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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide

E/eV

Hpim (7,0, ¢) = Entpim (7,6, ¢)
B nz%et 1
8esh? n?
Yuim (7,0, ¢) = Ru(r)Y;™ (0, ¢)
L i (7,6, 8) = UL + )5 (1, 6, 6)
L Aprim (7,0, ¢) = mBapnim (7, 6, @)

n=12,3,...
[=0,1,2,...,n—1
m=—l,—l+1,...,1—1,1

E, =
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide

Funcoes de onda

n=1, [=0,
n=2, [=0,
[=1,
[=1,

m = +1

¢21:|:1 —

o= Zr/ag
Y100 = \/177_ (GZO)S/:J
Y200 = \/;71' (j) )3/2(2 —o)e 7
Po10 = \/;27 (Z )3/206"/2 cos 6

1 7\ 3?2 .
—0/2 Oetid
g€ Sen e
v 6471 ( ao )
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n =3,

Atomo de hidrogénio/hidrogenoide

Funcoes de onda o= Zr/ag
, 1 (Z 3/2( 2o/
= O, m =20 ’ngoo = ( ) 27 — 180 + 20 e 7
81y 3w
1/2 3/2
[=1,m=0 Y310 = — ( ) ( ) 60—02)6_"/3c089
7 3/2 y )
[=1,m=+1 60 a e /3 sen fe™"
dorn = — [ (Z)
7\ 3/2
l=2,m=0 ’t,bggo— ( ) 0'80/3 SCOS 9—1)
ao
7\ 3/2 /
[ =2, m=+1 o2e /3 sen 6 cos fet?
w1 = 5= (o)
AN 52e—0/3 +2i¢
_ _ e /3 sen? e
l—2, m—:|:2 ¢32:|:2 162\/_(00
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide

Funcoes de onda

"pnlm(ra Oa qb) = Ry (T)@lm (9)(1)m(¢)

e mM=L1=0m=0)->1sy = 1s

s M=21=0m=0)->2sy = 2s

Notacdo: (n,[,m) - nl,,

e n=21l=1m=-1) - 2p_4

e NM=21=1m=0) - 2p,
e n=21l=1m=1) - 2p;
s (m=3,l=0,m=0) > 3s5 > 3s

e m=3,l=1m=-1) - 3p_4
e mM=3,l=1,m=0) - 3p,

e m=3,l=1m=1) - 3p;

e n=3,l=2m—-2)-3d_,
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Solucdes da equacao de Schrodinger

Combinacdeslineares de estados degenerados sao solucdes da eq. de

Schrodinger.

H(cith + e29ps) = H(c1tpr) + H(catpo)
= c1Hyn + coHapy
= c1 Ehh1 + e B
H(c191 + co1py) = Er(c191 + coha)
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Orbitais reais

211 = Ne 27/2%p gen fe'? z = rsenfcos ¢
2p_1 = Ne Z7/2%p sen fe ¢ {y = rsen fsen ¢
z=rcosf

29 = N'e 27/200p cos 9 = 2p,

Po \ ) p

P
2px € 2py? eT® = cosd + isen ¢
2 2p_
2p, = PLY 2P o we” 2T/

V2

_ 2p1—2p o~ Zr/2a0

X Y
iv/2

DO
S
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|
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Orbitais reais

Y15 = 1 ( . )3/26" o= Zr/ag
NZ AN
1 7 3/2
Yo ( ) 2 — g)e /2
%= e (2-0)
3/2
VYop, = ( ) oe /% cos
Z
Yop, = ( ) o/ 2 sen 0 cos ¢
a
Z
Vop, = ( ) ~9/2 sen fsen ¢
o
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Orbitais reais

1 (Z\*
P3s = 8137 (ao) (27 — 180 + 202)6_"/3 o= 2Zr/a
P3p, = 81/577 ( a,ZO )3/20(6 — o)e 73 cos b
VP3p, = 8;(37_1- ( aZO )3/20(6 — 0)e "3 senf cos ¢
V3p, = 8{3% ( a,Zg )3/20(6 — o)e ?/®senfsen ¢
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Orbitais reais

1 ([ Z\*
VY3d, = S1vo (ao ) ole /3 (3 cos® f — 1) o= 2Zr/a
VY3d,, = 81/57_1- ( a;ZO ) 3/2026_"/3 sen 0 cos 0 cos ¢
VP34, = 81?% ( a,Zo )3/2026"/3 sen 6 cos O sen ¢
Vsa,z o = g 1\1/% ( i ) 3/2026_0/ 3 sen” § cos 2¢
V3d,, = 81\1/% ( a,Zo )3/2026"/3 sen” @ sen 2¢

25/09/2023 5930300 - Quimica Quantica



¢2pz —

Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Visualizando orbitais reais

1 [ Z\*?
/2 cos 6 = Zr/
oe coSs o r/ag
4/ 27 ( )
= ( ) —Z’r/2a0 COSO 7 -1
_ ( )3/27"0089 —r/2aq r = (332—|—y2—|—z2)1/2
ao z=rcosf
3/2 224 1/2

— ( ) Ty ) 200 No planoyz, x =0
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Visualizando orbitais reais

1 1 3/2 yA 9 . 9\1/2
Vop. (= 0,y,2) = ( ) 2 e~ (*+2%) /200
& ) 4+/2m \ Q0

=(1/(4*RAIZ(2*PI())))*$A2*EXP(-RAIZ(B$172 + $A2~2)/2)

* Valoresde z nacoluna A ($A2)

* Valoresde y nalinhal(B$1)

* Cadacélulacom o valorda fungdo/orbital

=
NHDLDW‘\JO‘\U‘I#LUNI—‘

=
N
GRe

<
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Densidades de probabilidade radial
27 T
r\r T T) = 2?"2 T sen
Pr(r — 7+ dr) fo fo 4| *r2dr sen 0dOd¢

2m 71'
= |Rnl(fr')|2fr2alfr'/O /(; O (0)|°| @1 (6) | sen 0dOd

= |Rnl('r)|2r2d'r
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Densidades de probabilidade radial

0.6
0.5— O.ZL 25
0.4} i
o
0.3H] " -
0.21 0.2}
2
. 0.1} 0.1} P
-
P dr) = |Ru(r)|*r’d Sl ’ |
I'T'—>'T‘—|-T'—|nl‘r r-ar o 0 5 0 10 15
=
Na-.. 0.1F 35
0
0.1 3p
O 1 1 1
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Densidades de probabilidade radial

1s 2p 2s 3d 3p 3s

. |

3d

3p
3s

2p

2s

Radial distribution function
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J. Chem. Educ. 2014,91,10,1739-1741 (https://doi.org/10.1021/ed500470q)



https://doi.org/10.1021/ed500470q

Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Isosuperficies — 3p,

J. Chem. Educ. 2014,91,10,1739-1741 (https://doi.org/10.1021/ed500470q)
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Isosuperficies — 4d
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J. Chem. Educ. 2014,91,10,1739-1741 (https://doi.org/10.1021/ed500470q)
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
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Atomo de hidrogénio/hidrogenoide
Isosuperficies —5g
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Momento angular (Z)

* Quantidade conservada no L
movimento orbital 5
e Quantizado em mecanica P
:
guantica (associado a numero / y

quantico) x

L

I
=
X
a1l
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Momento angular

Magnitude |L|
~2
L i = (1 + 1)h2¢nlm I(1 + 1)h? é o autovalorde L? para o estado Y, ;.
A2
Para o estado 1s (¥190): =10 L 190 = 0(() + 1)h2¢100
2
L1° =
L =0
Para o estado 25 (5q0): [=0 L =0
Para o estado 2pg (Y219): [ =1 £2¢210 — 1(1 + 1)h2¢210
= 2h%4a10
IL|* = 2R?

IL| = V2h
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Momento angular
Magnitude |L|

A2
L 1.bnlm — l(l + ]-)hzq.bnlm

L] = /11 + 1D)h

* Paraestadoss (I =0):|L| = 0.
 Paraestadosp (I = 1):|L| =+/2A.
* Paraestadosd (I = 2):|L| =V6h.

e Paraestados f (I = 3):|L| = V12h.
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Momento angular
Orientagao L,

L Ynim = mhtppm, mh é o autovalorde L, para o estado ;.
Para 0 estado 25 (Yg0): m =0 L ,1p200 = OR P20
Para o estado 2p; (Y,11): m=1 f}z?,bgll = 1h 1,0211
L,=nh
Para o estado 2pg (¥210): m =20 i}z¢210 = 0h ¢210
L,=0
Para o estado 2p_; (z1-1): ™ = —1 f/z"ab21—1 = —1h211

L,=—h
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Momento angular
Magnitude |L| e orientacao L,

~2
L '(/)nlm — l(l + 1)52"/)nlm

Ll = /1l + 1A

Dm= +1

flzl'abnlm — mh"ubnlm

1
Lz = mh %‘ >m —0
Para estados 2p: h
IL| = V2h _L
>m= —1
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Momento angular
Numero quantico magnético (m)

e Particula carregada eletricamente em movimento equivalea uma corrente

elétrica.

e Corrente elétrica numa curva fechada gera campo magnético equivalentea um

ima (dipolo magnético, u)
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Momento angular
Numero quantico magnético (m)

. 5 UXT
Do eletromagnetismo: = q
2
L
— q—
2m
L el
2,
l/ \\
\\ //
\‘ \\\ //
—e e e i B s s v s e M
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Momento angular
Numero quantico magnético (m)

> O movimento orbital dos elétrons gera um campo
magnético.
> Na presenca de um campo magnético externo, o

momento magnético orbital interage com o campo.

> A magnitude da interacao depende do numero

quantico magnético, m.
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Momento angular
Numero quantico magnético (m)

Sem campo Campo
magnetico magnético ,,
- +1
2p - w2EIII I 0
1 -1
(4°]
=
(<5}
c
LL
|
R Yyv

E t -
correi%%cncrjznte Ej 3 II i

Efeito Zeeman: AE < m
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Spin eletronico
Experimento de Stern—Gerlach

Ve

Feixe de atomos de prata

Forno

Campo magnético nao homogéneo

Resultado esperado classicamente (distribuicao continua)

LA I S

Resultado observado
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Spin eletrénico
Experimento de Stern—Gerlach

e addides #«»% il Koo Fpylocks iy leiooncr GOl (i,
}M;M L eite 110 192/.) T uf-um.e.w{d& lmlme
WMW

Dois componentes.
Discretizacao.

Comportamento quantico.
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Spin eletronico
Experimento de Stern—Gerlach

Poderia ser o momento angular orbital o responsavel pelo desdobramento?

e Sel=0,m =0, sem desdobramento.
e Sel=1,m=1,0,—1, trés componentes.
e Sel=1,m=2,1,0,—1,—2, cinco componentes.

* Para momento angularorbital [, hd 2] + 1 componentes.

Configuracdo eletrdnica Ag: [Kr]4d195s?.
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Spin eletronico
Experimento de Stern—Gerlach

Poderia ser a “rotacao do elétron” a responsavel pelo desdobramento?

, L —-e e , eTe X U
l.L: -_— = Texp:_ rexmev:_
2m 2Me e 2
| | eTeV
| =
H 2

|pus| = 9,2847647043(28) x 10724 J T 1  (Medido experimentalmente)

Qual deve ser a velocidade de rotacao do elétron para produzir esse momento magnético?

_ 2|/-LS|
€ To

(%
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Spin eletronico
Experimento de Stern—Gerlach

Qual deve ser a velocidade de rotacao do elétron para produzir esse momento magnético?

_ 2|NS|
eTe

(%

Qual é o raio do elétron?

re < 107 m

2% (9x 10724 JT1)

v >
(2x 107" C) x (107% m)

v>9%x10"ms ! >cr~3x108ms™!

H. Dehmelt, Experiments on the Structure of an Individual Elementary Particle. Science 247, 539-545 (1990).

25/09/2023 5930300 - Quimica Quantica



Spin eletronico

* Momento angular intrinseco sem analogo

classico.

* Definitivamente nao é rotacao.

Introduzido na mecanica quantica (nao-

relativistica) como postulado.
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Spin eletronico

Os numero quanticos de spin (s e mg) sao
analogos aos numeros quanticos de

momento angular orbital (I e m;).

Experimento de

[ — 2]l + 1 componentes / Stern—Gerlach
1 =2

28 +
s — 2s + 1 componentes

1
1 T ,
s = — me = 1 para o elétron.
2 3
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Spin eletronico

S| = [s(s +1)]'/*R

S, =msh mg=—s,—s+1,...,s—1,s
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Spin eletronico

Duas funcoes de spin:

a = aw) B = B(w)
w € a varidvel de spin.S6 o operador de spin opera sobre ela.
§aw) = s(s + Di%aw) S Bw) = s(s + 1)E*Bw)
= 2h%a(w) - 2HB(w)
S.0(w) = msho(w) S.8(w) = mhB(w)
= +5ha(w) — Lhpw

2 2
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Spin eletronico

Para incluir o spin nas funcoes de onda,
multiplicamos a func¢ao espacial (x, y, z) pela

funcao de spin.

wnlm; ("L'a Y, z)a(w)
U(z,y,2,w) =
1 wnlm; (337 Y, Z)/B(LU)
spin-orbital 1 1

orbital  func¢ao de spin
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Spin eletronico

o Parte espacial: 3 variaveis — 3 numeros quantico

o Parte de spin: 1 variavel = 1 numero quantico

\Ijnlmlms (CIZ‘, Y, <, LU)

S3do necessarios 4 numeros quanticos para especificar completamente o estado de um

elétron no atomo de hidrogénio.

25/09/2023 5930300 - Quimica Quantica



	Slide 1: 5930300 – Química Quântica
	Slide 2: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide 
	Slide 3: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Funções de onda 
	Slide 4: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Funções de onda 
	Slide 5: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Funções de onda
	Slide 6: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Soluções da equação de Schrödinger
	Slide 7: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Orbitais reais
	Slide 8: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Orbitais reais
	Slide 9: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Orbitais reais
	Slide 10: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Orbitais reais
	Slide 11: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Visualizando orbitais reais
	Slide 12: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Visualizando orbitais reais
	Slide 13: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Densidades de probabilidade radial
	Slide 14: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Densidades de probabilidade radial
	Slide 15: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Densidades de probabilidade radial
	Slide 16: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Isosuperfícies – n 2
	Slide 17: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Isosuperfícies – 3 p z 
	Slide 18: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Isosuperfícies – 3 d 
	Slide 19: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Isosuperfícies – 4 d 
	Slide 20: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Isosuperfícies – 4 f 
	Slide 21: Átomo de hidrogênio/hidrogenoide Isosuperfícies – 5 g 
	Slide 22: Momento angular (L ⃗)
	Slide 23: Momento angular Magnitude L ⃗ 
	Slide 24: Momento angular Magnitude L ⃗ 
	Slide 25: Momento angular Orientação L z 
	Slide 26: Momento angular Magnitude L ⃗  e orientação L z 
	Slide 27: Momento angular Número quântico magnético (m)
	Slide 28: Momento angular Número quântico magnético (m)
	Slide 29: Momento angular Número quântico magnético (m)
	Slide 30: Momento angular Número quântico magnético (m)
	Slide 31: Spin eletrônico Experimento de Stern–Gerlach
	Slide 32: Spin eletrônico Experimento de Stern–Gerlach
	Slide 33: Spin eletrônico Experimento de Stern–Gerlach
	Slide 34: Spin eletrônico Experimento de Stern–Gerlach
	Slide 35: Spin eletrônico Experimento de Stern–Gerlach
	Slide 36: Spin eletrônico 
	Slide 37: Spin eletrônico 
	Slide 38: Spin eletrônico 
	Slide 39: Spin eletrônico 
	Slide 40: Spin eletrônico 
	Slide 41: Spin eletrônico 

