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Na ultima aula vimos:
e Poco de potencial finito U, de largura L e particula com I ‘ 1

[}

energia E <U,.

e Foi preciso resolver a equacdo de Schrédinger para a regido L
I1 (U =0)eparaasregides I e Il (U =U,), separadamente. 0

e Enquanto que na regido Il a solu¢do aponta para fungdes de x

onda do tipo senoidais, nas regides | e 111 as solu¢bes correspondem a
decaimentos exponenciais, resultando:

e No caso de uma particula atingindo uma barreira de potencial, com U =U na

regido da barreira, e de largura L, a resolucdo da equacédo de Schrodinger é
obtida seguindo 0 mesmo procedimento do caso anterior, resultando:
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e A probabilidade da particula ser encontrada em x > L é fornecida pelo
coeficiente de transmisséo (“probabilidade de tunelamento™):
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e Iniciamos a resolucdo do 4tomo de hidrogénio: r E1 r
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U= Ke (K:
r
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, que corresponde a um
4re,

problema em 3D, com simetria esférica
(coordenadas r, 6 e ¢).

e Separando a equacdo de Schrodinger em trés
equacdes diferenciais distintas, uma para cada coordenada, obtém-se as

solugdes:
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Ry (r)=e"% (%J Gyl {%) : (Gm = Polindmios de Laguerre)

O, (0) = sen™lg Fijm,| (cos8)|, (Fllmll = Polindmios de Legendre)

D(p) = g!M? apenas, devido a simetria do problema

e Sendo:
n=1(K),2(L),3(M),... — nlmero quéntico principal
I =0(s),1(p), 2(d),3(f),4(g),... > ndmero quantico orbital (azimutal)
m =-I,-1+1,..,0,...,1-2,1 -1,1 - ndmero quantico magnético

e Ao se aplicarem as condi¢cOes de contorno pertinentes, tem-se que as energias

dos estados permitidos do hidrogénio séo:
—————————— A

. I amesma expressao obtida
2 o _ |
E =— K_e i - ﬂ (eV)| <~ l pelo modelo de Bohr |
' 2a, )n*  n’ L
o _ Raioclassicode Bohr
Sendo a, = mKe? =0,53A= (estado fundamental)

» Exercicio 9 — Capitulo 29: Para um estado com simetria esférica de um atomo de
hidrogénio, a equacédo de Schrédinger em coordenadas esféricas é:
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Mostre que a fungdo de onda do estado 1s: y, (r) = %e‘” % ¢ solucéo da
78,
equacdo de Schrodinger.



» Resolucéo:

~r/ag 2 ~r/ag
efetuando as derivadas: d—"//=— € e dy __° ;e substituindo:
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589 nms, ¥ 589,6 nm

» Entre os anos de 1921 e 1925, duas observagdes
experimentais ndo podiam ser explicadas atraves dos I
nameros quéanticos conhecidos: a detecdo do dubleto Sodium Na
do sodio (4, =589,0nm e A, =589,6nm) e a experiéncia de Stern-Gerlach.

» Em 1925, Goudsmit e Uhlenheck, dois estudantes de doutorado, propuseram o
numero quantico de spin para o elétron (m,) que poderia assumir dois valores:

m, = +% — spin paracima (up)

m, =— % — spin para baixo (down)

» O spin do elétron pode ser visualizado classicamente (de maneira ndo correta) como
o elétron girando em torno de si mesmo; mas na verdade trata-se apenas de uma
grandeza associada a um momento angular proprio do elétron (ele ndo pode ser
considerado girando fisicamente!).

» De forma que passamos agora a ter quatro nimeros quanticos para descrever 0s
estados permitidos dos elétrons nos atomos.

» Retornando ao caso do hidrogénio, ao se resolver adequadamente a equacgao de
Schrédinger, tem-se que algumas das autofungdes ndo envolvem os nimeros
quanticos | e m (1=0 e m =0), de forma que elas so apresentam uma dependéncia

com a coordenada espacial r.



» A fungdo de onda mais simples deste tipo é a relacionada com o estado 1s (estado
fundamental do hidrogénio), ja vista no exercicio anterior:
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> Nestes casos, tendo-se y(x) correspondente a um dos estados possiveis, costuma-se
definir a densidade de probabilidade radial P(r) como sendo a “probabilidade, por

unidade de distancia radial” de se encontrar o elétron em uma casca esférica de raio
I e espessura dr.

» Ou seja, a probabilidade de se encontrar o elétron nesta casca de raio r e espessura dr
seré:

P(r)dr =[y[ v =y[ 4zr’dr = |P(r)=4ar’ |y

» Tomando o estado (fundamental) 1s, por exemplo, temos entdo da funcéo de onda
Y15 Que:
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(a) (b)

a) Curva representando a probabilidade de encontrar um elétron em funcdo da distancia ao nucleo no
estado /s de um hidrogenoide. b) A “nuvem”™ esférica do elétron para o estado /s de um hidrogenéide.

» Exemplo: A partir da distribui¢do de probabilidade de encontrar o elétron no &tomo
de hidrogénio no estado fundamental (1s), mostre que o valor mais provavel vale a,.



» Resolucdo: O valor mais provavel corresponderd ao maximo (pico) da distribuicéo,
que podemos obter através da derivagdo da funcdo densidade de probabilidade e
igualar a zero:

_2rmé1x 2 _Zrméx \/
dP(r) _8r o _8L4e % 20 = 1-—=0 = Fmax = 8o

dr al ag 3

Ou seja, embora o elétron possa ser modelado como estando a distancias diferentes
do proton, a posicdo mais provavel de encontréa-lo é a do raio de Bohr

> Exemplo: Calcule a probabilidade de se encontrar o elétron distante de r >a, no
atomo de hidrogénio, no seu estado fundamental.

Resolucao:
4 Zr integrando t
0 0 o Integrando auas vezes por partes
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» Resolva tambem: Calcule o valor médio da posi¢édo r para o atomo de hidrogénio no
estado fundamental e mostre que:

- |
valor 50% maior que 0

|
-1
1 valor mais provavel

r=(n=2c"

> Note que, para isso: (r)= .[OO |y, (1,6, ¢)|2 av = I: r(4;zr2 |1//ls(r)|2>dr = j: rP (r)dr

0

» Como estamos percebendo, ndo tem muito sentido em perguntar sobre o “tamanho”
do atomo de hidrogénio; tudo o que podemos dizer é que ele esta envolto em uma
“nuvem de probabilidades” com relagdo a posigdo do elétron em relacdo ao proton
do nucleo.



» Agora, quando o a&tomo é excitado para um nivel de energia acima (n=2 =

E, = %32’6 =-3,4eV ), se estiver no sub-nivel correspondente a | =0 (estado 2s),

entdo também a funcdo de onda sé ird depender da coordenada r ; e a distribuicdo de

probabilidade sera esférica.
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> Veja na figura abaixo esta e outras distribuicdes esféricas de probabilidades (indicam
a probabilidade de se encontrar o elétron mais proximo ou mais afastado do ndcleo),
que correspondem a valores de | =0.
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» Mas, quando | # 0, entdo havera uma dependéncia das fun¢des de onda Wnim, COM &S

coordenadas angulares 9 e ¢, resultando um carater ‘

direcional das “nuvens de probabilidade”, responsaveis
pelas ligacdes quimicas.

» No caso de n=2, por exemplo, as autofuncdes (l//mml )
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