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Aula 39- Atomo de hidrogénio na
teoria de Schroedinger

Um pouco mais sobre os estados degenerados em energia. O
significado das “camadas s, p e d” da Quimica.

Grdficos das funcoes de onda radiais para o dtomo de
hidrogénio.

As densidades volumétricas de probabilidade e a simetria
esférica em Schroedinger .

Os maximos das distribuicoes volumétricas e seu sginificado
fisico.

As densidades radiais de probabilidade: significado e calculo.
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Estados degenerados em energia e momento
angular no atomo de H (Schroedinger)

3. Segundos estados excitados : n=3

=0 e m, =0 (um estado s); = L=0; degenerescéncia em L —»
241=1; y30,0(r.0,0.1)=R; o(r) Yo ,0(0.0)e ;"

=1: m=0; m=1; e m, =-1 (rés estados p) = L=212p
degenerescéncia em L - 24 1=3; respectivamente

W3.1,0(r.0.0.1)=R3;(r)Y; (0.0)e "% ; w5 1(r.0.4.1)=R;3 1(r) Y, ,(0.9)e €,

Wa1,.1(1.0.0,1)=R5 1(r) Y, 1(0.9)eE,

¢=2: m, =0; m, =2; m, =1; m, =-1; m, =-2; (cinco estados d) =
L=6'/2p; degenerescéncia em L —» 24 1=5; respectivamente:

W3.2,0(1.0.0.1)=R35(r) Y, (6. 0)e 557, iy 5 5(r,0.9.1)=R3,5(r) Y 55(0.0) e, %

W321(r.0,0.1)=R; 1(r) Y;1(0.0)e 5" wyq 1(r.0,0.1)=R; 1(r) Y, _1(0.9)e &,

V3.2,.2(r.0.0.1)=R;3,(r) Y, o(0.9)e- ;"%

Nove diferentes estados com mesma energia -
degenerescéncia na energia —» n2=9 .
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Energia, eV

0,00
-0,85

-1,51

A degenerescéncia dos auto-
estados de energia:
diferentes estados (diferentes
funcoes de onda) com a
mesma energia.

Nesta figura s0 estao
diferenciados os estados com

diferentes L. (Ha
“degenerescéncia escondida”
na componente z do

momento angular orbital.)

Compare com o modelo de

Bohr e a quantizacio de
Wilson-Sommerfeld.
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Coluna da
esquerda.
A parte radial
normalizada R, ,(r)
das funcdes de
onda do atomo de
hidrogeénio

°
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Radial wave functons (R)
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Tabela 7-1 Harmonicos esféricos

| =0 m =0 l
Yoo = e
417
[ =1 m = | Y, = —\/?r sen 0 e'¢
N . m =0 Yo = /3 cos 0
Funcoes reais -
ou imaginarias me Hipeny gl TSR0 QN
ormais 15
gon | =2 m =2 Yy = 10 e4e
327
, 15
m = | Y, = —\/: sen f cos 0 e’
' 37T
_ 5
m =0 Y., = — (300820 = 1)
| 167
]i
m= -] Y, | = o sen #cos e '?
15
m = =2 Y; 5= sen’® @ e~2%¢
' 32

Nota: Para uma representagao tridimensional dos harménicos esféricos, con-
° Sulte a pdgina da Internet http.://www.uniovi.es/~quimica.fisica/qeg/harmonics/
Fisica Moderna. Tipler e Llewellyn charmonics.html Fisica V - Professora: Mazé Bechara



A densidade volumétrica de
probabilidade dos estados estacionarios

V 4

- Densidade volumétrica de probabilidade é a
probabilidade do elétron estar em uma posicdo em
relagdo ao nucleo (origem) no instante t, entre r e
r+dr, enfre 0 e 0+dO e entre ¢ e ¢+d$ deniro do
volume dVv, por unidade de volume
dV=r2drsen6dodé¢:

2

dPMW (r,0,9)

2
- r’ ]
rdrsened &d ¢ @nim, (1,0 ¢)‘

/On,é,mg (r191¢) — LPn,E,mE (r19;¢;t)

- Observe que dV em coordenadas esférias
depende de r. Em particular, dV=0 quando r=0!
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A densidade volumétrica de

probabilidade dos estados estacionarios

 Densidade volumétrica de probabilidade é a
probabilidade do elétron estar em uma posicdo em
relagdo ao nucleo (origem) no instante t, entre r e
r+dr, entre 6 e 0+d6 e entre ¢ e ¢+dp dentro do
volume dv, por unidade de volume
dV=r2drsenOdOd¢

n( mg( ‘9 ¢ t)

Puim (1:0:9) = r2drsenédéd¢
=@ (1.0.0) =R, (O], 0.0 =R, () [P..., O

« Observacgoes: 1. dP, ., (64 é a probabilidade de estar em uma
cerfa posicdo em um cerlo instante; 2. P,,(6) € o polinémio
associado de Legendre; 3. dV em coordenadas esférias depende de
r. Em particular, dV=0 quando r=0!

ném(r9¢t)2:
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Duas representacoes da densidade volumétrica de
probabilidade do estado fundamental do atomo de H

(&)
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Compare com as posicoes do elétron em relacao ao nucleo no Modelo de Bohr

o o
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Qutra representacio
espacial da densidade
volumétrica de
probabilidade: maior
probabilidade volume
mais “escuro”.

Observe que para ,
cada n, as P ooy oy
probabilidades dos '

diferentes estados
“formam” uma esfera!

n=3.l=m1=0

"=3.l=l,m1=0

n=3,1=2,m=0

FIGURA 7-10. Uma concepgdo artistica do aspecto tridimensional de vérias funcGes densidade fie probabili-
dade do dtomo de um elétron. Para cada um dos desenhos o eixo dos z estd representado por

uma linha vertical. Se todas as densidades de probabilidade para um dado n e / forem com-

binadas, o resultado serd esfericamente simétrico.

°
Figura do livro Fisica Qudntica — Eisberg e Resnick

n=2—3 diferentes primeiros
estados excitados

Observe a simetria
esferica do potencial
sendo reproduzida
na probabilidade

de estar em todos os
diferentes estados de
mesma energia.

n=3—9 diferentes
segundos estados
excitados
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DENSIDADES VOLUMETRICAS DE
PROBABILIDADE DO ATOMO DE HIDROGENIO

Quais as posi¢des mais provaveis e as menos provaveis nestes estados?

n=:2 n = =3
{ l (l (:2

my = *1 my = 0

4
S

Veja mais em: http://www.itp.uni-hannover.de/~zawischa/ITP/atoms.html

° °
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Funcao de onda, energia e densidade
volumétrica de probabilidade do EF (H)

]

t

2 _L _j ? 472'80

V100(1,6,6.0) =000 (0. MR, (Nle ' ={ 417Z ek

2

1 u . e 5,
E, =— =—13,60eV
b2 2n? [47ng]
2 0
a, =1, = &M _ 0509 A

U
A densidade volumétrica de probabilidade do EF:

P(1,0,8) = Wioo (1, 0,8, 00100 (1, 0,8,8) =V 0 (0, 8)] R, ()] = 7; e *

(0]
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- Fungdo de onda, energia e densidade
volumetrica de probabilidade de um 1°
estado excitado do H

1 ,u[e
e 4272"4

W2,1,1(r’9’¢’t) :{Y1,1(0’¢)}[R2,1(r)]e_ih {—\/75€n &I(b}[ 6a ' e_Za ]e i "

]
t

1 u e
E =— —_341eV
° 4% 1P [47ng]

2 (0]
ATEN _ 0520 A
u

A densidade volumétrica de probabilidade de um 1" estado
excitado do atomo de H (ha outros — calcule!)

a =r, =

2 r

Po:(r,0,0) = W;n(rv 0,0,y 5, (r,0,0,1) = ‘Yl,l ( ¢)‘2‘R2,1(I‘)‘2 :{g senze}[2—14 ar 5 e_i

0
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A densidade radial de probabilidade

V 4

« Densidade radial de probabilidade e a
probabilidade do elétron estar a uma distancia
entre r e r+dr do nucleo, no instante t, por unidade
de dr:

dPn,gimg (r)
dr

- Como chegar nela sabendo a densidade
volumétrica de probabilidade?

I:)n,é,mg (r) —

° °
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A densidade radial de probabilidade
dos estados do atomo de H

- Densidade radial de probabilidade é a probabilidade
do elétron estar a uma distancia entre r e r+dr do
nucleo, no instante t, dividido por dr, independente da
direcdo do vetor posicao. Assim “se soma” a
densidade volumétrica em todas as diregoes:

P (=1 [] P, (1,00, t)sEN A g =

tododke¢

— 2 ”W;’m (r0,0,00,,n (r,0,4,t)sencd ¢ =

todode ¢

2 * 2
=r*R, (D) [[Ym, (6.9),,, (6,4,)senédédg=r?R, ()
todode ¢
« Os harmonicos esféricas estao normalizados , na verdade, sdo

°ortonormais. y
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Radial wave functions (R,) Radial probability distribution (7 ;)
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i Densidade radial
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' 1 coluna da

direita.
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As fungdes ‘ " Observe que para
normalizadas da qualquer {  esta
parte radial 05 densidade é nula.

R, ,(1): coluna da Observe ainda que

esquerda 0.4! para o maior valor
de { para um certo

Observe  que n, a densidade
quando (=0, as ‘[N T _, radial tem apenas
fungdes R, () ° > 10 0 5 10 15  2um maximo em T,
tem um valor coincidente com o

. raio de Bohr. Para
maximo em r=0. o4~ 0.9~

E quando /%0 os demais / ha

- mais de um
R,(0)=0. B . maximo.  Maior

numero de
maximos para 0s
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