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Entrega 1-15/09/2022
Mapeando a Fisica do Estado Solido no BNCC ...
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Motivagao

0 que poderiamos ter feito melhor?

8 respostas

Acho que a explicagao das ligagdes nao ficou muito clara, mas pode ter sido uma impressao pessoal
minha. M3o sei indicar como deixar mais claro.

Ficou um pouco confusa a explicagdo de qual ligagao € mais forte? Metalica » covalente = idnica? 1onica =
Metalica = covalente?

A parte da explicacdo do que fazer para primeira entrega poderia ser mais detalhada e com mais
exemplos.

De minha parte, acho que preciso de um estudo para relembrar os principios mais basicos de quimica
{que vi ha muito tempo), para aproveitar melhor as discussoes.

MNada.

Ter dado uma aprofundada nas ligagdes, pq ndo foi visto em introdug&o @ mecanica quantica




Revisio do Atomo de Hidrogénio

Equacao de Schrédinger para o atomo de hidrogénio:

—h* _, e’
Vv U= KV

8721, dmeqr




Revisio do Atomo de Hidrogénio

Equacao de Schrédinger para o atomo de hidrogénio:

—h? 5 e?
Vv V= KV
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Revisio do Atomo de Hidrogénio

1sg

250

ete

2p.1 2Po

3d.-; 3d.1 3do 3d; 3d;

Resolvendo a equacgao, sao obtidos trés numeros quanticos
(n,lI,m). Qual o significado fisico de cada um?




Revisio do Atomo de Hidrogénio
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De atomos para moléculas

Como saimos de orbitais atomicos para orbitais moleculares?

Como resolvemos a equacao de Schroedinger para moléculas?




De atomos para moléculas

Como resolvemos a equacao de Schroedinger para moléculas?

1. Nao € possivel obter a solucao da equacgao para mais de um
eléetron -> Problema de muitos corpos

2.Um bom comeco sao os orbitais atomicos -> Combinagao
Linear de Orbitais Atdmicos (LCAO)
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LLCAO - Exemplo Molécula de H,

E.= E,= e (Energia de atomo isolado)
LCAO method

X : Interac&o do elétron do atomo 1 com o elétron do atomo 2

X e e

Autovalor: Energias do sistema
Autovetor: Funcao de onda do sistema
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LLCAO - Energia Molécula de H,

Energias:

10 autovalor: e-X

20 autovalor: e+X

Energy

AB B
Antibonding
"-1"
1";
AE \
\ —N
x\ ! f.f ’

Bonding
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LLCAO - Fung¢ao de onda do H,

Autovetores: A LCAO method

(111) S (11_1)

nodal plane
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LLCAO - Ligacgao I6nica e Covalente

- ~ H H H A A-B B
Ligacao Covalente: _t
4 4 \ ¢ —\’, \
Atomos tém a mesma a0 SR
energia (E,=E,=e) Yy A
- ~ ~ - . Iy
Ligagao Idnica: ABA e e /k/\

Densidade
Eletronica

Atomos tém energias " Ligante /\/\

diferentes (E, > E,)
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LLCAO - Ligacgao I6nica e Covalente

~y N |

Ligacao Ionica:

©. Maior densidade eletronica no
atomo mais eletronegativo

©. Ainda apresenta um carater
covalente (compartilhnamento de

elétrons)

Energia

Densidade
Eletronica

3

/\/\
EoTAN

Anti-Ligante

Ligante
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LCAO - Orbitais p

Orbitais p,.: ligacao o

Orbitais p, e p,: ligagao m
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LCAO - Orbitais p

Orbitais p,.: ligacao o (s)

Orbitais p, e p,: ligagdo 1 (p)

pxl

pzl
px2

pzZ
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LCAO - Autovalores de Orbitais p

Autovalores:
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LCAO - Ligacao sigma e pi

19



A natureza da ligacao quimica

g2 TYPES OF (HGMICAL BONDS &8R
S

/"/ LII"IUS Pauling

/ The Nature \

of the “‘\

Chemlcal |
| Bond

A Documentary
History

Fis 2. Covalent

(Q .{m\ )

Fis 3. Metanic

TQCEbOOK .COM/Wirdou Wirdou.cor




Tipos de ligagao

Enulumhm bonding force
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Tipos de ligagao

lon cores

OO0
OO0
OO0
OO0

Sea of valence electrons

\ / \ /

el e

Atomic or molecular dipoles

Atomic nucleus

® 3

Electron cloud
Electron cloud ‘

O—C

(a) (b)

Atomic nucleus




Tipos de ligagao
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Direcional ou nao direcional

van der Waals Forces

@) (b)

Nuclei :
& e
v
. e

(€) Tonic bonding (d) Covalent bonding
.y Q-
& 9\\ \\

Q/ | @

O

Metallic bonding

Cu?* ion cores_ Cross-section view

A

Valencé electrons Electron cloud from

valence elecrons

109.5°




Experimentando as ligagdes quimicas ...

Grafeno - ligacdo covalente MgO - ligacéo idnica Nb - ligacao metalica



Modelos interatomicos

(@)

()

Electron cloud Nucleus

. \d
@ O

O—=D Bond stretching

Qgp Angle bending
% Bond torsion

(b) AEnergy

1/7,12

repulsion

3y

attraction

iy EEESRERENE.: ;
—1/r6
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~~~~~~~ 5 —+
5T 3 Electrostatic
5 _ interactions

:\O Forces
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Modelos interatomicos

ndA/ri*tt = mB/rgt .

Force Energy

1
|
|
Repulsive force
|
/ l‘/

Repulsive energy

o - ~=-=
0 o — —r
VoI — - -
”~
Fe
/
/
/ /\
,’ ™~ Attractive force ’f Attractive energy

Fig. 2.1 Force and potential energy as a function of distance between two atoms.
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Classification of solids

Property Ionic Covalent Metallic Molecular
(i) Typical examples Na(l, LiF, Diamond, Si,  Na, Fe, Cu Ar, Ne, I
Ca(l, Ge, SiC (C¢H1206)2
sugar
(ii) Bonding energy 6-10 x 104 2-10 x 104 1-4 x 104 103
(J mole-1)
(iii) Melting point (K) 700-3300 500-3700 230-4150 < 600
iv) Electrical resistivity 1012-1020 10-1020 10-3-10-6 1012-1020
(2m)
(v) Thermal conductivity 2-20 4-600 40-400 0-04-4
(Wm-1K-1)
(vi) Hardness hard but hard malleable

cleavable

28



Experimento ...




Raios 10nicos

Li*, 78

Na*, 98

Cs*, 165

Be?*, 34

Mg?*, 79

Ca?*, 106

Sret, 127

BaZ*, 143

ALt 57

Ga3*, 62

In3*, 92

T(3*, 105

N3 146 02", 140 F-, 133

S2- 184 ¢l 181

Se?-, 191 -, 196

Te?, 211 I-, 220

© 2003 Thomson - Brooks/Cole




Energia de ionizagao
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Afinidade eletronica

Electron Affinity INcCreases
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Experimento imaginario ...

|

—— Repulsive interactions

Total energy

r=180 +

Internuclear distance, r (pm) —

Potential energy (kJ/mol)

—589 |se-r e

Attractive interactions




Ciclo de Born-Harber

(M'(g) + X(g) + e (g))

TD[SSGClaUDFI Electron

(M'(g) + V2X,(g) + e (g) galo

il | v
_E lonization [M*{g} + X’(g}]
(48]
E M(g) + ¥2X,(g) |
L Sublimation ;
Lattice
M(s) + VEXJQ}] formation
N
Formation MX(s)




UNIVERSOS SOB DIFERENTES
PERSPECTIVAS
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Simetrias
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Hermann Weyl
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Figure 1.3.1 A 2D periodical figure and its lattice. R




Ordem e desordem

XL Encontro
a) Dense + Regular

Nacional de Fisica da
AAA/ Matéria Condensada
c) Dense

b) Dense + Regular + Periodic

Quasicrystals

Ordinary crystals

Glasses

Unbroken Symmetry

Quebra espontanea de simetria
Broken Symmetry

em um ferromagneto.
-1/3
qd, s,orb

ey =y b S S
aseasaas?
yu’ '8y
“’I"‘Q"Q 51.‘
LA QR
SRR X

+2/3 €
ucort

O
2280

KD
5 ESELSTS
e
N SRR KT
\ ((0 aa" X 0“3:\.""’.\0‘?/
X\ I ORIy
Quebra espontanea de simetria
Quebra de simetria em fisica de particulas em grafeno de dupla camada torcida
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Simetria ?

P et St [ el N et
s e P

Science:

PV O e S
}'ﬁfﬂcfédﬁa.\%éuin‘. 3

; v
(l)ll T T s L P LEv s Tt s Ll e '\
QI OH O H DI O H O HO N
> 21 R In NS
L r

Figure 1.5.1 A figure of black-white symmetry.




1metrias
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Ornamentos e Simetrias
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Exemplos no IFUSP
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Simetrias




Simetrias
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Simetrias
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Simetria

CHy

CH3CH»

Br

(a)

(b)

Br

CH1y

CH4yCH»

Figure 1.1.2 The schematic diagram of
handedness. (a) The left hand and the right
hand; (b) the mirror reflection of a chiral

molecule.

Figure 1.1.7 A NHa molecule with 1ts
rotation axis and mirror planes.




Simetria

Transl

ation

£

..

RH

Rotation 21 Z5
i |

RH g

"

180~

f_‘,,/

£

o RH

_—

Mirror

£

_'_'_,-'-'-.-':
5. = = L
o=
-
-
£

-
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Inversion
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o RH
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Simetria planar (reflexao e translagao)

Figure 1.3.4 The schematic diagram of a ghde
reflecting plane.




Screw(“paratuso”:rotagao + translagao)

N

------1--

Figure 1.3.5 The schematic
diagram of a screw axis.




Operacoes em simetria

translation

ﬁ

rotation

reflection

glide reflection

—

Glide 1
- >
\,,,,.————-——]}»- i |
Reflect | '
i Reflect
I ]
Glide /~ |
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Descubra as simetrias
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Redes Cristalinas

* Redes Espaciais

Lattice point

TEEEY

Structural motif

(atomos, moléculas ou grupos
de atomos, moléculas ou ions)

 Células Unitarias

Vo

A




Redes Cristalinas

* Celulas Unitarias

(em geral mesma simetria que a
rede cristalina)

L ] [ ] L] [ ] L ]
L] ® . . ] L L]
L] L] ] L ]
L] I:I ® .
L ] » ]
L] ] . [ ] ]
e ® L] e L ] o

* usualmente escolhem-
se as que tém menores
arestas e cujas faces
sejam aproximadamente
perpendiculares entre si.

" '
! N\

| |

b

angulos
e lados




Redes primitivas

/o _; 7 /7
_ /)
7 \

Figure 1.3.2 The different choices of
unit cells in 2D lattice (P = primitive,
NP = nonprimitive).




Redes de Bravais

(a) Um conjunto infinito de pontos com arranjo e orientacao
gque parecem exatamente os mesmos quando vistos de
qualquer ponto da rede.

(b) Todos os pontos cujas posicoes R tém a forma
R=na +n,a, +n,a,,

onde a;, a, e a5 sao trés vetores nao coplanares e n1, n2 e n3
sao inteiros.
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Redes de Bravais — 2D

(c) (d) (€)

Figure 1.3.6 The 2D Bravais lattices: (a) Oblique; (b) rectangular; (¢) rhombic; (d) square; (e) hexagonal.




Simetrias permitidas em 2D

[/ /]
[/

2-Fold (1807} 4-Fold (9{0%)

3-Fold (1207) 6-Fold (607)




Simetrias de rotagao

B a’ B

L4 L4

Figure 1.32.3 The compati-
bility of the N-fold rotation
with periodicity.

a=21m/n

a =—at2acos(a)=j. a

], Inteiro

cos (a)=(-1)/2=1/2

i Cos a o N=2r/a b
-2 -1 Tt 2 -a
-1 -Ya 21t/3 3 0
0 0 /2 4 a
1 Y2 /3 6 23
2 1 0 =1 3a




Redes de Bravais — 3D

* Células Unitarias: sete sistemas cristalinos
(elementos de simetria de rotacao)

G,

monoclinica:
eixo binario

cubica: 4 eixos
ternarios dispostos em
um arranjo tetraédrico 4




Redes de Bravais — 3D

Type of Lattices Related Pomt
P I C E R Group

Triclinic 4~
asbh+c h 1,1

aFfFy + 90 )

Crystal System

P (Pmitive ), I (Body Center) , C (Bottom Center), F (Face Center), R (Rhombohedron)




Redes de Bravais — 3D

Crystal System Type of Lattices I"_"‘ElutEd Poimnt
) ] E R Group
Monoclinic
a$b#c 2.m, =
ax=y= 90 m
f# 90

P (Pmitive ), I (Body Center) , C (Bottom Center), F (Face Center), R (Rhombohedron)




Redes de Bravais — 3D

Type of Lattices . Yo
Crystal System E_':Elrllﬂd Pomt
P | ® F R Grroup
222 2mm,
Orthorhombic o
aF b+ E;E&mﬂm:
a=f=y =090

P (Pmitive ), I (Body Center) , C (Bottom Center), F (Face Center), R (Rhombohedron)




Redes de Bravais — 3D

Type of Lattices . Yo
Crystal System I-'_-’.:Eldted Pomnt
P | . F R Group
T, 1 4
letragonal R 4,3, - 422,
i (A
a=bgec ,:ﬁ‘ dmm, 4 2m,
3 =ﬁ =y =90 7. 42 2[4.-'}1‘1'}??}}1'!
M mm

P (Pmitive ), I (Body Center) , C (Bottom Center), F (Face Center), R (Rhombohedron)




Redes de Bravais — 3D

Crystal System

Type of Lattices

Related Poimnt

P | C Group
Hexagonal qﬂ‘f}?" 3 6 ea9
. : omTom’ :
a=h#rc¢ '
Y N G, 6 2 m,
a=p=9% 622
y = 120 o (G/mmm)

P (Pmitive ), I (Body Center) , C (Bottom Center), F (Face Center), R (Rhombohedron)




Redes de Bravais — 3D

Crystal System Type of Lattices Related Point
T P I C F R Group
R hombohedral . 3,3, 32, 3m,
a=b=c _3};? Iﬁfﬁ':l
a=8=y % 90

P (Pmitive ), I (Body Center) , C (Bottom Center), F (Face Center), R (Rhombohedron)




Redes de Bravais — 3D

Crystal Svstem Type of Lattices Related Point
- N P I C F R Group
' ¥ 2 =
Cubic 23, ==3(3m),
a=b=c 432, 43m,
— "_l- J—
“ :ﬂ =¥ =190 m;‘rj;?fmim:l

P (Pmitive ), I (Body Center) , C (Bottom Center), F (Face Center), R (Rhombohedron)
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Simetrias e nanoestruturas

crystal

(a) bullding block connecte d building blocks (metal|

(metal atom) (matal cluster) e

O — .
maolecuies of metal Moms
b
(b) builcing block connected bulding blocks (m:,',‘{’:,::d,,
(monomernic oxoanion) {polyo<oanion) ;

melacules ¢f metzl and oxygen afoms

addliion of acid »

Fig. 57. Molecular self-organization of complex crystals with symmetric atoms




