
Átomos Polieletrônicos

Partículas idênticas



Partículas quânticas idênticas tem que ser indistinguíveis.

orbital-spin: 

função de onda de spin, ms = +½     e    ms = -½ 

ou



Funções de onda simétrica e anti-simétrica sob permutação.





Portanto, no caso de funções de muitos elétrons:



Se colocarmos os dois elétrons no mesmo orbital-spin?

= 0

estado fundamental do He, 1s2



átomo de lítio, 1s22s1 :       

É preciso uma função anti-simétrica 

sob permutação de pares de elétrons.



Determinante de Slater

Por exemplo, He:



Cálculo da Energia

aproximação orbital:



1

1



I1
energia de He+

I2

J12 
integral de Coulomb

energia orbital: 1 = I1 + J12  energia de ionização



Determinante de Slater:

integral de troca:

N orbitais ocupados




