Aula 21: Fisica Quantica

Barbara Amaral
Instituto de Fisica da USP
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Resolvendo a equacao
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Condicoes de contorno

A funcao de onda precisa ser normalizavel e periodicidade
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Essas condicoes s6 sao satisfeitas para alguns valores de
€,/,m;. A energia do sistema é quantizada.



Estados estacionarios
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Estados estacionarios

n=123,... € ()

/=0,1,2,3,....,n—1

my=—l,—I+1,...,—1,0,1,... 1—1,1



Nimero quantico principal n

Esta relacionado a energia do elétron.



Nimero quantico principal n
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Nimero quantico orbital /

Esta relacionado ao momento angular total do elétron.



Nimero quantico orbital /
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Nimero quantico magnético my

Esta relacionado ao momento angular na direcao z do
elétron.



Nimero quantico magnético /
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Degenerescéncia

Existem varios estados estacionarios diferentes com a
mesma energia.



density plot
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Efeito Zeeman



O efeito Zeeman consiste no deslocamento das linhas
espectrais de um atomo em varias componentes pela acao
de um campo magnético.
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Analise através da equacao de Schrodinger
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Estados estacionarios
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Autovalores de H
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Estados estacionarios
n=1,273,...

/=0,1,2,3,....,n—1

my=—l,—I+1,...,—1,0,1,... 1—1,1



Para um dado valor de / temos 2/ + 1 valores possiveis
para mj.



Na auséncia de campo magnético, todos esses estados
estaciondrios possuem a mesma energia.



Na presenca de um campo magnético, esses niveis se
desdobram em 2/ 4 1 niveis de energia.



A diferenca entre dois niveis adjacentes ¢ igual a

U= m/,uBB.



A diferenca entre dois niveis adjacentes ¢ igual a

U= m/,uBB.
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Regras de selecao



Efeito Zeeman

O efeito Zeeman consiste no deslocamento das linhas
espectrais de um atomo em varias componentes pela acao
de um campo magnético.



Autovalores de H
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Para um dado valor de / temos 2/ + 1 valores possiveis
para mj.



Na auséncia de campo magnético, todos esses estados
estaciondrios possuem a mesma energia.



Na presenca de um campo magnético, esses niveis se
desdobram em 2/ 4 1 niveis de energia.



A diferenca entre dois niveis adjacentes ¢ igual a

U= m/,uBB.



A diferenca entre dois niveis adjacentes ¢ igual a

U= m/,uBB.
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Por que nao vemos nenhuma linha espectral associada a
transicao do nivel n =3,/ =2, m; = —2 para o nivel
n=21=1m =17



Regras de selecao

Nem todas as combinacdes de niveis inicial e final sao
possiveis. E preciso satisfazer a conservacao do
momento angular.



Momento angular do féton

Cada féton emitido possui momento angular igual a +A.



Para que o momento angular se conserve, [ s6 pode variar
de 1 e m; s6 pode variar de —1, 0 ou 1.



Essas exigéncias sao chamadas regras de selecao.



Transicoes que obedecem essas exigéncias sao transicoes
permitidas.



TransicOes que nao obedecem essas exigéncias sao
transicoes proibidas.



' Al i
.................... b
Laglia] ~TT
7 =l
=~ ==

+1

Am=0



Atomos com muitos elétrons



Em um atomo com ndmero atomico Z, cada elétron
interage com o nicleo e com os outros Z — 1 elétrons.



A funcao de onda depende de 3Z coordenadas.



Resolver a equacido de Schrodinger é um problema tao
dificil que solucdes analiticas ndo sdo conhecidas nem para
o atomo de hélio.



Aproximacoes



Aproximacao de campo central



Vamos supor que todos os elétrons constituem uma nuvem
eletronica esfericamente simétrica.



Cada elétron se move sob a acao do campo elétrico
resultante da soma do campo elétrico produzido pelo
nicleo com o campo elétrico médio da nuvem eletrbnica
formada pelos outros elétrons.



Temos entdo um potencial efetivo U(r) esfericamente
simétrico.



Essa descricao é conhecida como aproximacao de
campo central.



Para cada elétron resolvemos a equacao de Schrodinger
correspondente.



Separacao de variaveis

(r,0,0) = R(r)0(0)®(¢)



As funcoes angulares permanecem as mesmas.



A solucao radial muda e agora a energia depende de ne /.



As funcoes de onda dos estados estacionarios ainda sao
descritas pelos nimeros quanticos n, [, m;, m;.



Estados estacionarios

n=1203,...

/=0,1,2,3,....,n—1

my=—l,—I+1,...,—1,0,1,... 1—1,1

ms = £~



Principio de Exclusao de Pauli



Estado fundamental: todos os elétrons deveriam estar
no estado de mais baixa energia n = 1.



No estado fundamental de um atomo, os elétrons nao
podem ocupar todos simultaneamente o nivel n = 1.



Por qué?



Para entender a estrutura atomica de atomos com muitos
elétrons precisamos de uma regra adicional.



Para entender a estrutura atomica de atomos com muitos
elétrons precisamos de uma regra adicional.



Principio de Exclusao de Pauli

Dois elétrons nao podem ocupar o mesmo estado quantico
em um sistema.



Principio de Exclusao de Pauli

Dois elétrons nao podem ter os mesmos valores de
n,l, m, ms.



Principio de Exclusao de Pauli

Para cada valor de n, /, m; podemos ter apenas dois
elétrons, um para cada valor possivel de m.



Principio de Exclusao de Pauli

Quando um atomo possui mais de dois elétrons, eles ndo
podem ocupar todos o nivel n = 1, pois esse nivel s6
comporta dois elétrons.



Estatistica



Valores esperados
M dio



A funcdo de onda é um conceito probabilistico.



O tipo de informac3o que podemos obter a partir do
estado de uma particula é bem diferente de sua
contrapartida classica.



Uma particula é descrita pela funcdo de onda W(x, t).



N3o é possivel afirmar que a particula possui um valor da
coordenada x bem definido.



Ao medir a posicao da particula, a probabilidade de
encontrar a particula entre x e x 4+ dx é dada por
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Vamos repetir esse procedimento varias vezes para
particulas preparadas da mesma forma e para o mesmo
valor de t.



Anotamos o resultado de cada uma dessas medicoes e
calculamos o valor médio, ou valor esperado.
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Valor esperado do momento



Ha uma associacao entre a grandeza dinamica p e o
operador diferencial —iha%.



Essa é uma manifestacio matematica da nossa nova
descricao da natureza.



Os observaveis nao sdao mais funcoes vetoriais do tempo,
mas sim operadores.



Se medirmos o operador momento, o que vamos
encontrar?



Os valores possives s3o os autovalores do operador
associado.



As autofuncées do momento representam estados com
momento bem definido.



Em geral, o estado do sistema é uma superposicao de
autofuncdes e ndo possuem valor para o momento bem

definido.



Essa superposicao determina a probabilidade de
encontrar cada valor possivel.



Vamos repetir esse procedimento varias vezes para
particulas preparadas da mesma forma e para o mesmo
valor de t.



Anotamos o resultado de cada uma dessas medicoes e
calculamos o valor médio, ou valor esperado.



(p) = [ W (x, 1) (—/hi)w(x, £)dx
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Desvio padrao

Ax



Desvio padrao



Relacao de incerteza para posicao e momento

AxAp > .



Relacao de incerteza para energia e tempo

A incerteza na energia depende do intervalo de tempo em
que um sistema permanece em um determinado estado.



Relacao de incerteza para energia e tempo

AEAt > h.



