


O ATOMO DE HIDROGENIO

Problema: Analisar o atomo de Hidrogénio com base na equacao de onda de

Schrodinger.

Situacao 3-Dimensional, na qual o termo potencial tem dependéncia com %
Neste caso, utiliza-se coordenadas esfeéricas. Apos algumas manipulacoes
matematicas chega-se a
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Deseja-se calculara w(r,6,¢) resolvendo-se a
equacao diferencial parcial acima.
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Como ???




O meétodo tradicional consiste em propor solucdes da forma

¥(r,0,9) = RINGO)D(¢) (1)
Substituindo a Eqg. (1) na equacéo original resulta
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Como ¢é possivel verificar, o lado direito da Eq. (2) depende somente de ¢
Analogamente, o lado esquerdo é funcdo apenasdere §.

— Ambos os lados devem ser iguais a uma constante, por exemplo, m?.
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Analogamente, o lado esquerdo da Eq. (3) é funcéo apenas de r, e o lado direito, €
funcdo apenas de g, Logo, isto somente sera verdadeiro, se e somente se, ambos 0s
lados forem iguais a uma constante.
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Temos agora trés equacoes diferenciais ordinarias, uma para cada variavel

Pergunta: Por que foram escolhidas as constantes de separacdo m? e 1(1+1)?9?
Solucéo de (5):
1 d20 _ _ :
oy do? m? = ®(¢) = Aexp(+img)
m=123..= ®0) = ®(2x)

A equacdo (7) é conhecida em matematica como Equacao Associada de

Legendre. Se | € um numero nao-inteiro, obtéem-se uma série infinita que diverge
em 6=0 e 6=n.Todavia seleuminteirotal que | =|m|,|m+1|,|m+2|,...
a série € denominada Polindmios de Legendre

P|"(cosf) = O(6)



Exemplos: Ooo = 1
®10 = C0SO
®,0 = 3c0s%0 — 1
®14 = SN

Também solucdes para R(r) (equacao (8)) sdo possiveis se
E — me4 1
2(471'80h> n?
onde n é um inteiro, positivo, n > |+ 1.
Resulta _ /_r ! r 2141 (2
RN = (i) &P (—ng LA (n—a
onde a é o raio de Bohr e L representa os polindOmios associados de Laguerre.
Resumo:
‘Pn,l,m — I:Qn,l(r)@)l,m (Q)CDm (¢)
Para um inteiro fixo n, os valores permitidos de | se tornam 0,1,2,...(n—1)
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Para um valor fixo de [, os valores permitidos de m sao dados por

-1....0....+

n | Numero quantico principal

| | Numero quantico azimultal

m  NUmero quantico magnético

Convencdo para o valor de | (espectroscopia)

Portanto, um elétron 3d, por exemplo, é um elétron no estado n = 3 e |

2,



Existe ainda um quarto numero quantico Sz(%,—

N~

)

que caracteriza o spin, uma caracteristica puramente relativistica do elétron.

Principio de Exclusédo de Pauli:

"Dois elétrons em um mesmo sistema fisico ndo podem possuir 0 mesmo conjunto
de nimeros quéanticos "

Portanto, para um estado s, I = 1, m = 0 =sao permitidos dois elétrons, spin "up"
e '"down".

Para um estado p: m=-1,0,1 = 6 elétrons

Para um estado d: 10 elétrons

CONCLUSAOQ: E possivel entender as propriedades dos a&tomos com base neste

principio.
ESTRATEGIA: Ordene os estados em ordem crescente de energia 1s, 2s, 2p, 3,...

Pergunta final: Por que o atomo é estavel ???
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Configuracao eletronica dos elementos

A configuracao eletrénica dos elementos da tabela periddica pode ser
construida usando-se 0s nimeros quanticos do atomo de hidrogénio e o
principio de exclusao de Pauli, comecando no elemento mais leve, o
hidrogénio.

O hidrogénio contém apenas um préton e um elétron. O elétron ocupa o
nivel mais baixo de energia do atomo de hidrogénio, caracterizado pelo
numero quantico principal, n = 1. O numero quéantico orbital | € igual a zero
e se refere a um orbita | s. O orbital s pode acomodar dois elétrons de spins
opostos, mas apenas um elétron é ocupado. A notacao utilizada para
representar a configuracéo eletrénica do atomo de hidrogénio € 1s.
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O hélio € 0 segundo elemento da tabela periddica. Para esse e todos 0s
outros atomos, ainda se usa 0s mesmos nimeros guanticos do atomo de
hidrogénio. A aproximacao é justificada, considerando que a parte central de
todos os atomos, incluindo nucleo e camadas eletronicas completamente
preenchidas, pode ser tratada como uma Unica particula carregada, a qual
produz um potencial muito parecido com a do proton do atomo de hidrogénio.
Enguanto as energias dos elétrons ndo sao as mesmas do atomo de hidrogénio,
as funcdes de onda dos eletrons sdo muito parecidas e podem ser classificadas
da mesma forma. Uma vez que o hélio contém dois elétrons, ele pode acomodar
seus dois elétrons no orbital 1s, e consequentemente, a notacdo sera 1s?, e este
orbital encontra-se completamente preenchido. Os dois elétrons no atomo de
hélio também completam todos os orbitais disponiveis associados com 0
primeiro nimero quantico principal, produzindo uma camada externa
preenchida. Atomos com a camada externa completamente preenchida s&o
chamados de gases nobres ou guimicamente inertes.

11



O litium contém trés
elétrons, e portanto tem o
orbital 1s completamente
preenchido, e mais um
elétrno no préximo orbital
2s. A configuracao
eletrOnica é portanto 1s22s?

O berilio tem quatro
elétrons, dois elétrons no
orbital 1s e dois elétrons no
orbital 2s

1 |Hydrogen H |14

2 |Helivm He |12

3 |Lithivm Li |12 |28

4 |Beryllium Ee |12 |24

5 |Boron B 157|257 |20

& |Carbon C 122|257 [op

7 | Mitroegen T 142|257 21

8 |Czygen O |12 |22 |2p

S |Fluorine F 152|252 |2p

10| Ieon e | 154|257 21
11|Sodium Ma [152 |252 |2p° |35

12 [Magnesium  |Dlg |17 (2% 207 |27

13 | Aluminum Al 1162 (267 |op% 352 | 3p
14 |Silicon 51167 |22 |20 | 257 | 30
152 | Phosphorous (P 152 |22 2 35 £y
16 [Sulfur S 1s2 262 | 2% 352 | 3p
17 | Chlorine Cl 152|252 |26% |37 30

12




PERIODIC T A BIEaE National
- Atomic Properties of the Elements e
For the most accurate values of these and other constants, visit physics.nist.gov/constants physics >
1 second =9 192 631 770 periods of radiation corresponding to the transition
between the two hyperfine levels of the ground state of '*Cs ‘ . 5
speed of light in vacuum c 299792458 ms™ (exact) i b 1B
Planck constant h 6.6261 x 10* Js (h = hi27) Solids 85 PLIG Py
elementary charge e 1.6022 x 10" C [ Liquids
S S electron mass m, 9.1094 x 10" kg : B c
Lithium Beryllium G 0.5110 MeV Gases Boron Carbon
6.941 9.01218 e ' o ; 10.811 12.0107
ks S proton mass m, 1.6726 x 107 kg Artificially e | et
53917 9.3227 fine-structure constant a 1/137.036 Prepared 8.2980 11.2603
7 T Rydberg constant R. 10973732 m”' Py 3 4go 3
1. .8:112 s g SEaccs o 113 L1148 P 19 5L[16 ",
Na Mg R.hc  13.6057 eV Si
Sodium Magnesium Boltzmann constant k 1.3807 x 102 JK' Aluminum Silicon Phosphorus Sulfur
2298977 | 243050 Vi 2698154 | 280855 | 3087376 | 32066
[Ne]3s [Nej3s’ ” Nej3s’3p | (Nej3s’3p” | [Nej3s™3p’ | [Nej3s™3p*
5.1391 7.6462 1A IVA VA VIA VIIA T a1 1B 5.9858 8.1517 10.4867 | 10.3600
19 |20 's,|21 D.|22 %.|23 F.|28 75,128 *8..120 0,127 **..|28 *.|29 %s..|30 s, |31 7|32 R |32 nSLi34 v,
Ca|Sc | Ti Cr Mn | Fe |C Ni | [Cu|Zn | Ga| Ge | As | Se
Potassium Calcium Scandium Titanium i Chromi M Iron Cobalt Nickel Zinc Gallium Germanium Arsenic Selenium
39.0983 40078 | 44.95591 47.867 509415 | 519961 | 54.93805 | 55845 58.93320 | 586934 63.546 65.39 69.723 72.61 74.92160 78.96
[Arjds [Arjds’ [Ar3dds” | (An3d’s’ | (Ar3c’ss® | (Addas | [Ar3d’ss” | (An3c®ss’ | [Ar3d’as” | (Ag3d®ss’ | [Ad3d'%s | [Anj3d"%s? | [Ar}3d"%4s%p [[Arj3d"%s%p? |(Arj30"%s%p’ |[Arj3d s %ep"
4.3407 6.1132 6.5615 6.8281 6.7462 6.7665 7.4340 7.9024 7.8810 7.6398 7.7264 9.3942 5.9993 7.8994 9.7886 9.7524
37 ’s,,|38 's,({39 D,,|40 °F,|41 °D,,|42 S,|43 °S.2|44 °F; |45 “F..|46 'S, |47 %5,,|48 's,|49 P[50 |51 ‘s.[52 °r,|53 P,
Sr Zr Mo | Tc | Ru Pd | Ag | Cd| In | Sn Te
Rubidium Strontium Yttrium Zirconium Niobium um | Technetium | Ruthenium | Rhodium Palladium Silver Cadmium Indium Tin Antimony Tellurium lodine
85.4678 87.62 88.90585 91.224 92.90638 9594 (98) 101.07 | 10290550 | 106.42 107.8682 | 112.411 114,818 118.710 121.760 12760 | 126.90447
[Krlss [Krjss” [Kriddss® | [Krad’ss® | [Krjdd'ss (Kridd’ss | [Krd®ss® | (krdd’ss | [Kejad®ss [Krida™ [Krjdd'%s | [Krj4d'ss? | [Krjaa'%s5p | [Kri4d'%5s™5p | [(Krjad"%s5p” | (Krjaa %8s 5p* | [Krjad %55 75p°
41771 5.6949 6.2173 6.6339 6.7589 7.0924 7.28 7.3605 7.4589 8.3369 7.5762 8.9938 5.7864 7.3439 8.6084 9.0096 10.4513
55 3.5 ‘a8 72 173 rol e IS 178 D;|TT. |78 0,|79. %, 81 7|82 %,|83 '.S;a B P.183 w5
Cs | Ba |\ Ta Re [Os | Ir Au TI Bi | Po | At
Cesium Barium \ Hafnium Tantalum Tungsten Rhenium Osmium Iridium Platinum Thallium Lead Bismuth Polonium Astatine
132.90545 | 137.327 \ 178.49 180.9479 183.84 186,207 190.23 192217 195078 | 196.96655 204,383 207.2 208.98038 (209) (210)
[Xel6s [Xe6s’ \ [XeJ4r'*5a%8s? | (Xeldr*50°6s? | [XeJ4f' ‘5d6s? | [Xeldr*50°6s” | (Xeldr *50%6s? | (xe)af ‘547657 | (Xeldr"*5d%6s | (Xeldr'*5d %8s [Hglép [Hglép” [Hal6p’ [Hglep* [Hgl6p®
3.8939 52117 “ 6.8251 7.5496 7.8640 7.8335 8.4382 8.9670 8.9588 9.2255 6.1082 7.4167 7.2855 841772
87 %s,,|88 ‘s, S 104 °r,2|105 106 107 108 109 110 111 ? 114 116 118
\ \ I 3
Fr |Ra |, "\ | Rf |[Db | Sg | Bh | Hs | Mt (Uun|Uuu ~ |Uu Uuh Uuo
Francium Radium v\ [Rutherfc Dubnium Bohrium Hassium | Meitnerium | Ununnilium | Unununium Ununhexium Ununoctium
(223) (226) ISt (261) (262) (266) (264) (269) (268) (272) (289) (289) (293)
[Rn)7s [Rnj7s’ V| [Roisiea’7s7
5.2784 B 607
o e 5 ) “
\ S o o
‘\ I 57 D,,|58 'G;|59 “n.|60 °1,]61 *H:.|62 64 °p; 07 151088 1,169 F.[70 'S, |71 0.
\
V| La|Ce|Pr |Nd|Pm|Sm| Eu| Gd Dy |Ho | Er |Tm | Yb | Lu
\ A | Lanthanum Cerium dymium| Neodymi i Europi ini Terbium Dysprosium | Holmium Erbium Thulium Ytterbium Lutetium
\ V| 1389055 | 140.116 | 14090765 | 144.24 (145) 150.36 151.964 157.25 | 158.92534 | 16250 [ 16493032 | 16726 | 16893421 | 173.04 174.967
v M| (xelsdss” | [xejdfsdes’ | [Xelrss® | [xedr'ss’ | (Xepr’ss’ | (xedt®ss’ | (xelar'ss’ | (xer'sdss’ | [xelar’6s® | (xepdr'%ss’ | (xepdr"ss® | (xeldr'lss’ | [xepdrss? | [xejer'*6s? | [Xejat'*5d6s’
\‘ 5.5769 5.5387 5.473 55250 5.562 5.6437 5.6704 6.1498 5.8638 5.9389 6.0215 6.1077 6.1843 6.2542 5.4259
v |89 D,,|90 °F|91 ‘K,,[92 °L3|93 °L,..|94 F,|95 °s;,|96 ‘03|97 °H:,|98 °I,|99 ‘I3.[100 *H.[101 *F:,[102 's,[103 P,
\
. | Ac Pa Np | Pu | Am|Cm Es |Fm | Md | No | Lr
\ Actinium Thorium | Protactinium | Uranium Curium Berkelium i Fermium b L
\ (227) 2320381 | 231.03588 | 238.0289 (237) (244) (243) (247) (247) (251) (252) (257) (258) (259) (262)
‘\ [Rnj6d7s” | [Rnjed’7s” | [Rn)sr6d7s” | [Rnjsr'6a7s’ | [Rnisr'ed7s? [ [Rnjst®7s” | [Rnlsf7s” | Rojs6d7s’ | [Rnjsi®7s® | [Rojst'™®7s® | (Rajst"'7s? | (Rost™7s® | [Repst7s® | (Rajst™7s? |[Rnjst™7s%7p2
5.17 6.3067 5.89 6.1941 6.2657 ; 5.9915 6.1979 6.2817 6.42 6.50 6.58 6.65 497
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