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Orbitais Atômicos 



Introdução 

• Átomos Hidrogeniodes 

• Estados Atômicos de um elétron 

• Acoplamento spin-orbita 

• Estados multi-elétrons 

• Metodo de Hartree-Fock 



Átomos Hidrogenoides 

Potencial de energia:  

Equação de Schrodinger: 

𝑳𝒏
𝒍 𝒙 : 𝑷𝒐𝒍𝒊𝒏𝒐𝒎𝒊𝒐𝒔 𝒅𝒂 𝑳𝒂𝒈𝒖𝒆𝒓 𝒂𝒔𝒔𝒐𝒄𝒊𝒂𝒅𝒐𝒔 

Harmônicos esféricos 



Orbitais S 



 Orbitais P 
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Orbitais d 



Orbitais f 



Estados Multi-elétrons e Termos de Energia  

Pequena interação spin-órbita: J = L +S 

Acoplamento LS 
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lL L= 0, 1,  2,  3,  4,  5, ... 

      S, P, D, F, G,  H 
Multiplicidade: (2L+1)(2S+1) 

[A](nd)2 : 3F, 1D, 3P, 1G, 1S  

Termo: 2S+1P 

Interação significativa Spin-Órbita:  
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slj Termo: 2s+1PJ 

Regra de Hunt 



Funções de Onda Multi-Elétrons 
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Quantização de Fermi-Dirac 

Método de Hartree-Fock (HF) )()( rErF kkk
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Teoria do funcional de densidade: 
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Estados Multi-elétrons: Cr3+ 

Termos de Íon livre de Cr3+ (3d3) 

Diagrama de Tanabe-Sugano 

para um íons 3d3+ 


