Eg. Schrodinger em 3D

(potencial central)

Meétodos de separacao de variaveis em sistemas com simetria esférica



Mecanica quantica em trés dimensoes...

Equacao de Schrodinger em 3D

A generalizacao para trés dimensoes é simples: ihfﬂ' —HWV:
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Equacao de Schrodinger em coordenadas esféricas
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Separacao de variaveis
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TABELA 4.2 Algumas fungdes associadas de Legendre, P7 (cos 8): (a) forma funcional, (b) graficos de r =
Pm(cos 8) (nesses graficos, r diz qual a magnitude da fungdo na diregdo §; as figuras deveriam ser rotacio-

nadas sobre o eixo z).
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Momento Angular

Propriedades da Algebra, composicdo de momentos angulares
Importancia das simetrias, estados moleculares....



Momento angular
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Momento angular
Toda a algebra do Momento Angular deriva disso(!!)

[L.L1=ikL,; [L,L]=ikL; [L,L1=ihL . ¢

S,.S,1=inS,, [S,.5,1=inS,, [S,,S ]=inS,.




Momento angular
Toda a algebra do Momento Angular deriva disso(!!)

L, L J=inL; [L,L1=iiL; [L L |=ihL,.
[S,.S,1=inS,, [S,.5,1=inS,, [S,,S,]1=iAS,. ./

Usaremos a técnica do ‘operador escada’, muito similar
a que aplicamos ao oscilador harmaonico.
L:I: ELI :I:fl.y.
Comutadores
2
L ,Li]= 0.
[Lz,Li]: :I:H.Li.




Momento angular
Toda a algebra do Momento Angular deriva disso(!!)
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S,.S,1=inS,, [S,.S,1=inS,, [S,,S ]=inS,.

Usaremos a técnica do ‘operador escada’, muito similar

a que aplicamos ao oscilador harmaonico.
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Autovalores de Lz

)

Estados do momento angular (para = 2).



Spin

A teoria algébrica de spin é inspirada na teoria do momento angular orbital, a
comecar pelas relacdes de comutacao fundamental:

[S,.S,1=inS,, [S,.S,1=inS,, [S,,S,]=inS,.

Segue-se que (co os autovetores de S% e S, satisfazem




Momento angular generalizado (total)

L, L =L ; |L L=kl ; [L, L |=ifL,. [S,.5,1=irS,, [S,,8,1=iS,, [S,,S, 1=1hS,.
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Soma (composicao) de Momentos angulares
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Soma de momentos angulares
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Coeficientes de Clebsch-Gordan
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Clebsch-Gordan Coefficients, Spherical Harmonics, and d Functions
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Modelo vetorial da soma de momento angular & acoplamento
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Funcao de onda do 200

atomo de hidrogénio
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ZH[(H—I—E)']

(2,0,0) (3,1,0) (4,0,0)

nlm

(4,1,0) (4,2,0) (4,3,0)

visualizacao da parte radial
(densidade de probabilidade)

Sugestdo: acesse o link para explorar de forma interativa http://www.falstad.com/gmatom
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http://www.falstad.com/qmatom/

Superficies de contorno dos orbitais atomicos (1e)

i

ocbid S
P v

{=0,m=0

orbntaﬂ \(Z

=1, m=0 I=1, m =+1
Otbikd Cl
=2, m=0 =2, m, =+1 I=2, m=4+2

Sugestdo: explore outros orbitais de forma interativa @ http://www.falstad.com/gmatom
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