[ESTRUTURA ELETRONICA]

Antes do advento dos computadores, s6 sistemas muito
simples, como pequenas moléculas — por exemplo, hidro-
génio (H,), gas carbdnico (CO), 6xido de nitrogénio (NO) —,
podiam ser estudados pela teoria quantica. E mesmo estes
precisavam de uma simplificagdo.

Depois da década de 1950, gragas ao aparecimento de
uma nova teoria — conhecida por funcional da densidade
(ou densidade local) — conferiu-se maior rapidez aos célcu-
los, permitindo assim a investigagdo de moléculas grandes e
solidos mais complexos.

SINERGISMO TOTAL. Em um sélido, as distancias tipicas entre
0s atomos sdo de cerca 2 x 10 cm. Some-se a isso o fato de
alguns gramas de qualquer soélido conterem cerca de 102
atomos, ou seja, 0 nimero 1 seguido de 23 zeros! Sendo
assim, seria impossivel resolver a equacgéo de Schrédinger para
um sistema tdo grande, caso ndo tivéssemos a ajuda do
teorema de Bloch. Este teorema demonstrou que a simetria
de translacdo do solido se reflete na funcdo de onda y do
cristal. Os métodos baseados neste teorema sdo conhecidos
como ‘célculos de bandas.

O campo de pesquisa cientifica que envolve a aplicacdo
de todos os métodos de resolucdo aproximada da equagao
de Schrodinger para atomos, moléculas e solidos é conheci-
do como estrutura eletrdnica. H4 um sinergismo total entre
a evolucdo dessa area da ciéncia e o desenvolvimento dos
computadores, ja que estes sdo a ferramenta fundamental
para os célculos.

IMPUREZAS E AGLOMERADOS. Nos sdlidos cristalinos, os ato-
mos estdo arranjados de forma periddica, de tal modo que
ha uma simetria de translagdo. Em outras palavras, podemos
determinar a posicdo de cada atomo nesse tipo de soélido
simplesmente deslocando, em todas as dire¢des, um peque-
no numero deles — a chamada célula unitéria.

Em muitos casos, a simetria translacional do cristal € que-
brada localmente devido a existéncia de impurezas, vacancias
(‘vazios”) ou distor¢Ges na posi¢do dos atomos. Outros soli-
dos ndo tém essa periodicidade e sdo chamados ‘amorfos’ —
um exemplo de solido amorfo é o vidro.

Pode-se estudar também apenas as propriedades locali-
zadas em um determinado atomo. Nesses casos, resolve-se a
equacao de Schrddinger para um conjunto de atomos, cha-
mado ‘aglomerado’ (cluster, em inglés), escolhidos para re-
presentar o sistema, sendo que a simulacdo da parte externa
ao aglomerado no sdlido é feita de forma aproximada.

Ao longo de seu desenvolvimento, a area de estrutura
eletrbnica, através do uso de técnicas experimentais e ferra-
mentas tedricas, vem contribuindo para o descobrimento de
novos materiais cujas aplicagdes vao da medicina e eletrdnica
a industria aeroespacial e informatica. |
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Tanto o entendimento da radioativi-
dade quanto o sucesso na sintese de
novos elementos quimicos contaram
com a ajuda de poderosa ferramenta
tedrica de um dos mecanismos mais
intrigantes da mecanica quantica:

o efeito tanel.

A geracdo de energia elétrica em usinas nucleares,
como as de Angra | e Angra Il (acima), no sul do estado
do Rio de Janeiro, é uma das alternativas vantajosas
de suprimento de energia para um pais como o Brasil,
que detém reservas de uranio (o combustivel dessas
usinas) superiores a 300 mil toneladas. A radioatividade
do uranio e dos radioelementos que o sucedem

em uma espécie de cadeia radioativa natural é,

por exceléncia, a propriedade nuclear de que se utiliza
0 técnico de campo na identificacdo e caracterizacao
de ocorréncias de uranio que possam se mostrar
técnica e economicamente viaveis.



DESde 0 iniCiO do SéCUIO 20, as transformagdes de
um nucleo atbmico em outro, fenémeno conhecido por radi-
oatividade, tém sido objeto de importantes investigagcdes teo-
ricas e experimentais, bem como das mais diversas aplicacdes
por fisicos e quimicos em todo o mundo. Por outro lado, a
producéo de novos elementos quimicos além dos que ocor-
rem na natureza vem sendo também perseguida desde a
década de 1940 e, mais recentemente, intensificaram-se 0s
trabalhos em direcdo a produgéo de elementos superpesados.

Certas variedades de nucleos atbmicos presentes na nature-
za — por exemplo, de urénio, torio, rdio e samario — sdo conhe-
cidas por se desintegrarem espontaneamente, emitindo pe-
quenas particulas nucleares que, em 1909, foram identificadas
como sendo nucleos de dtomos do gas hélio pelos fisicos e
quimicos ingleses sir Ernest Rutherford (1871-1937) e Thomas
Royds (1884-1955).

Essas particulas sdo conhecidas desde 1898 como “parti-
culas alfa’ Vale acrescentar que, naquele mesmo ano, a
transmutacdo nuclear (transformagdo de um nucleo em ou-
tro) recebeu o nome de ‘radioatividade’, dado pela fisica e
quimica polonesa Marie Curie (1867-1934).

DESINTEGRACAO ALFA. Uranio, t6rio,
alguns de seus descendentes nas cha-

GRUPO DE FISICA NUCLEAR
Odilon A. P. Tavares
Sérgio J. B. Duarte

COLABORADORES
Alejandro Dimarco (pés-doutorando)

a desintegracdo alfa — as variedades nucleares do chumbo,
mercurio, tungsténio e o ouro presentes na natureza sao
alguns poucos exemplos.

Foi somente na década de 1920, com o advento da
mecanica quantica, que a radioatividade alfa pdde ser com-
preendida, a partir dos trabalhos pioneiros — e independen-
tes — publicados em 1928 pelo fisico russo George Gamow
(1904-1968), bem como pelo fisico norte-americano Edward
Condon (1902-1974), juntamente com o fisico inglés Ronald
Gurney (1898-1953). Mais especificamente, foi através de
um mecanismo quantico conhecido por efeito tinel que se
ampliou a compreensédo sobre esse fenémeno (ver ‘Barrei-
ra é transposta mesmo sem energia suficiente’).

FISSAO ESPONTANEA. Duas décadas mais tarde, fisicos nucle-
ares experimentais em diferentes laboratérios no mundo pas-
saram a observar o fendbmeno conhecido por fissdo esponta-
nea, no qual o nucleo se divide em dois fragmentos de mas-
sas comparaveis. O uranio 238, bem como elementos mais
pesados (transuranicos), sdo os melhores exemplos de nu-
cleos que exibem esse fenbmeno.
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madas cadeias radioativas naturais (ra-
dio, radénio e pol6nio, por exemplo)
e alguns elementos das terras raras
(neodimio, samario e gadolinio) pos-
suem a propriedade de emitirem par-
ticulas alfa.

A grande maioria das espécies nu-
cleares, no entanto, ndo exibe o feno-
meno da radioatividade alfa, ainda que
o balanco de massa-energia favoreca
sua ocorréncia (ver ‘Balanco de mas-
sa-energia favorece emissao’). Esses nu-
cleos sdo ditos estaveis com relagdo

O uranio 238 é um exemplo tipico
de elemento que se desintegra por
emissdo de particula alfa. Seu nu-
cleo é composto de 92 prétons
(Z=92) e 146 néutrons (N=146),
sendo que a soma dessas particu-
las leva ao seu numero de massa
(A=Z+N=238) — na notacao cienti-
fica, simplificamos essas informa-
¢Oes atraves do simbolo 23U, ..

O nucleo de uréanio 238 desin-
tegra-se por emissao de uma parti-

cula alfa — ou ndcleo de hélio (JHe) —,
dando como produto o nucleo do
elemento quimico torio (?3Th). Diz-
se, entdo, que o nucleo 238U é ra-
dioativo (ou instavel) com respeito
a emisséo alfa.

A radioatividade do 23U é em
parte possivel porque a massa do
238 é maior do que a soma das mas-
sas do 2**Th e da particula alfa, ou ain-
da, o balanco de massa-energia € fa-
voravel a que ocorra a desintegracao.
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BARREIRA E TRANSPOSTA MESMO SEM ENERGIA SUFICIENTE

Para entender o efeito tanel, fare-
mos aqui uma analogia. Suponha-
mos, como na figura 1la, que uma
pequena esfera rola (sem deslizar)
com velocidade uniforme sobre
uma superficie horizontal na qual
se encontra uma barreira a ser
transposta pela esfera.

Sendo T a energia cinética na su-
perficie (devida ao movimento) e P
a energia potencial no topo da bar-
reira (devida, no caso, a posi¢do), o
nosso entendimento ‘classico’ do fe-
ndémeno nos diz que a transposi¢ao
da esfera da regido | para a regiéo I
sO sera possivel quando T > P. Caso
contrario, o movimento da esfera
ficara restrito a regido |I.

Entretanto, esse ndo é o caso
quando usamos as idéias da meca-
nica quantica para descrever o mo-
vimento das particulas subatdmicas.
Aqui, esse movimento é descrito por
uma onda associada a particula, que

Normalmente, parte da energia total disponivel para a
fissdo é gasta como energia de excitacdo dos proprios frag-
mentos. A fissdo espontanea tem sido também descrita me-
diante o efeito tdnel, em que a barreira de potencial a ser
transposta tem, agora, uma forte componente nuclear atra-

obedece a certa equagdo de onda — a
chamada equacéo de Schrodinger, pro-
posta em 1926 pelo fisico austriaco
Erwin Schrodinger (1887-1961).
Com essa nova descri¢cdo, mostrou-
se que hd uma probabilidade p (pe-
quena, é verdade, mas nao nula) de

uma particula transpor uma ‘barreira de
potencial’ sem para isso ter energia ciné-
tica suficiente (figura 1b). Diz-se, nesse
caso, que a particula transpds a barreira
por efeito tinel (ou por tunelamento).

Ainda com base na figura 1b, o lei-
tor com algum interesse em fisica e

P=mgh
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Figura 1. Em a, para vencer uma ‘barreira de potencial’ de altura h e chegar a regido Il, a
energia cinética da esfera (T=mv?/2) devera ser maior do que a energia potencial (P=mgh)
imposta pela barreira — m é a massa da esfera, v a velocidade e g a aceleracdo da
gravidade. Em b, esquema mostra uma particula subatémica de massa = 10?” kg e energia
cinética T = 102 joule atravessando uma ‘barreira de potencial’ de energia P>T e largura
b = 10** m. Esse fendmeno, denominado efeito tinel (ou tunelamento) ocorre porque no
mundo subatémico sempre ha uma probabilidade (pequena, porém ndo nula) de que a

particula venca a barreira.

tiva, devido a forga forte que age no nucleo para manté-lo

coeso, competindo com a componente repulsiva, relativa as
cargas elétricas positivas dos fragmentos.

”

MODELO COMPARA NUCLEO A GOTALIQUIDA

Por mais de 35 anos, Grupos de Fisi-
ca Nuclear que se sucederam no CBPF
tém se ocupado de temas relaciona-
dos a estabilidade nuclear, os quais
podem ser estudados pelo mecanismo
guantico conhecido por efeito tanel.
O atual Grupo de Fisica Nuclear de-
senvolveu o0 modelo ELDM (sigla, em
inglés, para Modelo Efetivo de Gota
Liquida), que é capaz de descrever de
uma maneira unificada as diferentes
formas de radioatividade mencionadas
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No entanto, ha casos — e modos — de fissdo nuclear em
que os fragmentos sdo produzidos praticamente sem ener-
gia de excitacdo. Trata-se aqui da assim chamada ‘fissao fria’
(figura 3a), que vem sendo investigada durante os Ultimos dez
anos, tanto do ponto de vista experimental quanto tedrico.

RADIOATIVIDADE EXQTICA. Em 1975, um grupo de fisicos nu-

cleares brasileiros, trabalhando no CBPF, anunciou a possibi-
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neste artigo, inclusive fornecendo pre-
visOes sobre a instabilidade nuclear e,
portanto, sobre a existéncia — ainda
que efémera — de nicleos superpe-
sados de Z>112.

Finalmente, o efeito tlinel tem sido
também aplicado na identificacdo dos
pares de fragmentos mais favoraveis
para producdo de elementos
superpesados em reagdes nucleares
de fusdo fria, o processo inverso das
desintegrac@es radioativas exoticas.

lidade de que nucleos atdmicos pesa-
dos viessem a se desintegrar esponta-
neamente, emitindo fragmentos nuclea-
res maiores do que a particula alfa, po-
rém bem menores do que os fragmen-
tos da fissdo ordinéria — os trabalhos foram
publicados nos Anais da Academia Bra-
sileira de Ciéncias (vol. 47 n.3/4, p.567,
1975 e vol. 48, n.2, p. 205, 1976).

A verificacdo experimental dessa
possivel nova forma de radioatividade
natural foi apresentada nove anos mais
tarde por dois fisicos ingleses da Uni-
versidade de Oxford, quando identifica-
ram a emissdo de carbono 14 pelo ra-
dio 223 — o leitor interessado podera
obter mais informagdes sobre a com-
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Figura 2. Em a, barreira de potencial para
a desintegracdo do urénio 238 em torio
234 mais uma particula alfa. A probabili-
dade de tunelamento é muito pequena
(p = 10%9). Em b, a probabilidade de tune-
lamento para o tantalol57 decair em
hafnio 156 emitindo um préton é bem
maior que no caso anterior (p = 102). As
unidades para as grandezas dos eixos ver-
tical e horizontal sdo, respectivamente,
milhSes de elétron-volt (1MeV=1,6x10"*3
joule) e milionésimos de bilionésimo de
metro (ou 1 fm = 105 m).

um conhecimento bésico de mate-
matica podera se aventurar ao cal-
culo da probabilidade (p) de uma
particula vencer a barreira de po-
tencial. Isso é feito pela formula
p = 10, onde G=7,7b\m(P-T)/h,
sendo h=6,6x103 joule.s, também
chamada constante de Planck, em
homenagem ao fisico alemédo Max
Planck (1858-1947).

Na radioatividade alfa e na
desintegracdo por emissdo de
préton — esta ultima observada
em um pequeno nimero de nu-
cleos ricos em proétons —, a barrei-
ra de potencial a ser transposta
€ essencialmente criada pela re-
pulsdo eletrostatica entre a car-
ga positiva da particula alfa (+2),
ou a do préton (+1), e a carga
positiva do nucleo residual, res-
pectivamente, Z-2 (figura 2a) ou
Z-1 (figura 2b).
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Figura 3. Em a, processo semelhante ao
descrito na figura 2, porém agora para a
fissdo fria do uranio 234 produzindo
zircbnio 100 e teltrio134. Em b, a desinte-
gracdo exética do uranio 234 em mercu-
rio 206 e magnésio 28. Em ambos os
exemplos, a probabilidade de tunelamento
€ minima, porém néo nula (p = 10%7). As
unidades para as grandezas dos eixos ver-
tical e horizontal s&do como na figura 2.

provacdo do fendmeno na revista cientifica inglesa Nature
(vol. 307, n.19, p.207 e 245, 1984), bem como na revista de
divulgacéo cientifica Ciéncia Hoje (vol. 3, n. 14, p. 18, 1984)).

Hoje, sdo conhecidos 18 casos da chamada ‘radioativi-
dade exdtica’, em que fragmentos de carbono 14, oxigénio
20, nednio 24, magnésio 28 e silicio 34 podem ser emitidos
de ndcleos mais pesados que o chumbo (Z=82). O efeito
tunel novamente aqui se aplica (figura 3b) para avaliar
guantitativamente as taxas de desintegragdo e, consequien-
temente, prever possiveis novos casos de radioatividade (ver
‘Modelo compara nucleo a gota liquida’).
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Figura 4. Mapa de nucleos atdmicos. Um par de numeros — no
caso, Z e N — define a localizacdo de um nudcleo no mapa.

Recentemente, fisicos e quimicos nucleares tanto norte-
americanos quanto russos relataram evidéncias experimen-
tais da producdo de elementos superpesados com nimero
atdbmico acima de 112 (Z>112) (figura 4). Esse resultado
foi possivel gragas, em parte, a previsdes teoricas feitas com
base no efeito tinel, as quais indicaram néo s6 a via de pro-
ducdo, isto é, os pares de fragmentos mais favoraveis para
obtencdo de elementos superpesados em reagdes nucleares
de fusdo fria, como também o periodo de sobrevivéncia des-
ses novos elementos. [

Da esq. para dir.: Alejandro Dimarco, Odilon A.
P. Tavares e Sérgio J. B. Duarte.
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