para todos 0s numeros quanticos possiveis.
Portanto, todas as regras de selecao que s&o necessarias para obter a
correspondéncia exigida no limite classico (n grande ) também se aplica no limite
guantico

A partir de espectro vibracionais de moléculas N —nN =+1

i f
pode-se dizer que os estados de energia vibracional para este sistema
de moléculas sdo exatamente os mesmos de um oscilador harmdnico
simples, pois a forca que leva a separacéao de equilibrio de dois
atomos tem a mesma forma de uma forca de restauracao harmonica



Critica da Teoria de Bohr e da “velha”

1)

2)

3)

1) Radiacao de corpo negro

2) Efeito fotoelétrico

3) Efeito Compton

4) Espectro otico do hidrogénio
5) Espectros de raios X de muitos

elementos
O SUCESSO da teoria de Bohr

varias linhas espectrais desconhecidas

foram previstas e mais tarde observadas

0 raio da primeira orbita de Bohr do

hidrogénio (0,053nm) era compativel com

o didmetro conhecido da molécula do
hidrogénio

0S comprimentos de onda dos espectros

caracteristicos dos raios X puderam ser
calculados

Vimos que os fenomenos: IVIE€canica quantica

Puderam ser explicados pelas

hipéteses de quantizacao

Soma de ideiasLéssicas e
quanticas — conhecidas como
‘VELHA” MECANICA QUANTICA

1)

2)

3)

4)

O FRACASSO da teoria de Bohr;

N&o era possivel calcular as
probabilidades das transi¢cbes do
espectro de H

A teoria ndo podia ser aplicada a
sistema com mais de um elétron
Apresentava falha conceituais das
validades das leis de Coulomb, de
radiacao e de Newton

Apenas certos momentos angulares
poderiam ser permitidos



Hipoteses de De Broglie

A hipoétese de de Broglie em sua tese de doutorado de 1924, era que
0 comportamento dual (onda-particula) da radiacdo
eletromagnetica poderia ser aplicado a materia

Vimos que podemos associar a um foton uma frequéncia de uma
onda luminosa que governa seu movimento E=hv

E um momento do foton é relacionado ao comprimento de onda

h

"=

Entdo segundo de Broglie se ondas de luz tem propriedades de
particulas, particulas devem ter propriedades de onda. E prop0s que
ambas as relacdes cima sédo validas também para particulas.

Deste modo, o comprimento de onda (néo relativistico) associado a
particula de massa m e velocidade v é:

a=h_h
p my



Exemplo:

Corpos macroscopicos = massa = momento = A pequeno

Objeto de massa de 1 kg com v=10 m/s
= A =h/mv =6,6 x 1034 J.s/10 kg.m/s
=>A=6,6 X103 m=26,6x 1020 fm.

E impossivel

Eletron Qual € o comprimento de onda associado, se este
pPossui energia cinética de 100 eV:

0
AZE: h _ hc _ 1,24keVnm _012nm=12A
P v2mE 2mc’E  4/2.5.10°.100(eV)’
Comprimento de onda é Propriedades ondulatérias dos

pequeno, da mesma ordem de :> e” podem ser observadas
grandeza que o tamanho de um semelhantemente ao efeitos de
atomo e gque o espacamento difracéo e interferéncia
dos planos atomicos de um parecido como os raios-X
cristal



Na descoberta do RX Roentgen verificou que os raios X (recem-
descobertos):
« Nao eram afetados pela presenca do campo magnético
« E ndo conseguiu observar os efeitos de refracdo e interferéncia
normalmente associados as ondas.
« O pequeno alargamento sofrido por um feixe de raios X ao passar por
uma fenda de alguns milésimos de milimetros de largura indicava que

A2~10"m=0,1nm

 Laue em 1912 sugeriu que como A eram da mesma ordem o
espacamento dos atomos em um cristal, estes atomos poderiam entao
se comportar como uma rede de difracdo tridimensional para os raios
X.

Para ocorrer o fendmeno da difragao € preciso que a
dimensao do “obstaculo optico” (abertura da fenda,
espagamento em uma rede de difragao, etc.) seja da
ordem de grandeza do comprimento de onda que se
deseja estudar



‘Bragg em 1912 estudou a difracéo de raios X em varias
familias de planos paralelos de atomos

*As ondas difratadas com o0 mesmo angulo por atomos
situados em planos diferentes estardo em fase
(interferéncia construtiva) se a diferenca entre os dois
percursos fol igual ao um numero Inteiro de

comprimento de onda
P 2dsend =nA

Diffraction pattern of X-ray
beam passing through Al foil

10,000-
40,000 volts

Lnsad
Crystalline solid  screan

T——_ Spot from incident beam

~ Spots from diffracted X-rays
N
> Photographic plate




Difracdo de eletrons

Testes experimentais da hipotese de de Broglie

Glass-vacuum

1927 Davisson e Germer (USA) — vessel
e G. Thomson (Escdcia):

- Estudaram a quantidade de
elétrons que eram espalhados
em uma superficie de Ni em
funcéo do angulo de
espalhamento

Potencial faz
com que os e
sejam emitidos

com E (eV)

{ut




Difracdo de eletrons

A existéncia deste pico em
50° mostra qualitativamente 0O
postulado de de Broglie pois
s6 pode ser explicado com
uma interferéncia construtiva
de ondas espalhadas

E a energia que
tem corrente
maxima no detect

Scattered intensity (arbitr

Diffraction pattern of X-ray Ddfraction patiern of electron
beam passing through Al fo beam passing through Al foil

;/'\\"* \
\__,/, -




Ei!r'agao !e eIe'rr'ons

Maximo =

oo Nl =2dsend=2dcosa ¥ -

&) 0 angulade.espalhamerto
d 6_Il_ ¢
o o
\ 2
d
e \ 4
PA

d e a distancia entre os planos de Bragg esta relacionada a distancia
Interatdmica D atraves da relacdo: d = Dsena
nA =2Dsena cosa

nA = Dsen2a = Dseng
Medidas de difracdo de RX revelaram que D=0,215nm para o Ni.
O comprimento de onda entdo calculado para n=1

A =0,2155en50=0,165nm



Medidas com raios-X = d = 0,091 nm
Maximo em ¢ = 50°=A= 2dcose/2 = 2x0,091x0,906 = 0,165 nm

Calculado por De Broglie para elétrons de 54eV e’:
h h hc 1,24keVhm
~(0,168nm

p J2mK  \2mc’E ,[2.5.10°54(eV)?

G.P. Thomson Nobel em 1937 pifracao de feixe de elétrons

A

Semelhantes experimentos
com feixes de protons,
néutrons e mesmo atomos
apresentam o mesmo
fendbmeno de difracéo
mostrando que as relacoes de
de Broglie sao universais.

o 7
) ‘\ i

T T

O pai G. Thomson ganhou o Nobel por ter descoberto e e ter
caracterizando-o como particula. E o filho ganhou o Nobel por
mostrar que o0 e € uma onda



Caso relativistico

- Para se determinar uma expressao equivalente que se aplique

tanto as particulas relativisticas como nao-relativisticas: Energia de
2 E repouso da
2 2 2 \2 MC = .00 particulg
E2 = (pc) +(mc?) 0

\ (E, + E, f = (pcf + (E,

Energia total

/2
E = E, +Ey p:(ZEOEKJrEﬁ)l
C
ﬂ, — h — hC ° 0 O Aplicavel a qualquer

particula com qualque

P (2E,E, +E2 )" anergi



Durante a decada de 1920 — proposta da mecanica ondulatéria
(de Broglie, Schrodinger, Heisenberg, Pauli, Dirac e outros)

Propriedades ondulatorias da matéria — cap. 3 Eisberg
* VIimos que as particulas que constituem a matéria

(elétron) possuem propriedades ondulatorias
QUESTOES:
1) Como podemos descrever este elétron entao?
2) O que seria esta “onda” que constitui o elétron
3) O eléetron € uma “onda” se propagando em que meio?
4) Como descrever esta “onda” matematicamente?

® Bohr elaborou o Principio da complementaridade:

® "o carater ondulatorio e o corpuscular da
natureza sio complementares, isto €, ou se
i . observa a manifestacio do comportamento
Dualidade Onda'part|CU|a ondulatério de um sistema fisico ou do
comportamento corpuscular, nunca os dois
simultaneamente”



Associaremos uma funcao de onda v (probabilidade da
particula ser observada em uma certa posicao em um certo
Instante de tempo)

Vea
velocidade
de fase

Funcédo de onda LP(X,J[) 62LP _ 1 82
x> V- ot?

¥(x,t)= Acosk(x —vt)

¥(x,t)= Asenk(x —vt)

gue é solucao da equacéo de onda

Uma solucéo simples é a chamada
onda harmonica

2z P(xt)= Acos(kx—wt)

Cujo n° de onda ﬂu

Curva que viaja na
direcdo de x positivg

Velocidade de fase V = fA



Particula <» onda localizada
(pacote de onda).
Como produzir um pacote?

Superposicao de 2 ondas

Fora defase em fase

Para representar uma
particula, devemos
utilizar uma onda
“localizada™ no espaco,
ou seja, um “pacote de
ondas’’, cuja velocidade
de grupo coincide com a

" envelope
velocidade da particula '

1) pacote de onda € obtido a partir de uma combinacdo de varias ondas de
frequéncias diferentes
2) Neste caso, duas onda de frequéncias proximas se combinam resultado em
varios pacotes ou grupos de onda



