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Comecando do mais simples: o atomo de hidrogénio

O Hamiltoniano

IT &

* H = operador Hamiltoniano

* 0s operadores descrevem OPERACOES MATEMATICAS sobre
funcdes, que podem transforma-las em outras. Exemplos: adicao,
subtracao, divisao, etc

* 0os operadores implicam que podemos incluir termos para
melhorar a descricao do sistema em questao.
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O atomo de hidrogénio

Ent3do......aplicamos o operador Hamiltoniano sobre uma funcao
de onda. O resultado é um NUMERO ESCALAR, multiplicado pela
propria funcao de onda

Equacao de Schrodinger A energia é o

/ “observavel”
operador — Hy(r) = EY(r) s
I autofuncdes

autofuncoes
autovalores

Y= funcao de onda que descreve um elétron no sistema;

Y= funcao matematica cujos valores variam com a posicao!!!

Y= descreve o sistema em termos de sua distribuicao temporal e
espacial (portanto precisa de um SISTEMAS DE COORDENADAS!!!);
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O atomo de hidrogénio

* A equacao de Schrodinger é uma equacao diferencial;

» matematicamente, ha VARIAS funcdes de onda que sdo solucdes da equacdo

* nem todas as funcdes de onda que resolvem a equacao matematicamente

s30 solucdes com SENTIDO FiSICO!!!

* as funcoes de onda Y que sao solucoes da equacao devem seguir algumas

condicoes de contorno:

1. Elas devem ser continuas e diferenciaveis em todos os pontos do espaco de
integracao

2. Elas apresentam um valor finito em todos os pontos do espaco x,y e z.

3. DEVEM SER ORTOGONAIS E NORMALIZADAS

f_oooo Y; () (x)dx

ffooo Y; ()Yj(x)dx =1 parai =) == P = |1p(x)|*dx

4. Se a probabilidade de encontrar um elétron em um elemento de espaco dt
é |V |2 entdo é claro que a integracdo desse valor deve ser 1 (ou 100%)

0 parai # j




O atomo de hidrogénio

Sistema de coordenadas esféricas

X=r senBcose
y=r senBsenq \ -
z=rcos 0 (S ¢
conversdo p/coordenadas x
cartesianas

<V

Fonte: httpofiveww cornmons, wikirmedia orgl

Para a solucao da equacao de Schrodinger, a funcao de onda deve ser dividida em duas
porcoes:

* parte radial: descreve o comportamento da funcao de onda em termos do raio do
atomo, ou seja, da distancia elétron-nucleo. Relacionada ao numero quantico principal n.
* O aumento de n se reflete como uma expansédo radial da fungcéo de onda

* O numero n também determina o numero de regides nodais, pontos onde a funcéo de
onda se anula

 parte angular: descreve a distribuicao espacial da funcdao de onda (a forma do orbital!).
Relacionada com o numero quantico I.

* O numero | também determina o numero de regides nodais, pontos onde a fungdo de
onda se anula Quimica Inorgénica Il - &omo
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O atomo de hidrogénio

Hy(r) = EY(r)

h? e?
( V2 W(r, 6,¢) = EY(r,6,¢)

2m, Amreyr

(r,6,¢) = R(r)Y (6, ¢):

R(r): funcdo radial
Y (0, ¢): harmonicos esféricos
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O atomo de hidrogénio

Funcoes radiais

R(r): depende dos niUmeros quanticos n e [ (é zero para o H).
n € um numero quantico principal n=1273..

[: nUmero quantico momento angular [ =0,1,2,...,n—1

3d
3p
3s

2p

Numero de nds radiais:
n—1>1-—1

2s

Radial distribution function

0 5 10 15 20
rlag
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O atomo de hidrogénio

Equacao radial - autovalores: Fornece os niveis de energia para os
estados ligados

4
_ mee Paran = 1,2,3, ...
E, =

2
88() hz@ n € um numero quantico principal

A energia dos niveis depende apenas do numero quantico principal
n.

3

DEGENERESCENCIA

No atomo de H, o nivel com n = 2 é quatro vezes degenerado, todos os
estados (fungbes de onda) 2s, 2p,, 2p,, 2p, tém a mesma energia.

( A degenerescéncia
de um determinado
Quimica Inorganica Il - 4tomo nl'vel (n) é nz
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O atomo de hidrogénio
Harmonicos esféricos, Y (6, ¢), sdo solucbes da equagdo angular
Y (6, ¢) dependem de dois numeros quanticos:

[ : ndmero quantico momento angular

[=012,...,.n—1

m;: numero quantico magnético

my=—l,—-1+1,..,1—1,1

Estao associadas a
“forma” e “orientacao”
dos orbitais do atomo

de H.
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O atomo de hidrogénio

ZITNIRN
QTN
ushy

y

.
LN

Graficos tridimensionais das combinacoes lineares p e d dos
harmonicos esféricos. O sinal das funcoes nos diferentes lobos é
indicado pelos sinais de mais e menos.

Quimica Inorganica Il - atomo
polieletronico - Prof. Sofia Nikolaou



[

Tabela 3.1 — Funcoes de onda radiais (R,,) e angulares (Y},,) para ato-
- mos do tlpo do hldrogemo
; | 7 Y1 (6, ¢) Orbital
1|00 2(Z/a)e“'/“ (1/47r E | 1s
2 (0] 0 |(Z20)*%(2-Zria)e 2" (1/4m)1? | 25
2 1] 0 (/3" (ZIa)** raye ™ (3/41) 2cos6 2p.
21111 N /3)Y2(Zia)??(Zria)e 4" (3/4m)*senBseng 20,
2 |1 [-1 N /32 (ZIa)>2(Zria)e 2" (3/4m)*senBcoso ' 2p,
312 0 ([427(10)Y21(Z/3a)?* (Zr/a)?e " (5/167;)“ (3cos 6-1)  3a,2
312 1 ([[427(10)Y21(Z/3a)?? (Zria)?e "3 (15/4m “~sen9cos9cos¢ 1 3d,,.

—
3 12| =1 [[4/27(10)21(Z/3a)*? (Zria)?e "> (15/4x ”~sen9cosesen¢ ' 3d,,. |
3 12| 2 |[[427(00)21(Z/3a)3?(ZrIa)?e "3 (15/16n)1/2se1139sen9¢ 3(1,(, I
312 |-2 [I[427(10)2)(Z/3a)>*(Zria)?e?"3 (15/16m Vogen® ecosz<p 3(;;,

a = raio do atomo de Bohr = 0,529 A (0,0529 nm); Z = niimero atomico

Essas solucdes descrevem regides no espaco, com TAMANHO (n),

|

FORMA (l) e orientacdo (ml)
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* Funcdo de onda ¥ = descreve um elétron

Y2 - probabilidade de se encontrar o elétron em uma
regiao do espaco = ORBITAL

* NUmeros quanticos: descrevem um elétron (funcao de onda)

n: numero quantico principal atribuido a um elétron; designa a
camada eletrdnica que esse elétron ocupa.n=1, 2, 3 .....; diz
respeito a energia do elétron em termos de sua distdncia com o
nucleo. TAMANHO DO ORBITAL

|: nuUmero quantico secundario ou momento angular; se refere ao
numero de subcamadas de uma determinada camada; relacionado
com a distribuicao espacial da funcao de onda. FORMA DO ORBITAL

Varia:1=0,1, ...,n-1(ous, p, d, f....). Carrega informacao sobre o
movimento dos elétrons.



Notacao s, p, d e f...vem da classificacao das linhas espectrais
atomicas

s = sharp p = principal  d = diffuse f = fundamental

m| = numero quantico magnético, se refere ao numero de orbitais
que correspondem a uma determinada subcamada. Relacionado
com a orientacdo espacial dos orbitais. SINAL DOS LOBULOS DOS

ORBITAIS
*Cada subcamada contém 2| + 1 orbitais.

Ex. subcamadas(l=0,2.0+ 1 =1 orbital s)
Subcamada p (I =1, 2.1 + 1 = 3 orbitais p)

Varia: ml =1, -1, 1-2,.....-l
Ex. subcamada p (| = 1), contém 3 orbitaispcomml=1,0, -1



O atomo polieletronico

9 )
/Zg ) ZZ e
H=—-—p3V2_—"m_,
8T “m Voot
E. B,

Diferentemente do atomo de H, as energias orbitais dependem
de [; as repulsoes intereletronicas removem a degenerescéncia
2s2p, 3s3p3d, etc.

Paraumdadon: s<p<d<f

25 < 2p Razdo: penetracio e blindagem

3s < 3p < 3d
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O atomo polieletronico

Planos nodais, energia dos orbitais e sua “localizacao” em relacao ao
nucleo

* Planos nodais: regiao onde a probabilidade de se encontrar um
elétron € nula. Os nodos radiais sao dados pela expressao:

Garante que cada orbital de menor
n—I| ‘@ energia em cada classificagao nao
. ;. . ha ol | radial
n = raio maximo, tamanho do orbital  f¢""@planonodal radia

| 2 momento angular: movimento do elétron em uma regiao ao
longo do tempo

Um plano nodal separa duas regides com maximos de
probabilidade de encontrar o elétron

Quanto maior o numero de regides nodais, maior o numero de
regioes de probabilidade de encontrar o elétron proximo ao nucleo

Quimica Inorganica Il - atomo
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* Elétrons mais préximos ao nucleo sao

considerados elétrons mais . /\
estabilizados, pois sofrem maior Ji\

~ V4 4/ \\«f ,,,,,, ’ S——
atracao pelo nucleo; tem MAIOR 5 10

energia de atracao |
* consequéncia: > numero de planos ~—

nodais > energia de estabilizacao

drtr \
* Elétrons mais externos sao blindados, / | \ -
portanto sentem uma CARGA NUCLEAR ’ 0
EFETIVA menor do que a carga real do

nL'JC|eO o M\

Exemplo:
Elétron|3

s=3-0-1=2 11/"/\/\
3p=3_1_1=1 n—1-1 : N O

Apresentam maximos de iy
probabilidade mais préximos ao
nucleo do que os elétrons d!!!
BLINDAGEM Quimica Inorganica Il - atomo
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n and / versus m

m=0 m=1

Orbitais com os
guais 0s quimicos
estao familiarizados

Outras solucdes
matematicamente
verdadeiras para a
equacao de
schrodinger




Orbitais com os
guais 0s quimicos
estao familiarizados

Il and m versus n
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Outras solucgdes
matematicamente
verdadeiras para a
equacao de
schrodinger
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E mais...

Etc, etc, etc....




Do atomo monoeletronico para o polieletrdonico...SPIN

Base fisica: elétron tem momento magnético

ms = momento de spin. Varia Y2 e -1/2.

Visdo intuitiva do spin: uma bolinha (no caso o elétron), girando em
torno de seu proprio eixo.

mg = +} mg = -4
Como se trata de uma particula carregada em movimento, tem um
campo magnético associado. Os dois “estados” rotacionais podem
ser identificados pela quebra de desgenerescéncia que ocorre na

presenca de um campo magneético.
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O atomo polieletronico
Mas...

o elétron, por ser definido como uma particula PUNTIFORME, nao

*A ideia de “rotacao” se relaciona a forma como pares de elétrons
respondem a operacoes de simetria que envolvem rotacao
(mudanca de orientacao no espaco — OPERADOR MOMENTO
ANGULAR)

* originalmente, o hamiltoniano opera apenas sobre a parte
eletronica da funcao de onda, sem considerar o spin. Lembrando
gue originalmente foi desenvolvido para o atomo monoeletronico
de hidrogénio

Quimica Inorganica Il - atomo
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Atomos polieletrénicos - PRINCIPIO DE PAULI

* E necessario agora levar em conta a parte de spin na descricdo do elétron
* Nova energia a ser considerada: repulsao inter-eletronical

* Enunciados do principio de Pauli em um “crescendo” de complexidade
(comecando na regra de HUND...)

Regra de Hund: de todas as possibilidades de distribuicao
eletronica em uma dada configuracao, primeiramente
distribuimos um elétron por orbital com spins paralelos
para, em seguida, iniciar o emparelhamento de elétrons

Dois elétrons s6 podem ocupar o mesmo orbital se
apresentarem spins antiparalelos

Energia de
Nao pode haver dois elétrons descritos com o mesmo troca e
conjunto de numeros quanticos, pelo menos ms deve ser | correlacdo
diferente de spin

A troca de posicao de dois elétrons em orbitais
degenerados ou a troca de seus spins é propriedade
antissimétrica

—
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PRINCIPIO DE PAULI

Principio da antissimetrizacdao da funcao de onda

a troca de posicao de dois elétrons em orbitais degenerados ou a troca de seus spins é
propriedade antissimétrica

¥

Muda o sinal da funcao de onda

Ou seja: como os elétron sao particulas indistinguiveis, se tivermos um elétron (1) em um
orbital ¥, e um elétron (2) em um orbital ¥,, ambos com o mesmo spin, a simples troca de
posicao muda o sinal da funcdao de onda. A PERMUTA AFETA A ENERGIA GLOBAL DO
SISTEMA POIS A DISTRIBUICAO ESPACIAL IMPLICA EM MAIS OU MENOS REPULSAO
INTERELETRONICA!!!!

Qualitativamente: a possibilidade de ‘ Integral de troca K
permutar posicoes de elétrons de mesmo
spin diminui globalmente a repulsao

intereletrénica Quimica Inorganica ll - atomo
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-1 0 1
-1 0 1
-1 0 1

PRINCIPIO DE PAULI

Em um atomo polieletrénico, embora pareca equivalente, em
termos energéticos a resultante pode nao ser equivalente em
funcado da repulsao com os demais elétrons

Configuracgdo eletrénicuais as maneiras possiveis de posicionar os elétrons
em termos de ms e ml|?

l
1 0 1
L
1 0 1
1 0 1

€@ Diferentes ms e ml; situacao intermediaria

@ Diferente ml e mesmo ms; situacdo onde a repuls3do é minima

€@ Mesmo ml e diferente ms; situacdo onde a repuls3o é

maxima

Quimica Inorganica Il - atomo
polieletrénico - Prof. Sofia Nikolaou

Observacao importante:
repararam que “configuracao
eletronica” da pouca
informacao sobre a situacao
real do sistema?



REGRA DE HUND

Configuracgdo eletrénica p?: quais as maneiras possiveis de posicionar os elétrons
em termos de ms e ml?

T l @ Nessa situacdao, nao ha energia de emparelhamento nem
1 0 1 energia de troca
T | @ Nessa situacdao, ha aumento de energia por conta da
_'1' 0 1 energia de emparelhamento
T T . Nessa situacdao, ha diminuicao de energia por conta da
1 0 1 energia de troca (permuta entre os elétrons)
I I ou T T
1 0 1 1 0 1

Energia de emparelhamento: repulsao entre elétrons de spins diferentes em um
mesmo orbital. E uma energia de desestabilizacao, portanto desfavoravel
(expressa pela integral coulombica J)

Energia de troca: a possibilidade de permutar posicoes de elétrons de mesmo spin
diminui globalmente a repulsdo intereletronica (expressa pela integral de troca K).

Quimica Inorganica Il - atomo
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REGRA DE HUND

| A energia de emparelhamento
\Z desestabiliza o sistema

Partindo deste referencial... T T A energia de troca (possibilidade
| | de permutas) estabiliza o sistema

Por causa da energia de emparelhamento, a colocacao de elétrons em diferentes
orbitais é mais vantajosa energeticamente do que em um mesmo orbital

Por causa da energia de troca, a colocacao de elétrons com spins paralelos em
orbitais degenerados é mais vantajosa energeticamente

Qualitativamente: MINIMIZAR A REPULSAO INTERELETRONICA pela possibilidade
de permuta de posicoes.
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Esse fato nos leva a regra de HUND que, em um enunciado mais elaborado, pode
ser escrita como:

a configuracao eletronica do estado fundamental (mais estavel!) é aquela com
maior multiplicidade de spin

2S+1

Maximizacao de spin: mesmo que vc tenha muitos elétrons em orbitais da mesma
“categoria” (p, d ou f), o que levaria a um aumento na energia de repulsao
intereletronica, o maior numero de possibilidades de permuta (distincao pelo ml)
diminui globalmente a energia do sistema

3

Explica a estabilidade atipica das camadas semipreenchidas e
cheias!!!

Quimica Inorganica Il - atomo
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Dentro da légica de que > numero de permutas = > estabilizacao
Lt

CAMADA SEMIPREENCHIDA
p3, d°> e f = maior nUmero de permutas possivel em termos de m/
sem introduzir a integral de emparelhamento

CAMADA CHEIA

p®, dV e f1* = embora haja a integral de emparelhamento, nimero
maximo de permutas possivel em termos de m/ (dois grupos com
numero maximo de elétrons permutaveis)

P

Quimica Inorganica Il - atomo
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Distribuicao eletronica segundo o “principio da construcao (aufbau)

’)

Leva em consideracao:

Energia dos orbitais em termos de n (parte radial da funcao de
onda)

NUumero maximo de ocupacao eletronica para cada orbital
Efeito de blindagem (planos nodais)

Principio de Pauli lsz-””' )_

e’ q &

® i Bl 107

3 3p 3d

€ B G il
Diagramade A4S 4p 4d° 4f
1 . .)’ 6 - < 10 -
Li Pa g k,S'S" 5p Sdlo 5f14

2 o b
b6S 6D k,_6d“’
.
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A resultante de todos esses efeitos explica por que a distribuicao é
feita na diagonal e nao na direcao horizontal ditada pelo numero n

NS
28 2
35 3P
= i
68 /_6‘
S

0 4pn

" SF*

6 10N

G
> 4d"°
i 54"
0 _6d"

Do ponto de vista de “tamanho”
(nUmero quantico n), um orbital
3d deveria ser preenchido ANTES
dos orbitais 4s. No entanto:

* o orbital 4s tem 3 planos
nodais (radiais)

* enquanto o orbital 3d nao tem
nenhum plano nodal (radial),
ou seja:

e 0s elétrons 4s tem mais
atracao pelo nucleo, sua
colocacao é mais favoravel do
ponto de vista energético



Na mesma linha de raciocinio....
* Orbitais f sao mais internos, nao
participam das ligacdes quimicas
* Os elétrons de valéncia dos
elementos do bloco f encontram-se
no nivel (n-1) e ndo nos orbitais f
1 ’3dl’0  por conta disso, sua quimica esta
. /-f""4d-1'(5" mais identificada com os

& T i elementos representativo, do que
Sd /,Sf com os elementos de transi¢ao

B

Configuracao eletronica do
elemento: (n-2)f* (n-1)s?p® ns?

Elé - | . . L
létron 6s =5 planos nodais Ou seja: preenche-se primeiro orbitais
Elétron 5s = 4 planos nodais

Elétron 5p = 3 planos nodais gue proporcionam a maior estabilidade
Elétron 4f = nenhum plano nodal para seus elétrons

Quimica Inorganica ll - dtomo

. . 33
polieletrénico - Prof. Sofia Nikolaou



Influéncia do Principio de Pauli — configuracdes preferenciais
Exemplos Cr e Cu

Cr® previsto pelo principio da construcdo: 3d*4s?

observado:s1

(estado de oxidacao +1 € comum para o ion Cr)

Cu® previsto pelo principio da construcdo: 3d° 4s?
observado: 4st
(estado de oxidacao +1 é comum para o ion Cu)

Formacao de camada semi-cheia
e cheia, excepcionalmente
estaveis em funcao da integral de
trocal
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Para pensar...Formac¢ao de ions

A F

B
26 20
g -
3" 3p 3d7

6’ / Ve
k4SZ 43 4d10 4f“
3 Sp 5d° ¢
65 6p ;,6-d"°/
% -

* 0 preenchimento é determinado pela
estabilizacao dos elétrons

» a formacdo de ions é dada pela distancia em
relacdo ao nucleo do elétron que sera

Qual a configuracao eletrbénica do
cation Zn?*? (Zn Z = 30)

para a formacdo do cation Zn?* a
partir do elemento Zn (Z = 30),
guais elétrons sao perdidos? Dois
elétrons que ocupam o subnivel 4s
ou 3d?

A configuracao da camada de
valéncia do Zn?* é 3s? 3p® 3d10

perdido? Quimica Inorganica Il - atomo
polieletrénico - Prof. Sofia Nikolaou



Para pensar... Configuragdes andémalas

FIGURA 2.11 Configuragoes
eletrénicas de metais de tran-
sicao, inclusive lantanideos e
actinideos. As linhas sélidas ao
redor de elementos designam
os subniveis preenchidos (d'°
ou f14) ou semipreenchidos

[(d ou 7). As linhas tracejadas
circundando os elementos
designam irregularidades no

preenchimento orbital sequen:

cial, também encontradas em
algumas das linhas sélidas.

Na

Cs

Fr

Half-filled d Filled d Al Si P
| K
V3 Cr5= M% F;c Co le Cuw}hm Ga Ge As
3d 3 d7 3 |
priocng I A =
| Nb M(:{Tcs Ru Rh | Pd_ A%}Cdlo In Sa Sb
= 4d’ 448 | 4d'° 44'0 1 44
}gsd‘d Wi 5yl syl 5st | 552
Ta Re | Os Ir | Pt |Au lngi TI Pb Bi
4fl4 "fl‘ SdS 5d6 5d7 5d9 Sdlo : Sdo
543 544 | 652 Lﬁ,l 65! | 6s2
—
Db Sg |Bh|Hs Mt !'Ds |Rg ' Cn Uug
5f|4 5fl4 sflﬂ 5](4 Sf“I 6d9 6dlo : Mlo
6 6a* | 6a%| 66 671 {75! 1752
Half-filled f Filled
Sm | Eu |Gd Th Dy Ho Tm |Yb Lu
4f6 4f7 |4f7 4f9 4f10 4fll 4fl" 4f13 _y’ld 4![4
Hd TR 5d!
Pa |Am [Cm | Bk |Of | Es Fm Md [No | Lr
Sf(. 5f7 :5f7 ¥9|5f9lsf” 5f12 5]']3 314 5]14
I_Ml 'MlJ Ml
b dg s

Mg
Ca Sc Ti
34! 342
S ¥ Zr
44" 442
Ba la * Hf
54! af14
5d2
Ra AC x=% Rf
6d| 5}-]‘
6d2
'Ce | Pr Nd Pm
;4]'1 : 4!-3 4f4 4}‘5
1 5d'
P o T 1
1 Th : Pa U Np:
16d2 ) 52 5 54
|__J_6d' 6d' 6d')
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O que explica essas “irregularidades”?

* a energia de um nivel eletrénico (consequentemente de um
elétron) é uma resultante complexa de uma variedade de fatores

O principio da
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* Ha configuracdes “anémalas”, que nao podem ser explicadas pela estabilidade de
camadas semi-cheias e cheias.

* Mas elas podem ser conhecidas...DUAS ESTRATEGIAS

ESPECTROSCOPIA FOTOELETRONICA NO VACUO:
podemos conhecer EXPERIMENTALMENTE a
energia dos elétrons de um elemento quimico

MODELAGEM
MOLECULAR, que pode
prever através de calculos
ab initio, a energia de
elétron a elétron nos
orbitais de um elemento
quimico

Quimica Inorganica | - atomo polieletronico

- Prof. Sofia Nikolaou 38



Estratégia da modelagem molecular
* na natureza nao existem dois elétrons degenerados, mesmo

gue ocupem um orbital s!!! (lembrar sobre a integral de repulsao

intereletrdnica). , ,
Diagramas de Rich-Suter

Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd
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Energia de emparelhamento
(relacionada a integral coulombica J)
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Diagramas de Rich-Suter

Energy

Y Zr Nb Mo Tc | Ru|| Rh|Pd Ag Cd

38 40 42

Zp, =44
Camada de valéncia pelo principio da
construcdo: 4d® 5s2
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Camada de valéncia pelo principio da
construcdo: 4d”’ 5s2

Verificado experimentalmente: 4d’ 5s?

Verificado experimentalmente: 4d® 5st
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Diagrama de Rich-Suter, exemplo: formacdo do ion Co?*

Configuracdo eletronica dada pelo principio da construcdo: 3d” 4s?; quais elétrons sao
perdidos na formag¢ao do ion?

Inicialmente perde dois elétrons d, que sao os menos estabilizados!

Apds a formagao do ion, o aumento de Zef modifica a energia dos niveis eletrénicos do ion
em relacdo ao elemento original, e os elétrons se rearranjam para minimizar a energia do
sistema, DANDO A IMPRESSAO DE QUE OS DOIS ELETRONS PERDIDOS FORAM 0OS DOIS
ELETRONS s!

Sc Ti V Cr Mn Fe Ni Cu Zn Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn

Energy
Energy

20 22 24 26 28 30 20 22 24 26 28 30

4 Z
Elimina a aparente tensao entre a ordem de preenchimento e a formacao de cations

sugerida pelo principio da construcao
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Estratégia experimental — o caso do Niquel

Configuracao eletronica prevista pelo principio da construcao E por Rich-Sutter:
3s2 3p®4s? 3d?®

Configuracdo medida experimentalmente: 3s? 3p® 4s* 3d°
Sc Ti V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn
Resultantes de efeitos de
penetracao, blindagem,
energia de
emparelhamento e
energia de troca sao
muito complexas para
serem previstas por
, M R modelos “simplistas”

20 22 24 26 28 30

Energy

A configuracao
eletronica 4s2 3d® é
cerca de 100 kJ/mol
mais energética

freAlom ~ Goup  Period | Ground Configuraion | Confiquration of ' [ Ground Tern”

N 0 4 g’ d's' (D)
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