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Atomos Hidrogenoides
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Orbitais P
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Estados Multi-elétrons e Termos de Energia

Pequena interac¢ao spin-orbita: J = L +S
Acoplamento LS

L:Zl,- L=0,1, 2, 3, 4, 5, ... Multiplicidade: (2L+1)(2S+1)

2, 3, 4
g = Z s, 5P D, kG, H Termo: 25*1P

[A](nd)? : 3F, 1D, 3P, G, 1S <—— Regra de Hunt
Interacio significativa Spin-Orbita:

Ji=li+s, Termo: *1P,



Funcoes de Onda Multi-Elétrons

v, (D, (2).....p,(n)

v, Dy, (2)......,(n)

Quantizacao de Fermi-Dirac D12,y 1) = (1)

v, Dy, (2)....y,(n)

Método de Hartree-Fock (HF) F k¢k (r)=E,¢.(r)

Py eJ4 =PI
= A
Teoria do funcional de densidade:
E() < YY)
wlw)

E(p)=T(p)+V,.(p)+V,.(p)



Estados Multi-elétrons: Cr3*

Termos de Ton livre de Cr3* (3d3)
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Diagrama de Tanabe-Sugano
para um ions 3d3*
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