


Energia de um eléetron confinado

Ondas de matéria

Quando uma corda é tdo comprida que pode ser considerada infinita,
podemos excitar na corda uma onda progressiva de praticamente
qualquer frequéncia.

Por outro lado, quando a corda tem um comprimento limitado, talvez
por estar presa nas duas extremidades, s6 podemos excitar na corda
uma onda estacionaria de apenas certas frequéncias. Em outras
palavras, confinar a onda a uma regiao finita leva a quantizacdo do
movimento, ou seja, a existéncia de estados discretos para a onda,
cada um com uma frequéncia bem definida.

Essa observacdo se aplica a ondas de todos os tipos, incluindo as
ondas de matéria. No caso das ondas de matéria, porém, € mais
conveniente lidar com a energia E da particula associada do que com
a frequéncia f da onda. VVamos utilizar a analogia entre a corda e o
caso do elétron (mas os resultados se aplicam a qualquer outra
particula de matéria).



Energia de um eléetron confinado

Principio do confinamento:

O confinamento de uma onda leva a gquantizacao, ou seja, a
existéncia de estados discretos com energias discretas. A onda pode
ter apenas essas energias.

Os estados ou modos permitidos de oscilacido da corda sdo apenas 0s
estados para os quais L= nA/2, em que n=1,2,3,....(n0S NOS extremos)

Cada valor de n define um estado diferente de oscilacido da corda; na
linguagem da fisica quantica, o numero inteiro n € um numero
guantico.
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Energia de um eléetron confinado

Para cada estado permitido pela U T
equacao: £ _x
I nA ‘ I ‘
2 x=0 x=1L

0 deslocamento transversal em um ponto x da corda é dado por

v, = Asen (nL—nx) n=1,2,3,...

Algo semelhante acontece com o
elétron confinado...como no caso
da figura acima, que pode ser
representada por um poco de
potencial zero com paredes de
potencial infinito (altura)
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Energia de um eléetron confinado

A onda de matéria que descreve 0

elétron confinado deve ter nosem x =0

ex=L

O comprimento de onda de de Broglie A

de uma particula € A = h/p em que p =
« v2mK (ndo relativistico).

L %)

() L

No nosso caso, como U = 0, a energia (mecanica) total E € igual a
energia cinética K. Assim, o comprimento de onda de “de Broglie”
do elétron € dado por

_hh
p 2mE
2
Substituindo em L = 22 encontramos que: E. = h n2
2 n
8mlL?




Niveis de energia

Quando o eléetron esta confinado sua
energia sO pode ter os valores dados pela
equacado. A energia do elétron ndo pode
assumir um valor intermediario entre 0s
Sexciado valores paran=1en=2.

T a Por que essa restricao? Porgue existe uma
onda de matéria associada ao elétron.

1000 1= 42 excitado

s00

Energia (eV)

Pl mexciado Um elétron confinado tende a ocupar o
i estado de menor energia possivel e so
R I S pode mudar de estado dando ou recebendo
C Fundamenal uma energia igual a diferenca de energia

entre os estados.

AE = E,, — Ep,




Niveis de energia

O elétron & excitado para Uma das formas de um elétron ganhar
um nivel de maior energia. energia suficiente para executar um
I , salto quantico é absorver um foton.
Essa absorcdo, porém, sO ocorre
E, quando a seguinte condicao e satisfeita:
= hc
— hf === AE = Eyp, — En,

O elétron pode decair de varias formas

(com diferentes probabilidades) para () mesmo acontece nha emissio de fotos
um estado de menor energia.

. - . pelo elétron (ou combinacdes de
possibilidades, como na figura ao lado)

Vejamos um exercicio:
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Niveis de energia

Exercicio:
Um elétron é confinado a um poco de potencial unidimensional
Infinitamente profundo, de largura L = 100 pm. (a) Qual é a menor
energia possivel do elétron? (Um elétron confinado ndo pode ter
energia nula!)
Solucao:
O confinamento do elétron leva a quantizacdo da energia. Como 0
poco é infinitamente profundo, as energias permitidas séo:

h2

_ 2
fn = Smiz

O nivel de menor energia € aquele para o qual n=1

. 2, (6,63 10734)2
1 T 8ml2"" T 8x91110-31 x 100 10-12

12 = 6,03 10~ 18]




Niveis de energia

b) Qual ¢é a energia que deve ser fornecida ao elétron para que ele
execute um salto quantico do estado fundamental para o segundo
estado excitado?
AE = E,, — Ey,
h? h?

32

— 12 =6,0310718 x8=48310"1"
8mlL2 8mlL2 ’ ’ J

AE31 —

c) Se o elétron executa esse salto quantico ao absorver luz, qual € o
comprimento de onda da luz absorvida?

he _ o ,_ he _ 663 107%* x 2,998 10° 412 10-9
P T AE 4,83 10-17 o

d) Depois que o elétron salta para o segundo estado excitado, que
comprimentos de onda de luz ele pode emitir ao voltar para o estado
fundamental?



n=3 n=23 n=3 7\43_1 - 4,12 10_9 m
\ap = 6,60 109 m
Ay = 11,0 10° m

(a) () (c)

Vamos agora estudar as questoes relacionadas a como localizar o
elétron (sua posicdo)...ou melhor dito, relacionadas a possibilidade

de encontrar ele.
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Funcoes de onda

Para estudar o comportamento do elétron precisamos das funcdes de
onda.
Para i1sso temos que resolver a equacao de Schroedinger para o caso
1D em estudo:

d?y 8m’m
, 7 + % lE—-U()]Jy =0
E facil demonstrar que as funcdes de onda (dos diferentes estados
quanticos) de um elétron confinado em um poco de potencial
unidimensional infinito de largura L ao longo do eixo X sdo dadas

por

Y. (x) =Asen (nTn x) n=12.73,..

Note que as funcdes de onda wy,(x) ttm a mesma forma que as
funcOes de deslocamento y,(X) de uma onda estacionaria em uma
corda presa pelas extremidades. A onda de materia associada a um
elétron confinado em um poco de potencial unidimensional infinito
e também uma onda estacionarial!
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Funcoes de onda

A probabilidade de que o elétron seja detectado -
no intervalo entre X e x+dx é dada por W7 (x) dx. ¥

|
0 50 100

A integral da densidade de probabilidade do G
elétron para todo o eixo x deve ser igual a 1!
Portanto (normalizagdo): v /\ /\

No nosso caso, para o elétron confinado, *
teriamos:

nrt

P2(x) = A*sen? (Tx) n=1,2,3,...

Em queA:\E
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Funcoes de onda

Se a fisica classica pudesse ser aplicada a um
elétron, a probabilidade de encontrar o elétron v
seria a mesma em todos 0s pontos do pogo. A ol —
figura mostra que isso nao e verdade. e

No caso do estado com n = 2, € muito provavel

que o elétron seja encontrado nas proximidades v /\ /\
dos pontos x = 25 pm e X = 75 pm, e pouco . .

provavel que o elétron seja detectado nas Lo
proximidades dos pontos X =0, x =50 pm e X = n=3

100 pm. :

O caso de n = 15 vemos que a medida que n | FAVAR )
aumenta, a probabilidade de deteccdo se torna = (pm)

cada vez mais uniforme no interior do poco.
Este € um exemplo de um principio geral
conhecido como principio da correspondéncia:
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Funcoes de onda

principio da correspondéncia:

Para grandes valores dos numeros quanticos, 0S
resultados da fisica quantica tendem para 0s
resultados da fisica classica

Teste:

A figura mostra trés pocos de potencial infinitos
de largura L, 2L e 3L; cada poco contem um
elétron no estado n = 10. Coloque 0s pocos na
ordem decrescente (a) do numero de maximos
da densidade de probabilidade do eléetron e (b)
da energia do elétron.

B

L F. 31,
{a) (&) ()

0 50 100

wi
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Funcoes de onda

Energia do ponto zero (estado de menor energia)

Por que nao podemos incluir n = 0 e obtermos E = 0, uma energia
menor que a do estado n = 1.

Fazendo n = 0 obtemos também W2(x) = 0 para qualquer valor de
X, 0 que pode ser interpretado como a auséncia de elétrons no poco
do potencial. Como sabemos que existe um elétron no poco, n =0
ndo é um ndmero quantico permitido.

Podemos tornar a energia minima tdo peguena quanto quisermos,
alargando o poco de potencial. Para L — oo, a energia de ponto
zero tende a zero. Nesse limite o elétron deixa de ser confinado e
se torna uma particula livre.

Como a energia de uma particula livre ndo é quantizada, a energia
pode ter qualquer valor, incluindo o valor zero. Apenas uma
particula confinada deve ter uma energia de ponto zero diferente
de zero e ndo pode estar em repouso.

15



Um elétron num poco finito

Para determinar as funcOes de onda que descrevem o0s estados
quanticos de um elétron no poco finito devemos usar a equacio de

Schrodinger para movimentos em uma dimensao:
;

. d*y 8m’m
L x) —_— _I_
Ly dxz hz

[E-U@)]yp =0

Fendmenos interessantes podem acontecer quando 0S pocos de
potencial séo finitos...

Como veremos, as funcbes de onda atravessam os limites fisicos
da barreira e portanto ha possibilidades de achar o elétron fora
desses limites...vejamos...
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Lu'f n=1

| — | P ] ]

=5l 0 50 100 150
x (pm)

Quanto maior 0 n maior €& este
fendbmeno (é parecido ao efeito
tanel).

O comprimento de onda A para um
dado estado quéntico € maior,
quando o elétron esta aprisionado em
um poco finito, do que quando esta
aprisionado em um poco Infinito.
Assim a energia E de um elétron em
um dado estado quantico € menor em
um poco finito.

450

Energia (eV)

0

X

Ve MNao quantizada

— Alto do pogo

E, =393 eV

Ey=233 eV

I =106eV

-

E, =27 eV
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Um elétron num poco finito

Exercicio

Um elétron esta confinado, no estado fundamental de um poco finito

com U, =450eV e L =100 pm.

(a) Qual é o maior comprimento de onda de luz capaz de libertar o
elétron do poco de potencial por absorcdo de um dnico féton?

Solucéo:
O elétron esta inicialmente no estado fundamental, com uma energia
E, = 27 eV (exemplo anterior).
Assim, a energia minima necessaria para liberta-lo do poco de
potencial é

Uy,—E; =450 eV — 27 eV =423 eV.

Desta forma: ) hc 6,631073% x 2,998 10°

— —_— = — —9
AE 423 x 1,6 10°1° 29410
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Um elétron num poco finito

b) O elétron, que esta inicialmente no estado fundamental, pode
absorver luz com um comprimento de onda A = 2,00 nm? Se a
resposta for afirmativa, qual é a energia do elétron apos a absorc¢éao?

. . o h
A energia transferida ao elétron é: hf = TC =9,9510""] =622 eV

A energia (cinética) do eletron ja livre sera:

K=hf-(U,-E,)=622 eV — 423 eV = 199 eV
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Estrutura atbmica

Propriedades dos atomos

Os atomos sdo estaveis. Praticamente todos o0s
atomos que formam o universo ndo sofreram
nenhuma mudanca durante bilhGes de anos.

Os atomos se combinam. Os atomos se unem
para formar moléculas estaveis e solidos
rigidos. Um atomo € composto principalmente
de espaco vazio.

Os atomos podem ser agrupados ||
em familias... a1
Metais alcalinos até gases nobres.
Ha 6 periodos horizontais com 2, :
8, 8, 18, 18 e 32 elementos
Estes nlimeros sdo previstos pela |~ BE
mecanica quantica —————




Estrutura atbmica

Propriedades dos atomos .
, . C
Os atomos emitem e absorvem luz.  hf = — = AE =E, —E

Os atomos possuem momento angular orbital L e
magnetismo orbital i,

magnéticos e ver o efeito nos
angulares.

—

o B=0
(a) ©

Cada estado de um elétron em um atomo possui -
um momento angular L = r X P e um momento />
magnético i, ;, orientados em sentidos opostos. LH;.
Experimento de Einstein- de Haas (1915). ' i
? ‘;r-f “'EF__F__ Fio fino _hﬁ"ﬁm_c_'_::._‘b . Y
14 K °1 # : Demonstrou 0 acoplamento dos
: ““ /o i : momentos Le fyp, ao alinhar os

OCOODO?C

2 eeaeae

!’!‘in[

O alinhamento dos momentos magnéticos faz o cilindro girar.

o
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Estrutura atbmica

Spin dos elétrons

Finalmente os atomos tém um momento angular de spin Se um
momento magnético de spin 1., ambos associados a seus elétrons

Resumindo:

Estados Quanticos do Elétron em um Atomo

Numero Quantico Simbolo  Valores Permitidos Relacionado a

Principal n 1,2,3,... Distancia do nucleo

Orbital L 0,1,2,...,(n — 1) Momento angular orbital

Magnético orbital m, 0, 1, £2,..., A Momento angular orbital
(componente z)

De spin ) : Momento angular de spin

Magnético de spin m +1 Momento angular de spin

(componente z)
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Estrutura atbmica

Momento angular e momento magnetico

O modulo L do momento angular orbital

de um elétron em um atomo é guantizado, L= ‘/l(l +Dh
ISto €, pode ter apenas certos valores:

. e
O dipolo magnético possui um momento Horb = _%l‘
magnetico orbital que esta relacionado ao e
momento angular orbital através da equacao Uorp = %\/ I((l+1)h
Se o atomo é submetido a um campo
magnetico na dire¢do z, a componente do Uorbz = —Mylipg
momento magnético orbital nessa direcédo é
dada por
em que ug € uma constante conhecida como eh

eh
4 : . = =—=9,2741072*
magnéton de Bohr, cujo valor é dado por HB = 4mm ~ 2m

~ [~



Estrutura atbmica

Momento angular e momento magnetico

O vetor e uma das
: componenies sao

A componente L, do Sl
momento angular orbital L= +2f
também é quantizada e os
valores permitidos sao
dados por 0

+#

LZ = mlh —f

—2h

Valores permitidos de L, para um elétron em um estado quantico
com ¢ = 2. Para cada vetor momento angular orbital L da figura,
existe um vetor, apontando na direcdo oposta, que representa o
momento magnetico orbital ji,,,
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Estrutura atbmica

Momento angular e momento magnetico

Todo elétron, possui um Momento Angular So= 4 M

intrinseco S chamado de Spin cujo mddulo é
quantizado e sO pode ter um valor:

S=s(s+1Dh =J%G+ 1>h

Como o0 momento angular
orbital, o momento angular de ii £
spin tambem tem um momento > m
magnetico de spin associado

O momento magnético i, € uma propriedade intrinseca de todos o0s
elétrons. O vetor ji; ndo tém uma orientacao definida mas tem um modulo
S, definido e uma componente y, , definida em relagdo a um eixo z, dados

por: 1
5, = mgh mg = ii Usz = —2Mglip
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Estrutura atbmica

Momento angular e momento magnetico

No caso de um atomo com mais de um elétron, definimos

um momento angular total / como a soma vetorial dos
momentos angulares (tanto orbitais como de spin) de
todos os elétrons (z € niumero de protons = elétrons)

J=(Li++L)+(S;++S5,)

Da mesma forma, o momento magnético total de um
atomo com mais de um elétron é a soma vetorial dos
momentos magnéticos (tanto orbitais como de spin) de
todos os elétrons

Um elétron se encontra em um estado quéntico no qual o modulo do
momento angular orbital L é 2v/3 & Quantos valores sdo permitidos para a
projecdo do momento magnetico orbital do elétron no eixo z?

L=yll+Dhr 1=3 m=7
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Estrutura atbmica

O Principio de Exclusao de Pauli

“dois elétrons confinados no mesmo poco de
potencial nao podem ter o mesmo conjunto
de valores para 0s numeros qudnticos”

Este principio se aplica nao so aos elétrons, mas também aos protons e aos
néutrons, ja que s = 1/2 para as trés particulas.

O principio € conhecido como principio de exclusdo de Pauli, em
homenagem a Wolfgang Pauli, que o formulou em 1925.
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Estrutura atbmica

O Principio de Exclusao de Pauli

De acordo com o principio de exclusdo de Pauli, apenas um numero
limitado de elétrons pode ocupar o nivel de menor energia.

Quando um nivel de energia nao pode ser ocupado por novos elétrons por
causa do principio de exclusédo de Pauli, dizemos que o nivel esta completo
ou totalmente ocupado.

Na situacdo oposta, em que ndo existe nenhum elétron em um dado nivel,
dizemos que o nivel esta vazio ou desocupado.

Em situacOes intermediarias, dizemos que o nivel esta parcialmente
ocupado.

A configuracéo eletrbnica de um conjunto de elétrons aprisionados € uma
lista ou um diagrama dos niveis de energia ocupados pelos elétrons ou dos

nlmeros quanticos associados aos elétrons.
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