
Átomos Polieletrônicos

Por exemplo, átomo de hélio:

equação de Schrödinger:





Unidades Atômicas



Aproximação Orbital



orbitais e energias Hartree-Fock

(i, i)



1 eV = 96 kJ/mol = 8100 cm-1









Aproximação Orbital

Por exemplo, átomo de hélio, 1s2:

Orbital hidrogenóide: função de onda espacial de um elétron.

expoente orbital

1s



Por exemplo, orbitais de Slater:

constante de 

normalização

harmônicos esféricos

 parâmetro ajustável

Estado fundamental do He, 1s2:

energia de ionização = 2226 kJ/mol

(experimental, 2376 kJ/mol)





átomos hidrogenóides

RH

carga nuclear efetiva

energia orbital











Átomo de Lítio:


