Estrutura atobmica

Modelo quantico do atomo

Um bom modelo deve ser capaz de explicar propriedades
atoOmicas, propriedades periodicas, ligacdo quimica
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Mecanica quantica - mecanica ondulatoria

Elétrons como ondas?



O principio da incerteza de Heisenberg

E impossivel conhecer
simultaneamente e com certeza a
posicao e 0 momento (m.v) de uma
— particula microscopica \

como o elétron.

—




Einstein: a luz (radiagao eletromagneética) pode “se comportar”
como se fosse constituida por particulas.

Light photons

\
% %\ Electrons ejected
% 4 from the surface /

Por que elétrons ndo poderiam se comportar como ondas??

Louis Victor De Broglie (prémio Nobel de 1929)

mv = h/A




Tabela (Russel, Vol. 1, Cap 6)

Comprimentos de onda de varias particulas

particula massa, kg velocidade, ms? comp. de onda
nm

elétron 9,1.10-31 4,0.106 0,18

préton 1,7.10-%7 2,0.10° 1,0.10°3

moléecula de

N, (25°C) 4,7.10-%6 5,0.102 2,8.102

bala de fuzil 6,0.10-3 1,0.103 1,1.10%

tartaruga 2,2 1,0.10- 3.0.10-23



Elétrons podem “se comportar” como ondas?

Difracao da luz

Barrier

Difracéo de elétrons
* Expectativa classica: Experimentalmente:
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screen with optical ozwcai screen
two slits screen front view)




Um elétron em um atomo tem o
comportamento de uma onda
estacionaria, possuindo diversos
modos de “vibraciao”, com varios
" nGmeros, formas e orientacoes de né&
antings...

—

N\

Os elétrons se comportam como ondas
tridimensionais
que criam “esferas” de raio r e nao
percorrem orbitas simples

Erwin Schrodinger
Matematico

Prémio Nobel de Fisica
(1933)




Na fisica classica uma particula segue uma trajetoria
que pode ser seguida e prevista em qualquer instante

Velocity

/Dl.()carion

(a)

Trajectory

High
probability

Wavefunction,

]

(b) Low pr(j)ba bility

Na fisica quantica a particula “¢ distribuida” como uma onda.
Onde a funcdo de onda tem amplitude grande “a probabilidade
de se encontrar a particula é grande” e vice-versa
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E.Schrddinger

O modelo atdmico quantico

A posicao do eletron é
especificada por uma
“funcdo de onda”

Y(xy,2)

As diferentes funcdes de onda
possiveis serdo identificadas
por 4 numeros quanticos:

n, I, mem,



A Interpretacao de Born para a funcao de onda: v ndo tem
significado fisico mas 2 é proporcional a probabilidade de se
encontrar a particula naguela regido do espaco

Probability
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Na fisica quantica a particula “¢ distribuida” como uma onda.
Onde a funcao de onda (y) tem amplitude grande “a probabilidade
de se encontrar a particula (y?) é grande” e vice-versa



Ondas estacionarias
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Um “modo de
vibracao” possivel

Estigios sucessivos
de vibragao

1 Composto de
= haen
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Outro “modo de
vibracao” possivel



= [ ‘ —
Alguns modos M ST s

de vibracao possiveis . "No NG
para uma corda '
esticada

n= n2 quantico

N2 de n6s= n+1

Quanto maior O n ; e --__:"-...;_-‘ -.—:__-__,;’;--_ L
malior a energia
da vibracao
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http://www.youtube.com/watch?v=-gr/fKmTOrx0&feature=related



Os pontos 0 e X sao

pontos de no.

A distancia d restringe
0S comprimentos de onda

possiveis

Modo “fundamental”
¢ alguns “sobretons™

ou
A_d
2 N

As ondas sao “quantizadas”

——
—
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A= 2d or
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A= 2d/8 ur




Ondas estacionarias

Ondas bidimensionalis

Alguns “modos de vibra¢do” do couro de um tambor



Tambor tocado no centro

Ondas bidimensionalis
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Modos de vibracao
angulares

1" modo
angular

2* modo
angular

3 modo
angular

4" maddo
angular

Tambor tocado fora Ju centio
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Ondas estacionarias tridimensionais

Cone vibrando
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Propagacao tridimensional

N
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- Propagacao do som

- Vibracéo na Terra, durante um terremoto  Os NOs sao superficies




O modelo atdmico quantico

A posicao do eletron é
especificada por uma
“funcdo de onda”

Y(xy,2)

As diferentes funcoes de onda
possiveis (os elétrons!) serao identificadas
por 4 numeros quanticos:

n, I, memg

sz

E.Schorddinger



Orbitais e nUmeros quanticos

Se resolvermos a equacao de Schrodinger, teremos as funcoes de
onda e as energias para cada elétron.

Chamamos as funcoes de onda de orbitais.

A equacdo de Schrddinger necessita de trés numeros guanticos:

n | m,



Orbitais e numeros quanticos

_]1_6RH
~1Ry
1. Numero quantico principal, n. ~i R
Este € 0 mesmo n de Bohr.
Representam os niveis de energia.
A medida que n aumenta, o orbital I
-
torna-se maior e o elétron passa mais %"
tempo mais distante do nucleo. -

— Numero quantico principal, n ———> ™



Orbitais e nUmeros quanticos

2. O nimero quantico azimutal, I.

Depende do valor de n.

Os valores de | comecam no O e podem ir até n -1.

Ex.: quando n =1, | s pode ser 0

quandon=2, | podeserOel

Normalmente utilizamos letras para designar o nimero quantico

azimutal I: s, p,d, f,g,h... paral=0,1, 2, 3,4,5...

* Geralmente nos referimos aos “subniveis”s, p, d, f...

—> EX.: No nivel n = 2, existem apenas 0s subniveis 2s e 2p

* O numero quantico azimutal fornece a forma da nuvem eletronica



Orbitais e numeros quanticos

3. O numero quantico magnetico, m,.
« Depende de I.
« Valores inteiros entre -l e +I.

Ex.: quando | = 0 (subnivel s), m; =0 1s

0

quando | = 1 (subnivel p), m;=-1,0,+1 2p

-1 0 +1

* Representam os orbitais e fornecem a orientacao espacial do
orbital.
Ex.: No nivel n = 2, existem os subniveis 2s e 2p.
No subnivel 2s existe apenas um orbital, aquele com m, =0, e no
subnivel 2p existem trés orbitais, aqueles com m,; =-1, 0 e +1.




Orbitais e nUmeros quanticos

Determinar o numero de subniveis no quarto nivel:

Qual o nome de cada um dos subniveis?

Quantos orbitais existem em cada um desses subniveis?



Orbitais e nUmeros quanticos

Determinar o numero de subniveis no quarto nivel:
n=4
4 subniveis (1 =0, 1, 2 e 3)

Qual o nome de cada um dos subniveis?

Quantos orbitais existem em cada um desses subniveis?



Orbitais e nUmeros quanticos

Determinar o numero de subniveis no quarto nivel:
n=4
4 subniveis (1=0, 1, 2 e 3)
Qual o nome de cada um dos subniveis?

4s, 4p, 4d e 4f

Quantos orbitais existem em cada um desses subniveis?



Orbitais e nUmeros quanticos

Determinar o numero de subniveis no quarto nivel:
n=4
4 subniveis (1=0, 1, 2 e 3)
Qual o0 nome de dada um dos subniveis?

4s, 4p, 4d e 4f

Quantos orbitais existem em cada um desses subniveis?
4s:1 =0, m; = 0 - um orbital




Orbitais e nUmeros quanticos

Determinar o numero de subniveis no quarto nivel:
n=4
4 subniveis (1=0, 1, 2 e 3)
Qual o0 nome de dada um dos subniveis?

4s, 4p, 4d e 4f

Quantos orbitais existem em cada um desses subniveis?

4p: 1=1, ml=-1, 0, +1 - trés orbitais




Orbitais e nUmeros quanticos

Determinar o numero de subniveis no quarto nivel:
n=4
4 subniveis (1=0, 1, 2 e 3)
Qual o0 nome de dada um dos subniveis?

4s, 4p, 4d e 4f

Quantos orbitais existem em cada um desses subniveis?

4d: 1=2, ml=-2,-1, 0, +1, +2 = cinco orbitails




Orbitais e nUmeros quanticos

Determinar o numero de subniveis no quarto nivel:
n=4
4 subniveis (1=0, 1, 2 e 3)
Qual o0 nome de dada um dos subniveis?

4s, 4p, 4d e 4f

Quantos orbitais existem em cada um desses subniveis?

4f: 1 =3, ml =-3,-2,-1, 0, +1, +2, +3 = sete orbitais




Orbitais e nUmeros quanticos

TABELA 6.2 Relacado entre os valores de n, e m,até n=4

Valores Designacao do Valores possiveis Numero de orbitais ~ Numero total de
n possiveisdel  subnivel de m, no subnivel orbitais no nivel
1 0 1s 0 1 1
2 0 2s 0 1

1 2p 1,0,-1 3 4
3 0 3s 0 1

1 3p 1,0,-1 3

2 3d 2,1,0,-1-2 5 9
4 0 4s 0 1

1 4p 1,0,-1 3

2 4d 2,1,0,-1,-2 5

3 4af 3,2,10,-1,-2,-3 7 16

n=1,2,3,4,... S
1=0,1,2,....,n-1 (s,p,d,f..) p
m=-l,..,0,.. +l d
m, = +%, -% f




Orbitais e nUmeros quanticos

Principio de excluséo de Pauli:

Em um atomo, dois elétrons nao podem possuir 0s
guatro numeros guanticos iguais.



Orbitais e numeros quanticos

Spin eletronico (m, = +¥%2 e — %%)

N

|

S




Orbitais e nUmeros quanticos

Ex.: 1s2 |t

Eletron 1: n, I, m;, m,

Eletron 2: n, |, m;, m,



Orbitais e nUmeros quanticos

Ex.: 1
Eléetron1: n=1;

Eléetron 2: n=1;



Orbitais e nUmeros quanticos

EX.: 'S
Elétron 1: | =0 (subnivel s)

Elétron 2: | = 0 (subnivel s)



Orbitais e nUmeros quanticos

EX.: 1S
m,=0
Elétron 1: | =0 (subnivel s); m;=0
Elétron 2: | =0 (subnivel s); m;=0




Orbitais e nUmeros quanticos

Eletron 1: m, = +%



Orbitais e nUmeros quanticos

Elétron 2:

m. = -4



Orbitais e nUmeros quanticos

Ex.: 1s2 |t

Eletron 1: n=1; I =0 (subnivel s); m, = 0; m, = +%

Eletron 2: n=1; | =0 (subnivel s); m, = 0; m, = -%



Orbitais e nUmeros quanticos

2pt L1

m=-1 0 +1

n=2; | =1(subnivel p); m =-1; m, = +%

2p* [T 1T

Eletron 1: n = 2; | = 1(subnivel p); m, = -1; m, = +%
Eletron 2: n=2; | = 1(subnivel p); m; =-1; m = -%
Eletron 3: n =2; | = 1(subnivel p); m, = 0; m, = +%

Eletron 4: n =2; | = 1(subnivel p); m, = +1; m = +%




Orbitais e nUmeros quanticos

» (Os orbitais podem ser classificados =
em termos de energia para produzir um n=3
_ A s 8 VI s (N
diagrama de Aufbau. 3 3p 3d
==
2s 2p

 Quando n aumenta, o0 espagamento T
entre os niveis de energia torna-se menor. ¢
:
=)

« No diagrama de Aufbau para um
sistema de um s0 elétron os subniveis sao
degenerados (possuem a mesma energia).
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E.Schorodinger

O modelo atdmico quantico

A posicao do eletron é
especificada por uma
“funcdo de onda”

Y(xy,2)

As diferentes funcdes de onda
possiveis serdo identificadas
por 4 numeros quanticos:

n, I, mem,



A equacao de Schrodinger

Schrddinger prop0s uma equacao que contém os termos onda e
particula para cada elétron.

A resolucéo da equacéo leva as funcbes de onda para cada elétron.

A funcao de onda v fornece o contorno da nuvem eletronica
(orbital) para cada elétron.

O guadrado da funcao de onda fornece a probabilidade de se
encontrar o elétron, isto é, da a densidade eletrGnica para o atomo.



Algumas funcoes de onda mais para outros estados do H
e para outros atomos hidrogenoides com nucleo £:
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“Nuvem eletronica” tridimensional que corresponde ao
elétron no orbital 1s do hidrogénio

| probabilidade W2
Orbital

Noemr=ow

_



Orbitals s

Existe um orbital s em cada camada (1s, 2s, 3s, ...), | =
Corresponde ao valor permitido de m, = 0.

Todos os orbitais s sdo esfeéricos.

A medida que n aumenta, os orbitais s ficam maiores.
A medida que n aumenta, aumenta o nimero de nos.

Orbitais s possuem apenas nos esfericos (ou radiais).

0

1s

2S

3s



Orbitais 1s, 2s e 3s representados por superficies
representando ~90% de probabilidade de se encontrar o e

- noés

1s 25




3s

=0

n=3,1

A altura do grafico
indica a densidade —]
de pontos a medida

()

(b)

(a)

que ocorre afastamento

da origem



Orbitais p
Existem tres orbitais p, py, py,ep,; =1
Correspondem aos valores permitidos de m;, -1, 0, e +1.

Todos os orbitais p tém um nd que passa pelo nucleo: no angular
.. Os orbitais tém a forma de halteres.

Os trés orbitais p localizam-se ao longo dos eixos X, y e z de um
sistema cartesiano.

A medida que n aumenta, os orbitais p ficam maiores.



Orbitals 2p

NG angular

NO esférico (quando y? = 0)

,' l L ] L l L ]

o o5 1 15 2 25 3 35 4
r  [Bohr]




Orbitais p

Px Py
(b)




Superficies para 0s orbitais p

2
Py / Py / p. /
i e o
x y 4
| |
plano nodal

XY
Nodal plane

¥ (n6 angular)




Imaging the atomic orbitals of carbon atomic chains
with field-emission electron microscopy
PHYSICAL REVIEW B 80, 165404, 2009

I. M. Mikhailovskij,E. V. Sadanov, T. I. Mazilova, V. A. Ksenofontov, and O. A. Velicodnaja
Department of Low Temperatures and Condensed State, National Scientific Center,
Kharkov Institute for Physics and Technology,
Academicheskaja, 1, Kharkov 61108, Ukrain

The first detailed images of atoms show various arrangements of the
clouds of electrons surrounding a carbon atom. A and B depict two
different arrangements of the electron clouds.

Image Credit: Kharkov Institute for Physics and Technology



Orbitais d

Existem cinco orbitais d: d,,, d,, d,, dZ*,* e d? =2

Xy ! yz !

Correspondem aos valores permitidos de m, -2, -1, 0, +1 e +2.

Trés dos orbitais d encontram-se em um plano bissecante aos eixos
X,y ez

Dois dos orbitais d se encontram em um plano alinhado ao longo
dos eixos x, y e Z.

Quatro dos orbitais d tém quatro I6bulos cada.

Um orbital d tem dois I6bulos e um anel.






Orbitais f

3 ’ 1’
-
%’ (x -3y)

Jxyz

fz(x -3y9)




Os numeros guanticos e 0s nos (considerando 0s nds no infinito)

Orbital | N°total de nos
1s  (1=0) 1 0 1

2s  (1=0) 2 0 2
3 (1=0) 3 0 3
2p  (1=1) 2 1 1
3p  (1=1) 3 1 2
3d  (1=2) 3 2 1
4 (1=2) 4 2 2
4f  (1=3) 4 3 1
5f  (1=3) 5 3 2
50 (1=4) 5 4 1

n = numero total de nos
| = numero de nds angulares
(n — 1) = numero de nos esféricos



