QFL-1101 Guia de Estudos Tema 03 2021

Tema 03: Principios da Mecanica Quantica — Orbitais

Recomendada a Bibliografia 1, 2 e 3 das Informacgdes Gerais

Contexto:

U Como visto anteriormente no Tema 02, o modelo do atomo de Bohr foi desenvolvido
aplicando conceitos da fisica classica considerando o elétron girando ao redor do nucleo em
orbitas circulares.

U Bohr, entretanto, aplicou principios de quantizagdo neste modelo e postulou os “estados
estacionarios” desconstruindo assim a instabilidade que teria uma particula elétrica em
movimento.

U Neste modelo foi possivel estabelecer as orbitas dos estados estacionarios, e o que € mais
importante, a energia do elétron em cada um deste estados estacionarios.

U As linhas de emissao do hidrogénio podem ser obtidas segundo esse modelo, assim como
a energia de ionizagao deste atomo.

U Este modelo, entretanto, ndo se aplica para atomos com mais de um elétron e ndo é
possivel correlacionar, por exemplo, o espectro de emissao de outros atomos através deste
modelo.

4 O fato do modelo do atomo de Bohr se aplicar apenas para o hidrogénio, e para os ions
dos atomos com apenas um elétron (como He*, Li?*), levou a um questionamento deste
modelo e novos conceitos foram necessarios para a formulagdo do modelo de estrutura
eletrénica nos atomos, até o estabelecimento da mecénica quantica que € o modelo vigente.

1) Em 1925 Louis de Broglie ao igualar a equacgao de Einstein (E= mc?) com a equacao de
Planck (E= hv) desenvolveu uma equagao que associa o comprimento de onda de um objeto
de massa m que se encontra a uma velocidade v e afirmou que:

“todo objeto em movimento apresenta propriedades ondulatorias”
i) como voceé interpreta esta afirmagao?

ii) Explique como a afirmacao de de Broglie se correlaciona com a interpretacao da luz de
Einstein.

iii) Usando a equacao de de Broglie:

a) Calcule o seu comprimento de onda usando sua massa em kg e supondo que vocé se
encontra a 50 km.h™' (o que equivale no sistema Sl a 13,89 m.s™");

b) Calcule o comprimento de onda de um elétron (m= 9,1x10%' kg) que se encontra em
movimento a uma velocidade de 1,3x108 m.s™";

c) Em que regido do espectro eletromagnético se situa seu comprimento de onda e o do
elétron?
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2) Difracdo € um fenébmeno ondulatorio:

i) Defina difragdo e explique qual a condigcao necessaria para que uma onda apresente
difracéo.

i) Quando se joga uma pedra pequena ha agua, se forma uma onda circular de agua que se
propaga radialmente a partir do centro que corresponde ao ponto onde a pedra atingiu a
agua. Desenhe o padrao de difragcao resultante de uma onda circular de adgua ao encontrar
uma barreira que possui aberturas estreitas, ou seja, menores que a frente de onda.

3) Em 1927 Davisson e Germer ao incidirem um feixe de elétrons acelerado em um cristal de
niquel observaram que ocorria difracao deste feixe de elétrons. Qual a evidéncia principal
deste experimento? Comente.

4) O Principio da Incerteza de Heisenberg diz que para particulas subatémicas nao é possivel
se determinar simultaneamente a posicdo e o momento” (ou de forma simplificada a
energia/velocidade) com precisao; quanto mais precisa a medida, por exemplo, da posigao,
maior o erro na medida do momento e vice-versa.

*(momentum; definido como o produto da massa pela velocidade).

i) No que se baseia Heisenberg, em linhas bem gerais, para dizer que ao se tentar determinar
o momento de uma particula subatémica necessariamente alteramos sua posi¢ao, e vice-
versa. Explique.

ii) O modelo eletrénico de Bohr esta de acordo ou ndao com o principio da incerteza de
Heisenberg? Comente.

5) Pelo desenvolvimento dos questionamentos anteriores, se chega entdao a conclusao de
que o elétron pode ser caracterizado como particula ou como onda, tal qual a luz pode ser
caracterizada sob o ponto de vista de onda ou particula (féton).

Levando em consideracao a natureza ondulatoria do elétron, Erwin Schrédinger propde um
modelo ondulatério conhecido como mecanica ondulatéria (também denominada mecanica
quantica) e desenvolve a “Equacgao de Onda do Elétron”. Para tal, Schrédinger assume um
tratamento de onda estacionaria:

i) O que € uma onda estacionaria?

ii) Por que o elétron é convenientemente tratado como uma onda estacionaria?
iii) O que € um “nd” e um “anti-n6” de uma onda estacionaria?

iv) O que sao modos permitidos de vibracao?
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6) A “Equacao de Onda do Elétron”, mais propriamente denominada “Fungéao de Onda (y)”
representa a funcao que descreve os modos permitidos de vibragdo do elétron. As fungdes
de onda sao equacgdes diferenciais, 0 que implica que existem varias solugcbes para esta
fungdo. Estas solugdes sdo denominadas de “numeros quanticos”; estes numeros quanticos
vao definir as caracteristicas da onda, que no caso do elétron é denominada de “orbital”.

i) Os numeros quanticos sao grupos de solugdes e sao representados pelas letras n, £, me.
Complete a Tabela abaixo:

Numero Quéntico Nome Significado/ Valores numéricos
Propriedade que define | assumidos pelo numero
no orbital quantico
£
mé

ii) Existe uma correlagao entre os numeros quanticos, ou seja, para um determinado valor de
n, sdo possiveis alguns valores de £ e me. Complete a Tabela abaixo:

4 me

Al WIN -~ B

iii) Descreva as caracteristicas do orbital que € caracterizado pelos numeros quanticos:

a)n=2;¢=0;b)n=2;¢=1,me =-1;¢c)n=4;¢ =2, me=2

7) A fungao de onda quadratica (y?) € denominada “fungao de distribuicdao de probabilidade”
e multiplicando esta fungdo pela area superficial esférica (4nr>y?) temos a “fungao de
distribuicao de probabilidade radial”.

i) Comente sobre o significado destas duas fungoes.

i) Expligue como a partir da funcdo de distribuicdo radial surge o conceito de nuvem
eletronica/densidade eletrénica.

iii) Defina superficie limite.
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iv) Analisando a densidade eletronica do orbital 2s representada abaixo, por exemplo, vemos
que a onda tridimensional do elétron nao € continua. Explique esta afirmacao em fungao dos
nos das ondas estacionarias. A partir disso indique na figura abaixo qual € a superficie nodal
do orbital 2s.

Representacdo da nuvem eletronica/densidade eletronica do orbital 2s

8) Explique por que a descricdo ondulatéria do elétron segundo a mecéanica quantica
obedece ao principio da incerteza de Heisenberg (dica: pense no conceito das fungdes de
distribuicdo de probabilidade).



