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Aula 40- A densidade radial de

probabilidade — comparagao com
atomo de Bohr

1. Aplicagdo: o valor mais provavel (“raio” mais provavel), o
menos provavel e o valor médio (“raio” médio) da distdncia
do elétron ao nucleo no estado fundamental e para um o
auto - estado de energia y,, ,(r.0.¢.t): comparagao com o raio
do Modelo de Bohr para estados “equivalentes”.

2. O estado da arte da mecanica quantica para o atomo de H -
algumas palavras.

3. Aplicagdo: Os estados mistos do dtomo de H.
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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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Funcgao de onda, energia e
densidade radial do EF do H

€ g
2 Ay _i2h2 4re,

Viaol1:00) =Moo QAR =, H-5e e

t

1 u e .
E =- =—13,60eV
b2 2n? [47z50]

2 o
a, =1, = &M _ 0509 A
U
A densidade radial de probabilidade do EF:

2r

2 B

Ro(N)=r*|Ryg =1 e =
0
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O valor mais provavel e o valor
médio do “raio” do atomo de H no EF

- Determinagdo dos valores mais provavel e menos provavel
da distancia enire o elétron e o nucleo no EF do H (“raio” mais
provavel e menos provavel no EF):

ol =
1,0(r) _ Zrise a, + r (__)
dr a

r (EF)=0 r+p(EF):r0 =,

- Determinacdo da distancia média no movimento relativo
(“raio” médio) do EF do H (refaca):
2r

<r>_jPlO(r)dr—jrr aie aodr_ga —gr

 Pode ser miegrado por paries ou usar o valor tabelado:

X

jx”e_gdx: nlg"

2r
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- runcao de onaa e densidade raaial
de um 1° estado excitado do H -
raios mais e menos prov(we’is

1 ,u[ez ]
_r 4272 Are,

2a, ]el . t

I

Va(r. 6.0 =0, (0. MR, (N g ={—(Sen<9€'¢}[

6a,
A densidade radial de probabilidade : 8
2 1 r o e
P,.(r)=r*R,,| =r" e > =r"
2,1( ) ‘ 2,1‘ [2 63_3 ao ] 24a§

Maximos e minimos da densidade radial e os “raios” mais

provavel e menos provavel do mesmo estado (211)
2r

dP,., (r % -
2,1( ):4r3 e
dr 24a 24a a

0

i (2,11) =0 ., (211) =4r, =4r,

° °
Fisica V - Professora: Mazé Bechara




Radial wave functions (R,) Radial probability distribution (7 ;)

5 0.6—

i Densidade radial

H r 03t \Puo de probabilidade:
' 1 coluna da

direita.

0 ol 1 L b by

0 5 10 15 0 5 10 15

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
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Comentarios sobre o estado da arte
da mecanica quantica para o H

1. A degenerecéncia em energia é quebrada quando
admitida a existéncia do spin do elétron. Esta grandeza
aparece na mecdnica qudantica relativistica de Dirac que
descreve a estrutura fina nas transicoes atomicas. E o
resultado de Dirac é que a energia depende de um nUmero
quantico j=¢+s (s=1/2) associado ao momento angular total
J, que é a soma vetorial do momento angular L com o do
spin S. O curioso é que o resultado de Dirac, ainda que com
outros nUmeros qudnticos, coincide com o resultado da
quantizagcado de Wilson-Sommerfeld, com a corregao
relativisitica de Sommerfeld.

2. A energia do atomo de H na teoria de Dirac pode ser escrita
na forma:

4 2
E.j=- ,Ug 221+a[-1 _3]
o2 1 ’ (4rg)) 20N n{j+1/2 4n

(4ze,)hc 137
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Comentarios sobre o estado da arte
da mecanica quantica para o H

2. O spin tem um momento magnético associado. Assim, na
quantica de Schroedinger, tal grandeza pode ser colocada
“a mao” e levada em conta a interacao do momento
magnético do spin com o associado ao momento angular
orbital como um termo de energia potencial de interagao,
(além da interagcdo coulombiana). Tal potencial, muito mais
“fraco” do que o coulombiano, € chamada de interagcdo
spin-orbita e é dada pela relacado:

AU =—f(<r>)LS=—f(<r>) J(J +1)_€(€2+1)—S(S +1)

Mas esta é uma outra (fascinante) historia que fica
para uma ovuira vez....
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Transicoes entre auto-estados de
energia na mecanica quantica

1. Os auto-estados de energia do H calculadas como descrito
até aqui, potencial coulomb iano carga carga, e mesmo com
inferagcdo spin-oarbita, nado permitiriam transicoes. Tendo eles
energia constante, AE=0, e o principio de incerteza exigie
At~t—>. Assim, todos os estados estacionarios seriam estaveis.

2. Como a natureza fisica (exprimentos a revelam!) s6 admite um
estado efetivamente estaciondrio nos elementos estdaveis, o
estado fundamental, pode-se concluir a partir deste contexto
tedrico, que os estados que ndo o fundamental, ndo podem
ser estados “ estritamente estaciondrios”. Os “estados mistos”,
combinacgoes lineares de auto-estados de energia, podem
ajudar a descrever esta realidade.

Fisica V - Professora: Mazé Bechara



Transicoes entre auto-estados de
energia na mecanica quantica

3. Pode se pensar que o campo elétrico de interagdo ndo seja
apenas o coulombiano carga-carga, mas haja também um
termo de diposo elétrico, como prevé o eletgromagnetismo
classico. Neste caso, o momento de dipolo é —-e r, ¢ para um
estado misto, a fransicdo dipolar sé é ndo nulo quando A/+1
e 4m .0, ou #l.

4. O tratamento quantitativo das transicoes na qudntica de Schroedinger
exige um pouco mais do que o feito nesta disciplina. Este tema sera
tratado em detalhes na disciplina mecéanica qudantica. Mas a chave
estd, em parte, nos estados mistos: combinagdes lineares de auto-
estados de energia..
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Aplicacao — estados mistos

Responda as questoes tendo em vista as fungcoes abaixo
definidas: ¥,, ¥, ¥;' ¥, e ¥;. As funcoes ¥, ,,,, representam
as auto fungcoes de energia ¥, , ., (r.6.¢.1).

w,(r,0,0,t) = %Wl,o,o (r,0,¢,t) + \/gl/jz,l,l(r’ 0,9,1)
Va(1.0.0 = s0 (1080 + 120 (r 080

1 1
ws(r,0,0,t) = _Ws,z,o(rv€’¢at) +—=Vs10 (r,0,¢,1)
V2 V2 V0.0 = |2 (0.4 + (1,041

ws(r,0,0,t) = g‘/jz,l,o (r,0,¢0,t) + %Wz,l,—l(r’0'¢’t)

(a) Quais das funcoes dadas podem representar um estado do atomo
de hidrogénio? Justifique.

(b) Mostre formalmente quais das fungoes dadas podem descrever
estados que sao auto-estados de energia. Mostre formalmente
quais representam avuto-estados de L2. Mostre formalmente quais
sao auto-estados de L,. Justifique.
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Aplicacgao: continuacgao

w,(r,0,0,t) = %W1,O,O(r’9’¢’t) + \/§W2,1,1(r’9’¢1t)

W, (r,0,4,t) = %Ws,z,o(rigiﬁt) + %WZ,LO (r.0,¢.t)

V(1. 0,4.8) = ng,l,o(r,e,qﬁ,t) n %wz,l,_l(r, 6.4.1)

(c) Escolha uma das fungoes de onda que ndo seja auto-estado de
energia. Determine formalmente o valor da energia média.

(d) Determine o valor médio de L2 e de modulo de L para um estado no
qual tal grandeza ndo seja constante. Determine o valor médio de L,
para um dos estados que nao tém L, constante. Justifique o seu
procedimento.

(e) Qual a diferenca mais importante na densidade de
probabilidade dos estados mistos quando comparadas com
as dos auto-estados de energia? O que tal resultado indica
sobre transicoes enire estados atomicos? Justifique.
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