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Atomo de um eletron

® Como podemos descrever um atomo que
contenha apenas um eletron atraves da
Teoria de Schroedinger?

® Como o resultado se compara com o
Modelo de Bohr!?

® Este € um sistema fl'siccg cujo potencial e
dado por: V(r) = ze

dmeqgr




Equacao de Schroedinger
em tres dimensoes

® Para alguns problemas, a solugao € mais
simples se a equagao de Schroedinger for
escrita em coordenadas esfericas

® |sso ocorre, por exemplo, para o caso do
potencial Coulombiano, que depende
apenas do raio r e nao depende de ¢ ou
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Equacao de Schroedinger
em tres dimensoes

® A solucao da parte angular da equagao de
Schroedinger em trés dimensoes em coordenadas

esféricas e dada pelos chamados esféricos
harménicos:

Ylml (97 ¢) — @lml (9) ' (I)ml (qb)
onde: &, (¢) = e™?

O, (0) = senl™lp . Ejm, | (cos0)

com |my| =0, 1, 2, 3, ... e [ = |myl|, |mu|+1, |my+2,...
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Atomo de um eletron
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Equacao de Schroedinger
em tres dimensoes

® A solucao da parte radial da equagao de
Schroedinger em tres dimensoes em
coordenadas esfericas € dada por:

[
Ry = e” 1/ <ﬁ> G <ﬁ>
ao ago

n=I[0+1,[+2 [+3, ..




Atomo de um eletron

® Funcao de onda radial
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Atomo de um eletron
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Atomo de um eletron

® Portanto, a funcao de onda do atomo de um elétron é
dada por:

\IJ(T, 97 ¢) — Rnl(r) ' }/lml (97 ¢)
® Qual o significado dos indices n, [ e m;!?

® Esses indices, chamados de numeros quanticos do
atomo de um elétron, podem assumir os valores:

o n=12.3, ..
o /=012, .., n-l1
o m=-[-1+1,..0,..1[-1,1



Atomo de um eletron

Numeros Quénticos

n i m, Autofun¢Ges
® Funcao de onda: e \%@
U(r,0,¢) = Ru(r) - Yim, (0, 9) g g g V200 :;\%}G)m <2 - Z">e~2r/2ug
2 1 0 Uaio :7—1-7— i 3/2.2_;(2,/2% cos 6
® Os numeros quanticos do 4lf§>z
- 1 1 Vain = ”‘<ﬂ4> 2 g=2r/2a, sen § e*'¥

atomo de um elétron, o
Z

podem assumir os valores: 00 () (r- 182 Z_>
V2 [z r\ Zr _ r/3a
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Numero Quantico
Principal

Numero quantico principal € o indice n

Ele esta associado a parte radial da fungao de onda e
aparece devido as condigoes de contorno do problema

Como o eletron esta ligado ao atomo, a energia e

quantizada e dada por: L ( 7 e? >2 1

E,=-2(Z25) =
2 \4dmegh ) n?

Esta expressao € idéntica a do modelo de Bohr!

Portanto, a energia do eletron no atomo depende
apenas do numero quantico principal (degenerescéncia)



Numero Quantico do
Momento Angular Orbital

® O indice / e chamado de numero

quantico do momento angular orbital ou
numero quantico azimutal

® Ele representa o valor esperado para o
modulo do momento angular do eletron
no atomo, ou seja:

L=nh/I(l+1)




Numero Quantico
Magnetico

® O indice m; € de numero quantico
magnetico

® Ele representa o valor esperado para
uma das componentes do momento
angular, normalmente atribuida ao eixo-z

LZ:h-ml



Densidades de
Probabllldade

® A densidade de
probabilidade radial &
dada por:
P (r)dr = R, (r) Ry (r)ridr
® A partir dela,
podemos, por
exemplo, calcular o
valor esperado para o
raio da orbita de cada
estado quantico:

Tl :/ r P (r)dr o
0

nag 1 [(1+1) ou| R
— 1 — |1 — ' n=31=2
AN -




Densidades de
Probabilidade

® A parte angular, que € dada
por: X

Yirm, (0,9) = O, (0) - @1, (0)

® apresenta uma simetria

azimutal, pois: %
x <>
(I)ml(gb)°(1)ml(¢) =1 1 3,m= e

1=3,m=1¢1

® restando apenas a
dependéncia com o angulo
polar:

O1n, (0) - Oy (9)

[Z 3,ml:0
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Hydrogen Wave Function
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Probability density plots.
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http://en.wikipedia.org/wiki/VVave function



Densidades de
Probabilidade
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Probability density plots.
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Densidades de

Probabilidade
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Probability density plots.
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Densidades de

Probabilidade
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Probability density plots.
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Hydrogen Wave Function
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Schroedinger X Bohr

® Qual a vantagem da teoria de
Schroedinger sobre a teoria de Bohr do
ponto de vista da observagao da
natureza!

® A teoria de Schroedinger consegue
descrever melhor os observaveis?
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Schroedinger X Bohr

® Os niveis de energia
previstos pela teoria
de Schroedinger sao
equivalentes aos da
teoria de Bohr e
ambas teorias nao
conseguem prever
todos os niveis
observados!

e E agora!

0

Energia (eV)

—-15
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Bohr
n= 3 —_—
n=:2
Hel —m— ———— e e e - — - ‘JV
1,81 x 1074 eV

F=1/2,1=0



