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O atomo de hidrogénio
segundo a Mecanica Quantica



Recordando: O modelo atomico de Bohr (1913)

Motivacao experimental:

Niels H. D. Bohr
_ _ (1885 -1962)
Experimentos de espectroscopia Préle_o Nigglzde
/ ISICa.
de atomos de H apresentavam
linhas (raias) espectrais discretas:
p. ex. Serie de Balmer 410 434 486 656 A(nm)
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O modelo atomico de Bohr (1913)

Considerando o experimento de espalhamento de Rutherford e
as 1deias de ‘“quantizacdao” e da existéncia dos fotons, Bohr
Introduziu o seu modelo para o atomo de hidrogénio, baseado
em guatro postulados:

1. O elétron se move em uma orbita circular em torno do
nucleo sob influéncia da atracdo coulombiana do nucleo,
(mecanica classica).

2. O elétron so pode se mover em orbitas que apresentem
momentos angulares L “quantizados”:

L = nh n=123.. ((7=hn/2n)



O modelo atomico de Bohr (1913)

3. O elétron fica em orbitas “estaciondrias” e nao emite
radiacdo eletromagnética. Portanto, a sua energia total E
permanece constante.

4. Radiacdo é emitida se um elétron, que se move inicialmente
numa Orbita de energia E,, muda para uma orbita de energia
menor E,. A frequéncia f da radiagcdo emitida e dada por:

Ea_Eb
h

f =

Em outras palavras, na transicio do estado a para o
estado b 0 atomo emite um foton de frequéncia f.



O modelo atomico de Bohr (1913)

Considerando o nucleo em repouso, a forca v
elétrica no eletron e dada por e, m
e’ 1
F=- 2
Arrg, 1
Para uma orbita circular:
2 2 A
e” 1 Vv
7 = M— )
Arg, I r - h £y
tadii rme’ :
se L=rmv nnh
- V= izagio das Grbitas!
e | = nh rm Quantizacao das orbitas!
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O modelo atomico de Bohr (1913)

Portanto, Bohr prevé que as Orbitas tém raios:

h’e
r=—-2n>  ou I =rn’
zme
hee :
com f=——-=0,5291 A (raio de Bohr) & m
7me
. mv* e’ e’
Mas: E_K+U = - = — : :
2 dre, ¥ 8re, I g L LT
Arg, r’ r

Assim, a energia total das diferentes orbitas sera dada por:

4
E mze 2 12 :_13,266\/
8e,h” n n 7




O modelo atomico de Bohr (1913)

As frequiéncias emitidas nas transicoes seriam:

fn—>n‘ —

1

A

n—-n'

4
E,—Ef me4(1_1j g __me !
h 8s5h3\n? '’ Beh™ N
me* (1 1) (1 1)
=—s 2.l 2 7 |TRel
8eyh”c\n® n n° n

Portanto, Bohr prevé que:

RH

- 8g2h?

me

4

C

~109737 cm™

sendo um éxito para a sua teorial!

(constante de Rydberg)
<



O modelo de Bohr explicou as raias espectrais conhecidas
para o atomo de hidrogénio e mostrou que deveriam existir

outras, fora do espectro visivel.
& E, eV
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A equacao de Schrodinger e o atomo de H

O poco de potencial onde o elétron esta
confinado (potencial coulombiano) tem

|
!
a forma: :

A equacio de Schrodinger para o elétron nesse potencial é:

2
—f—mvzw(F)+U(r)w(F)=Ew(F)
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Coordenadas esfericas:

Z=rcas(

Nucleus ¢

(x,y,2)
or

| (r6)

‘Electron
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embre-se de que:
—

7 (r,0,0,t) = w(r.0,0)exp(-iEt/ h)

NS

E esta a funcéo que procuramos...




A equacao de Schrodinger e o atomo de H

Como o potencial coulombiano so depende de I, a equacao de
Schrodinger pode ser separada em trés equacoes e a funcao de
onda pode ser separada (em coordenadas esfeéricas).

Isto produz trés equacoes diferenciais separadas, uma em
cada variavel (r, 6,¢) !

V/(r,é’,¢);R(r)

}

6(0)

qs\(¢)

n
numero
guantico
principal

(Energia)

numero
quantico
orbital
(Modulo do
Momento
Angular
Orbital)

m
nlmero
quantico
magnético
(Orientacao
do
Momento
Angular

simbolo |valores
n 1, 2, 3,
I 0,..,n-1
m -1,

Orbital)
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Para estes estados, as solucoes da equacao de
Schrodinger...

Wil m (r19’¢): Rnl (r)@lm(‘g) P (¢)

....... sao bem comportadas!!

Para tal, impomos condicOes de contorno....
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A equacao

de Schrodinger e o atomo de H

O numero quantico orbital | corresponde aos estados: | =0, 1, 2, 3, 4,...

(s, p,d,f,0)

/

—E, /9

_E, /4

| 3s 3p 3

v - ~ — N —

(3,000 (31,0) (3.11) (3,1-1) (3,2,0) (3,21) (3.2,-1) (3.2.2) (3,2,-2)

(2,000 (2100 (2,11) (2,1,-1)

I - %
e

2s 2p Wnlm(r)

E o (— ij
n nz
1s

| (1.0.0) «— (n,1,m)
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A equacao de Schrodinger e o atomo de H

Para o estado fundamental (n=1, 1 =0, m = 0) temos a equacao radial
(sem dependénciaem e ¢):

R dZR(r)+ng(r)
2m| dr? r

j+U(r)R(r):ER(r)

« A funcao de onda do hidrogénio no estado fundamental (1,0,0):

Wi0o(F) =

3 , I, éoraiode Bohr
Va2
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Algumas func¢des de onda mais para outros estados do H:

Aqui a, é o raio de Bohre o =r/a, |

n=1, =0, m=1{) W, = L (E)me”"
n=2 1=0, m=0 i, = iaei)m (2 - o)™
=1 m=10 W —4f Eni)mcre“"”cusﬂ
==t e
=1, m =+l ¥y, = \:_ (E)mﬂf""lsinﬁmsil
o A2 A4y
¥, = L (E)mae‘“” sin @ sin ¢
n=3  1=0 m=0 "&3’_31@ (ﬂ-—“) (27— 180 + 26%)e™""
=1, m=0 1y, = g;f:; (ﬂ_i)}ﬂrﬂﬁ—ﬂ'}g_"ﬂcﬂsﬂ
=1, m=x ¥, =31\f’5 (i)S:Iﬂ(ﬁ—fT]e-ffasinﬂms.-ﬁ
¥, = Sf’f (i)m (6 — o )e™™" sin @ sin ¢ 17




Interpretacao:
Vale a condicdo de normalizacdo da densidade de probabilidade:

-~

Para a densidade de « )
probabilidade em = I”W (r’9,¢)W(F,6’,¢)dV =1
todo o espaco: todo 0 espaco

probabilidade radial:

o0
Para a densidade de _ j P(r) dr =1
0
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A equacao de Schrodinger e o atomo de H

A densidade de probabilidade associada a funcdo de onda:

- ™ - ™
Probabilidade de medir densidade de probabilidade
no volume dV = | A1)|? x dV
a distanciar a distanciar
N— _/ N— _/

P(r)dr =y (r) dv = \W(r)‘z

entao: 4 ‘2% 1 r
| P(r) ) re > Wloo(r): B 3 e_/ro
ro \/;I‘OA

[ p. ex., para o estado fundamental: (n,I,m) =(1,0,0)]



Atomo de H: Densidade de Probabilidade Radial
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P(r)
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Atomo de H: Densidade de Probabilidade Angular

¥ = R(p (0o o)

‘ 2

= | P@)=10(0)

Grafico polar
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Construindo os orbitais

0° 1
30° 3/4
45° 1/2
60° 1/4
90° 0
120 1/4
135 1/2
150 3/4
180 1




Atomo de H: Orbitais Atdmicos

n=1

n=2

n=3

n=4

s (1=0)

m=0

S

m=0

Pz

p (I=1)

Px

m=%1

Py

- 2022w

orbitais atdmicos »4
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Hydrogen Wave Function
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Atomo de H: Densidade de Probabilidade Radial

R e = o o a1 o o B B S U S o T e

R 1=1 m=0
: .
1
E
b
b
Estado 1s : Estado 2p
n=1, 1=0, m=0 £l Pyy(r) n=2, 1=1, m=0
¥
EI] 5 1'0 1|5 2IO 2|5 3l0 O 5 1IU 1I5 2IO 2I5 3IU
r/al r/al

i e = o o I o T o T o B S S o W1 e |

B 1= 1, =+~ 1
3 .
1 00
P
b
b
Estadlo 2s i Estado 2p
n=2, I=0, m=0 i =9 |= =
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Resumo da aula:
Para o atomo de hidrogénio vimos:

* As solucOes da equacao de Schrodinger;

* (Os estados guanticos permitidos,
caracterizados pelos numeros n, |, m;

* Alnterpretacao probabilistica da densidade
de probabilidade |y~ ¥ e da P(r);

* Representacao de alguns orbitais.
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Probl. Cap. 39: No. 34:

Um atomo de hidrogénio, inicialmente em repouso no estado n = 4,
sofre uma transicdo para o estado fundamental, emitindo um féton
no processo. Qual é a velocidade de recuo do atomo de H?

~ — — Efoton
Conservacao: P =—P;,, OU: M Ve = - ;
onde: my ~m, (massa do proton)

1 1

Eioton=Es—E =-136| = |eV =12,75eV
4 1
E oo 12,75

v o0 ~ 4,08 m/s

“ " mc’lc 938x10°/(3x10°)

onde: mpc2 ~938MeV e c~3x10°%m/s
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Probl. Cap. 39 No. 35:

No estado fundamental do atomo de hidrogénio, o elétron possuiu
uma energia total de -13,6 eV. Quais sédo (a) a energia cinética e (b)
a energia potencial do elétron a uma distancia do nucleo igual ao
raio de Bohr?

e 1 899x10°N.m?/C?-(1,602x107°C

Ulr = — = —
(o) bre T 5292x10"'m
0 "Bohr

b) U (ry,, )=-4,36x107"2J) =-27,2 eV

a) E=K+U=K=E-U=-13,6-(-27,2)=13,6¢eV

29



Probl. Cap. 39: No. 43:

As funcdes de onda dos trés estados cujos graficos de pontos aparecem
na figura abaixo, paraos quaisn=2,1=1 e m=0, +1 e -1 sdo:

a3/2£;je 122 0056: . (1,0, (/5)—%613/2(;)6”26‘ (sen6)e"
4

r,e)=
Wo10(1,0) 4\/5

- r -r/2a —i - - ~
Vo (1,0,0) = Wa S’Z[aje ?2(sen@)e™. Observe que a primeira funcio

de onda é real, mas as outras sdo complexas. Determine as densidades de
probabilidade radial P(r) e verifigue que sao consistentes com os graficos
mostrados: (a) para ¥, € (b)para ¥y4 € Wy g

(c) Some as trés funcdes densidade e mostre que o resultado depende
apenas de r, ou seja, gue a densidade de probabilidade radial total tem

simetria esférica. —2.1=1 "

- |

m=+1 30

" Py Py



2 4
(@) P,(r) vy, |” @rrt)= e’ cos’ 8 |(4mr?)=— “cos’ @
32na’ 8a
() Pruy(r8) =Py y(r0)=|y,,(r,60,8)wis(r,6,0) Jarr? =
2 4 ) ) N
= r—se‘”asenze 4rr? =——e "% sen’o; pois: e"?e™" =1
64rra 16a
' (XC+Y°) v
P..(r.0)=P,,(r6)= 6a5e '25en20 = T V12 san2g
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() Foo(r)+ B, (r)+ B, () =(| Vo |2 + Vo |2 +| Vs |2 )(4”"2)

@ g 1 ., a—
=——e¢ |c0s @+—sin"f+—sin" 0 |=——e
8a’ |\ 2 ¥ U Sa
\él
r.4
m) P ..(r)=——e""?| ¢independente de ¢ e ¢, portanto &
a esfericamente simétrica.
2 r4
2 —rl/a 2
“//210‘ (4rr )de Cos“#
2 2 2 2 * -r/a 2
\l//zm\ (4rr )Z\WZH\ (Azr) = e '"“sen“d

16a°
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