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RESUMO

O presente trabalho, traz informacdes basicas da Mecanica Quantica e alguns experimentos e
apontamentos que foram de interesse coletivo para estudantes de Fisica, Quimica e areas afim.

I INTRODUCAO

A mecanica quantica foi construida na década de
20 para lidar com o atomo, os fisicos consideravam-na
como um instrumento provisorio destinado ao fracasso
fora dos dominios do &atomo, entretanto a mecanica
quantica prosperou ¢ ultrapassou os mais fantasticos
sonhos de seus inventores [1]. Atualmente, devido a
aceitagdo dos Postulados Quanticos e suas extensivas
aplicagdes em cursos de graduagdo como fisica e quimica
e em muitos Centros Cientificos, vem proporcionando
maior divulgagdo de experimento classicos da Mecénica
Quantica, bem como seus inventores. Um dos meios de
divulgacdo ¢ a Internet, que nos favorece diversas fontes
de trabalhos diretos ou correlacionados a Mecanica
Quantica, sendo estes: revistas, fasciculos e até mesmo
jornais cientificos.

1.1 CONCEITOS PRELIMINARES

Para explicar a mecanica dos atomos e dos
sistemas nucleares, foram desenvolvidas, a partir de 1900,
diversas teorias. Estas teorias foram se enquadrando a
uma denominagdo comum: “Mecanica Quantica”(MQ).

Assim, MQ ¢ um conjunto de teoria dos sistemas
atdmicos e nucleares. Este conjunto ndo ¢ unitario, mas
sim uma sucessdo de diversas teorias, umas
complementares das outras. Estas teorias surgiram e
desenvolveram-se da Fisica Classica, particularmente da
mecédnica newtoniana e da teoria eletromagnética de
Maxwell.

Demonstrando-se que os conceitos classico e
eletromagnético eram suficientes para explicagdo do
mundo macroscopico, mas, incapazes para uma
explicacdo adequada e coerente do mundo microscopico,

i.e., atdmico-nuclear e também molecular, nasceram a
chamada “Antiga teoria dos quanta” ou Mecanica
Quantica Antiga. Esta mecanica compreende as teorias de
Planck (1900), Einstein (1905), Bohr (1913) e De Broglie
(1924).

A antiga MQ embora explicasse muitos fendmenos
até entdo incompreendidos, falhava em sua base logica
para outros fendomenos. E assim Heisenberg (1925),
desenvolveu a “Mecanica das Matrizes”, que ndo implica
em nenhum modelo atomico, pois ¢ um edificio
puramente  matematico. Quase  simultaneamente,
Schrondiger (1926) baseando-se

nas idéias de De Broglie, desenvolveu a “Mecanica
ondulatéria”. Esta mecénica tem um aspecto mais fisico,
embora algo impreciso. Esta imprecisdo foi
desaparecendo com a aplicagdo das teorias de Pauli
(1924) e Dirac (1926). As teorias de Heisenberg até
Dirac, s3o conhecidas como ‘“Mecéanica Quantica
Moderna”. Esquematicamente, temos:

teoria dos quantas de Planck
MQA | teoria atémica de Bohr

dualismo de De Broglie
MQ

MQM | mecénica das matrizes de Hiesenberg

mecanica ondulatéria de Schéndiger
teoria do Spin de Pauli

teoria da energia positiva e negativa de
Dirac



Juntamente com estes fisicos e quimicos,
representantes da MQ, figura outro grande numero de
cientista que, experimentalmente, deram confirmagdo a
cada uma destas teorias, assim como aplicaram
teoricamente a muitos fendmenos Fisicos-Quimicos[2-3].

Primeiramente estaremos considerando a visdo
matematica, que a mecanica quantica possui com uma
linguagem acessivel para estudantes de ciéncias e assim
uma breve discussio da MQA (Planck— de Broglie) e
MQM (Pauli— Dirac). tratando historicamente os fatos
ocorridos e descrevendo alguns passos tomados pelos
pesquisadores da MQ, explanando o formalismo
matematico.

1.2 O FORMALISMO MATEMATICO DA
MECANICA QUANTICA

Na mecanica quantica a forma de se estabelecer
relagdes numéricas e representagdo fisica de eventos sdo
de modelos ndo convencionais como o de costumeiro da
fisica e quimica. As vezes tendo tratamento até filosofico
de problemas.

OPERADORES : em muitos processos matematicos um
elemento tem que se submeter a um conjunto de
operagdes quase sempre complicadas, mas que se repetem
muitas vezes, a fim de aplicar a outros elementos
diferentes para correlaciona-los. O conjunto de operacdes
e transformagdes métricas sdo representadas por simbolos
(A, V%, O, ¥) que se denominam operadores de
transformagdo. Este conjunto de operagdes de
transformag@o pode ser representado também por uma
matriz, a qual tem propriedades intrinsecas da teoria de
matrizes. Veja abaixo a representacdo de operadores e
matrizes respectivamente.

= Ay [

A=|ay ay an (2]

Estes operadores sdo denotados usando letras
com acento circunflexo, como por exemplo O. Existe em
principio, um operador para cada informagdo que se
deseja sobre o sistema, sendo os mais importantes os
operadores que fornecem a energia, chamados de
operadores Hamiltonianos que s3o denotados pelo
simbolo H. Os operadores, por serem ordens ou instru¢des
matematicas, devem ser aplicadas pela direita nas fungdes
desejadas por exemplo a funcdo de onda ¥ ou usando a

chamada representa¢do de Dirac |‘P> Se O = d/dx, ou

seja a ordem matematica ¢ “derive com relagdo a x”, ¢ ¥

= f(x),podemos ver claramente que O| ‘P> (df(x)/dx) nao

¢ 0 mesmo que | ‘I’> 0, ou f(x)d/dx [4]. Como em alguns

casos ¢ necessario trabalhar com combinagdes lineares de
fungdes de onda, os operadores também devem ser
lineares, i.e.:

O(w)+|W,))=0¥)+O|¥,) 31

Quando aplicamos o operador na fun¢io de onda
pode acontecer dois eventos. No caso mais simples a
operagdo sobre ¥ fornece a propria funcdo W
multiplicada por uma constante a, ou seja:

O|¥)=d|¥) [4]

Neste caso a fungdo de onda W ¢é dita ser
autufungdo do operador O com autovalor a. O outovalor
obtido corresponde a propriedade que se deseja medir, de
forma que, quando se fizer uma medicdo desta
propriedade em um conjunto de sistemas indénticos,
sempre sera obtido o mesmo valor a. Mas é dbvio que as
medigdes realizadas usando os operadores devem fornecer
valores reais e ndo nimeros complexos. Apresentando
esta condicdo o operador ¢ dito Hermitiano, o que
matematicamente corresponde a espressao:

<\P,.|0A\\Pj>=(<\yj\é|\1ﬁ>)* (5]

A equagdo [5] garante que se é| lP> = a| \P> €

A * * *
que O‘ b4 >= a “I’ >, entdoa=a , o que sé acontece

se a for um numero real, ou seja, se ndo contiver o
nimero i na sua expressao.

O segundo tipo de resultado que pode ser
esperado quando se aplica um operador em uma fungio
de onda ¢ que a funcdo de onda seja alterada pelo
operador, como mostrado na equagio 6:

O|¥,)=bP,) 6]

Agora a funcdo ndo ¢ autufungdo do operador, e
o valor b corresponde a uma uUnica medicdo da
probabilidade desejada em um s6 sistema dentro de um
universo de sistemas idénticos. Neste caso , cada vez que
se fizer a medigdo experimental da propriedade seria
obtida uma resposta diferente, sendo portanto necessario
calcular o valor médio das medi¢des, também chamado de
valor esperado, <b>, para ter um resultado confiavel da
medigdo. O valor médio ¢é calculado exatamente como se
calculam os valores médios em estatistica:

@)
= Ty

O principal problema agora ¢ definir
matematicamente os operadores e as fungdes de onda. Os



operadores sdo obtidos através dos comutadores dos
operadores.
Se tivermos uma fungdo de onda descrita por

.
2 (xpy —E0)

WY =2A»e" 8]

que pode ser aplicada a descrever qualquer particula de
massa m e velocidade V, que apresente comportamento
ondulatério, sendo portanto uma equacdo geral e ndo sé
referente ao foton. Agora utilizando-se dum operador
para deriva-la em relado a x, e considerando que a energia
E ¢ o momento P, da particula associada a onda sdo
constantes, temos:

OF _270p. [9]
ox h

rearranjando temos:

ih 0¥

=p ¥
27w Ox Ps

[10]

analisando a equagdo [10] vemos que a fungdo de onda ¥
ih ©

¢ uma autufungdo do operador — ——— com autovalor
27 Ox

Dx , ou seja, que o operador extrai o valor de momento da

ih 0
fun¢do de onda — ——— . Isto significa que, para obter
27 Ox

operadores podemos escrever a expressdo classica da
quantidade que nos interessa, e substituir os termos
referentes a componente em x do momento, p,, por

ih 0
———— . Por analogia, para as componetes em y € z a
2r Ox
S ih 0 ih 0
substituicdo deve ser por ——— -
27 Oy 2r Oz

respectivamente. Ja onde existem coordenadas (x,y,z) ou
tempo (t) ndo ¢ necessario fazer nenhuma modifica¢do
para converter a expressdo em um operador. Esta
metodologia pode ser expressada em forma de tabela.

Tabela 1: substituigdes para a construcdo de

operadores.
Termo na Termo no Simbolo do
expressao operador operador
cla’ssica
X X Xv
Y Y }}
Z Z Z
P, ih o b,
2w Ox
P, ih o P,
27 Oy
P. ih @ b.
2w Oz
T t ;

Tabela 2: Exemplos do operador Hamiltoniano para o movimento de uma particula de massa m em
diferentes campos de for¢a definidos pela funcdo (operador) potencial V.

Operador

(a) Particula livre —— Vo P ﬁ i

f 2m dx?
(b)  barreira  de ) B2 g2

otencial V=V, H =———(x<0; x>0)

P [ — 2m dx?

> 2 2

o a H= -5—%+ V, (0<x<a)
m ax
(©) Oscilador 2 a2 ,
harménico =-—————+7Kx
2m dx 2

K V=(1/2)Kx? H
[*—
1 Vi




Tabela 3: Exemplos do operador para atomos e moléculas.[4.A]

Operador H
(a) Atomos de um . 72 702
elétron H=—_—_v2_22_
2m r
(b) Atomos de . 72 7
muitos elétrons H = —2— z z e’ z z_
=1 i j>i Ty
(c) moléculas R 72 z, o2 7.7, o2
2
W= 2 ZV L2 ZZ DI D
i=1 i i j>iy a p>a

COMUTADORES: Em 1926, Born, Heisenberg e
Jordan apresentaram na Zeitschrift fiir Physik a mecéanica
quantica, desenvolvida por Born em 1924, e Heisenberg,
em 1925, sob o ponto de vista matricial [5]. Nesse
trabalho, eles apresentaram as relagdes de comutagdes

para o momento angular L para um sistema de muitas
particulas:

h
L,L [=—1L
[x’ y] 21 5
[L L]ziL (11)
T 2w

lL,.L.]="L.

R 2m

Hoje em alguns cursos de MQ, podemos ver que

esses comutadores podem ser visto da forma apresentada
acima.

Mas qual serd a idéia de comutacdo ?, comutar
significa ‘Realizar diversas funcgéoes’. Imaginemos uma
situacdo na qual temos dois operadores Hermitianos O e

E que comutam entre si, ou seja Ok - EO =0 (o
comutador também ¢ representado como [OE] = 0).
Suponhamos ainda que existe um conjunto de fungdes de
onda W, que sio autofungdes do operador O, com
autovalores diferentes entre a;, ie., sem
degenerescéncia®.

O|\¥,) =a|¥,)
neste caso qual seria a relagio do operador E com este

conjunto de fungdes?. Se operarmos pela esquerda com E
teremos que

Eé| Ti> = E(ai|\Pi>) = ai(E|\Pi>) (12)

¥ Degenerescéncia: significa os estados excitados que um dado sistema
pode apresentar quando colocado sob um campo magnético forte.

e pela condicao de comutacao:

A A A

EO =OE — EO|Y,) = O(E

V) (13)

de (A) e (B) temos que

A

O(E|\Pz> = ai(E| le>) (14)

A equacdo (14) nos mostra explicitamente que

A

E

‘Pi> ¢ uma autufuncio do operador O, com o

autovalor a;. Como ;¢ a unica fun¢do com autovalor a; ,
devido ‘a ndo degenerescéncia dos sistema, a tinica forma

da equagdo (14) ser verdadeira ¢ quanto a funcao E| ‘{’i>

seja um multiplo de ¥, i. e.,
E|W)=d|¥) (15

Em outras palavras, a fungdo |‘I’l> também ¢

autufungdo do operador E. Este resultado na forma de
teoria seria: ‘Se dois operadores Hemitianos O e E
comutam, entdo existe um conjunto de fungdes que sdo
autufuncoes dos dois operadores’. Este teorema ¢
extremamente importante pois mostra que as uUnicas
propriedades de um sistema que podemos medir
simultaneamente e com precisdo sdo aquelas para as quais
a func¢do de onda representando o estado do sistema é a
autofun¢do dos seus respectivos operadores, ou seja, para
medir precisa e simultaneamente duas ou mais
propriedades de um sistema, seus respectivos operadores
devem comutar. De fato, este resultado é uma forma de
expressdo do Principio de Incerteza de Heisenberg, pois
indica que s6 € possivel conhecer simultaneamente com
precisdo as propriedades de um sistema cujos operadores
comutam. Claramente, de acordo com a formulagcdo mais
conhecida deste Principio, os operadores referentes a
posicdo e a0 momento de um elétron em um atomo nao
comutam.



OBSERVAVEIS: As propriedades (E, P, X;)" que
formam um observavel t€m duas caracteristicas
importantes:

1) Podem excluir-se mutuamente, ou 2) Constituem um
conjunto completo, i.e., incluem entre si todos os
possiveis resultados da medigdo do observavel (E, P, X;).

Em MQ, pode-se distinguir dois tipos
importantes de relagcdes entre observaveis. Analisemos
dois observaveis, g e r sdo compativeis se as propriedades
(E, P, X;) de todos os pares (g, 7;) — ¢; representa qualquer
propriedade do observavel ¢, r; qualquer propriedade de r
— forem compativeis ou de mutua exclusdo. Sendo o
ultimo caso, o par de propriedades que ndo correspondem
a qualquer situagao fisicamente real ou previsivel.

No entanto, para que dois observaveis g e s

sejam incompativeis basta que, entre todos os pares de
propriedades (g;, s;) exista um que seja incompativel.
Um exemplo de incompatibilidade ¢ o momento linear (P)
e a posi¢do (Xx;). A energia de uma particula livre (energia
cinética) e a sua quantidade de movimento sdo também
observaveis compativeis. Neste caso, os pares de
propriedades formados por uma propriedade de cada um
destes observaveis ou sdo compativeis ou excluem
mutuamente; a exclusdo muua aplica-se a situagdes
fisicamente absurdas, por exemplo quando, uma das
prorpiedades for nula e a outra diferente de zero porque a
energia cinética e a quantidade de movimento estdo
relacionadas entre si através de uma dependéncia
funcional, K = p*/(2m).[6]

VALOR ESPERADO: se considerarmos, uma particula
e onda associada, a fungdo W e se essa fun¢do ndo se
anula num intervalo entre » ¢ r + dr, na medida de sua
posicdo ha uma probabilidade finita dessa particula ser
encontrada. Nao podemos, atribuir a coordenada um valor
bem definido, no entanto, ¢ possivel especificarmos uma
posicdo média da particula.

Imaginemos a medida da posicao da particula no
instante t, a probabilidade de encontra-la entre r e » + dr é
dada pela equacdo.

P(r,t) = ‘//*(U)'//(r,;) (16)

onde P, ¢ a probabilidade de encontramos a particula.
Repetindo essa experiéncia a uma certa freqii€ncia no
mesmo instante e registrando os valores de P, podemos
usar a média dos valores observados para caracterizar a
posicdo da particula no instante t.

Este valor ¢ representado por <r>, valor esperado
da coordenada r. Veja abaixo como podemos demonstrar
matematicamente este calculo.

<r>= J"’Er,t)d” (17)

—00

como: F, , =W ol

“ E= energia, P= momento, e X,= posicio.

substituimos temos

+00

<r>= J.Vl//*(r,t)l//(r’t)dr

—00

(16) em (17

que:

(18)

FLUXO DE PROBABILIDADE

A probabilidade de encontrarmos uma particula
numa certa posi¢ao x e num tempo t ¢ dado por

P(r,t) = l//*(’l)l//(r,t)

Sendo o fluxo qualquer grandeza que varia o
tempo.

oP 0 .
E(X’t) :a[l//(x,t)l// (XJ):I (19)

0

[ )
5 (e 20)

oP X oy

—(x,0) = ) — (X, )ty ,

6t( ) V/(t)at( )+ ()
2 A2

como: ————

oy
+V =ih—
m o’ @Y (x0)

ot

consideramos que ela esteja livre de V(x).

Parte real:
5 A2
oY Vo
2m axz ot
Parte imaginaria:
. 2 % *
in oty _ oy (22)
2m axz ot

Substituindo (21) e (22) em (20)

oP . ih Oy ih 0%y?
_— x,t = X, __+ e —
at( )= (x0) o o '//(x,t)( o

oP o| h N oy oy”
—_— ’t [ R xp) — — x —_
ot (0 6x{2mi [‘// ) ox Vo ox ﬂ

V/} (23)

oP oS
—(x,t)=——(x,1) ou
o D= (%0

L0y oy”

o b
0 " i v ox ox

Sendo S o fluxo de probabilidade[7]

P+ Bn=0 4
ot ox

Sendo esta a equacdo da continuidade.



2 MECANICA QUANTICA ANTIGA
2.1 MAX PLANCK: A RADIACAO TERMICA

No dia 14 de Dezembro de 1900, numa reunido
da Sociedade Alema de Fisica, Max Planck (1858-1947)
apresenta seu artigo Sobre a Teoria da Lei de
Distribui¢do de Energia no Espectro Normal que veio a
merecer pouca atengdo, mas onde ja se introduzia sua
constante /4. Tal artigo se ocupava basicamente de
relacionar o comportamento dos elétrons nas paredes do
corpo negro® com a radiagio eletromagnética na
cavidade. Uma das preocupagdes basicas de Planck era
mostrar que a distribuicdo da energia em fungio da
temperatura que se mostrava em conflito com a teoria
classica poderia ser explicada se assumisse que a energia
radiante ndo ¢ emitida continuamente por um corpo
aquecido, mas apenas em parcelas discretas ou quanta de
valor Af com dimensdo de energia versus tempo.

Max Planck postulou que os atomos da parede da

cavidade radiante funcionavam como osciladores
eletromagnéticos com freqiiéncia caracteristica de
radiagdlo e que emitem e absorvem a energia

eletromagnética da cavidade. A partir da situacdo de
contorno do dominio que analisava, Planck foi levado a
fazer duas hipoteses:

1) A energia do osciladores eletromagnéticos satisfaz a
relagdo E = nhf, Sendo: n = n° quantico principal do
elemento constituido da parede, h = constante de
Planck = 6,629X107* Js e f = a freqiiéncia do
oscilador

2) Os osciladores apenas irradiam quanta ao mudarem
de um seus estados estacionarios para outro.

Planck Distribution

0 . 5%10
_ erhc[ 1 J
77 I \eaplhe F kD) —

Figura#: Figura gerada no Software Chemical principles,
onde a variavel T pode ser dimensionada, mostrando a
distribuigdo de Planck.

Fundamentando-se nestas hipdteses Planck
deduziu sua lei tedrica de radiagao[8-9-10]

* Corpo negro ¢ um corpo que absorve toda a radi¢do incidente sobre
ele, i.e., ele ndo € capaz de refletir a radiagdo incidente

87h f?
U, =
3 W k) _ g

, (2.1-1)

c

partindo-se da segunda hipotese apresentada, se
os osciladores obedecem ao principio da equiparticdo de
energia, seu conjunto de também pode ser tratado como
um sistema termodindmico, obedecendo em particular ao
principio da entropia segundo a defini¢do de boltzmann

S =k.log (2.1-2)

determinando a probabilidade do estado considerado aqui
(a distribuig@o por n osciladores de uma energia total U).
Se cada oscilador recebe uma quantidade de energia AU,
digamos uma quantidade discreta para facilitar o calculo
segundo esquema de Boltzmann, ou seja, vamos supor
que U = m AU admitindo pois que a energia total U se
distribui po m quantidades de energia AU. Por outro lado

representamos por u a energia média dos osciladores de
frequéncia f. De fato teremos

v = v (2.1-3)

u AU

afinal, o que pretendemos calcular é a energia média dos
osciladores nry em fungdo da temperatura. Entdo,
utilizando-se do formalismo matematico de Boltzmann,
podemos retomar de acordo com a teoria classica,
deveremos ver o que sucede quando admitimos que AU
pode ser tdo pequeno quando se quiser, ou seja,
deveremos procurar o valor de u quando se faz tender AU
para o limite de zero. Possuindo a formula de Boltzmann
podemos dizer que a distribui¢do das m pequenas porgdes

de energia AU pelos »n osciladores tem uma
probabilidade[10.A] W dada por
w :M (2.1-4)
nlm!
de acordo com a férmula de Stirling® temos

logN!=N.(logN-1). Podemos escrever

log =log(n + m)!-logn!-logm!
= (n + m)[log(n + m) —1—n(logn — 1) — m(logm — 1)]
=(n+m)log(n +m)—nlogn —mlogm
- n[(l +My10g1+ -2 logﬂ:|
n n n n

(2.1-5)

mas, dados os valores de m e n podemos agora escrever

* formula bem conhecida da nalise combinatoria



U U U U
logW =n| (1+ log(1+ -
g {( nAU) g( )

log (21
nAU" nAU nAU
-6)

sendo que a energia de um sistema pode-se escrever dU =

Tds [10.A , 10.B] e pela lei de Boltzmann temos S = k
logW vem dU = kT d(logW) donde se tira
1 d
—=—{(logW 2.1-7
T dU( gw) (2.1-7)

como conhecemos a expressao de logW em funcdo da

energia U (2.1-6), podemos escrever, fazendo =A,
n
L —( ogh)
kT dU g
1+ ) ! log(1+ A4) - ! lo A—Al
T PN

=n

1
5

= _U [log(1+ 4)—log 4]

1
10 1+ 4)— log4-1
g1+ 4) T }

disto podemos deduzir que

AU

el =1+ A): 4 (2.1-8)

explanando a energia média u em fungdo da temperatura
T.

U
u=U:ne A=
nAU
completando a expressao (2.1-8)
AU
— u u AU
e =1+ ): = +1
AU AU u
ou melhor
u= a0 (2.1-9)
et —1
agora com observamos oportunamente, temos de

introduzir neste calculo a condi¢d de AU pode ser tdo
pequeno quanto se queira, i.e., temos de calcular

limu,,_,

mas, se fizermos, AU = 0, na expressio (2.1-9),

0
obteremos a forma indeterminada —. Podemos

“levantar” esta (pela regra de 1"'Hopital) substituindo os
dois termos da fracdo pelas redspectivas derivadas (em
relacdo a AU), escrevendo

7(AU)

lim g g = lim g g ZAU — :%:kT
[7 N
anp €T TR

obtemos afinal o valor admitido por Rayleigh como mera
aplicagdo do principio da equiparticdo da energia. A
formula estabelecida por este autor ndo estd de acordo
com os resultados experimentais. Foi entdo que Planck
,em 1900, emitiu ousadamente a hipdtese de que as
quantidades de energia muito pequenas, definidas apenas
para tirar partido da teoria de boltzmann, deviam ser
conservadas na formula (2.1-9), embora por razdes
incompreensiveis, que ele reportou a uma limitagdo ou
indeterminagdo de ordem probabilistica, recusando-se a
aceitar uma realidade fisica mais profunda. Mais de 10
anos depois , em 1911, numa conferéncia, Planck ainda
afirmava: “...para a probabilidade termodindmica existem
certas regides elementares absolutamente determinadas —
e € assim que eu gostaria de resumir o conteiido proprio
do que chamam hipétese dos quanta....cuja a significagdo
profunda devemos procurar”. Explicitando a dificuldade
que a hipotese dos quanta enfrentou e isto mesmo ja
depois da sua feliz transposi¢do or Einstein a explicagdo
das particularidades do efeito fotoelétrico.

Contudo, verifica-se uma concordancia perfeita
da formula de Planck com as curvas experimentais
quando o “quantum” AU tinha o valor AU = Af’, em que f
¢ a freqiliéncia da radiagdo ¢ % a constante de Planck (4 =
6,624x10* Joules x segundos) [10.B]. tem-se entdo,
agora inteiramente de acordo com a experiéncia, a
férmula de Planck

hf
hf
ef —1

u= (2.1-10)

A constante de Planck domina os célculos da Fisica
Atomica desde o século passado a este atual, mas sua
grandeza ndo pode ser explicada. Como outras constantes
universais, como por exemplo a velocidade da luz para o
qual ainda ndo se sabe encontrar explicagdo. O imenso
alcance da teoria do quanta de Planck s6 se tornou
perceptivel quando, em 1905, Einstein, um dos poucos
contemporaneos de Planck a dar-lhe importancia, aplicou
a nog¢do de quantum para explicar novas realidades[10.C-
10.D].

2.2 0 ATOMO DE BOHR (1885-1962)

Segundo a teoria classica do eletromagnetismo,
de James Clerck Maxwell, fisico escocés, uma carga



elétrica em movimento acelerado emite energia na forma
de ondas eletromagnéticas. O elétron em movimento
circular estaria sujeito a aceleracdo centripeta e iria emitir
energia até cair no nucleo. O sistema atdmico entraria em
colapso e a matéria estaria de comprometida na sua
estrutura basica, assim havia uma contradi¢do no modelo
atdmico de Rutherford porque, isso na verdade ndo
ocorre.

Apods o modelo nuclear de Rutherford ter sido
proposto, Niels Bohr (1913) prop6és uma série de
postulados, que romperam a exceléncia da teoria cléssica,
explicavam a estrutura espectral e evitavam o problema
da estabilidade. Neste periodo formulou de forma mais
precisa a teoria quantica do atomo; assimilou que os
principios quanticos eram irracionais do ponto de vista da
mecéanica cldssica. Estabeleceu no chamado principio da
correspondéncia as circunstdncia em que deveriam
concordar a mecanica classica e as novas teorias[11].

Bohr propds que:

1 Os elétrons se deslocam em Orbitas
selecionadas pela exigéncia de que o momento angular
seja um multiplo de A#/2x ,i.e., para orbitas circulares de
raio r, a velocidade v do elétron tem que ser dada por

nh
mvy = —
27

E que, além disso, os elétrons nessas Orbitas nao
irradiam, apesar de sua aceleragdo. Dizia-se que eles
estavam em estados estacionarios.

2 os elétrons podem efetuar transigoes
descontinuas de uma Orbita permitida para outra e a
variagdo de energia, E-E’, aparecera como radiagdo de
freqiiéncia

Um atomo pode absorver radiagdo por meio da
transicdo dos seus elétrons para uma Orbita de energia
mais alta.

As conseqiiéncias destes postulados sdo
deduzidas muito facilmente para atomos de um elétron
como o hidrogénio, o hélio uma vez ionizado, € assim por
diante, desde que se trate com orbitas circulares.

Analisando os postulados de Bohr, o primeiro
postulado do modelo atdmico expressa a existéncia do
nucleo atdomico e ele pode concluir que, como as oOrbitas
sdo circulares em torno do nucleo fixo, o elétron esta
sobre a agdo de uma forca centripeta. Que além disso,
estaria também sobre a agdo de uma forga elétrica que sdo
iguais em modulo; F, = F., onde F. ¢ a forga elétrica
coulombiana de interag@o entre as cargas, pela relagdo:

o Ze*

© dger? 221
0

onde e ¢ a carga do elétron, Z o numero atdmico € r a
distancia entre as cargas. E a forca centrifuga que age
sobre a particula é dado pela equagdo:

2
my

F = (2.2-2)

r
onde m ¢ a massa da particula, v, velocidade desta e r o
raio da orbita. E para que o elétron se mantenha estavel
em sua orbita € necessario que a faga eletrostatica entre o
elétron e o nucleo seja exatamente equilibrada pela forga

centrifuga, devido ao movimento circular:

Ze* B mv* (2.2-3)
drey? r '
Ze* )
—=mv~ (2.2-4)
4re,r

Bohr postulou que o momento angular, mvr, é

nh
mvr = — n=1,223,.
2r
onde h ¢ a constante de Planck e n ¢ denominado niimero
de Bohr. O momento angular deve ser igual um multiplo
inteiro de h/2m, o qual substituido na em (2.3-4) temos
que

n’h’e,
.

=— n=123,.
Ze mm

(2.2-5)

o seguinte postulado dizia respeito a emissdo de radiagdo
eletromagnética de um elétron, que se move inicialmente
sobre uma Orbita , tendo energia E; e transita
descontinuamente para uma dada orbita inicial sendo E,a
energia da orbita final. A energia total da particula ¢ dada
pela equagdo E =K + V, onde V ¢ a energia potencial da
particula e K ¢€ a sua energia cinética. A energia potencial
¢ dada por

Z 2
V=—"L%_ (226
4re,r

ela é negativa porque a for¢a coulombiana ¢ atrativa. A
energia cinética do elétron K, pode ser calculada a partir
da equacdo:

K=—m? @27
5 ( )

se considerarmos a equagdo (2.3-4) e isolamos a
velocidade e quadrarmos temos que



2
2
Vv =
4rsrm

depois substituimos em (2.2-7) obtemos

(2.2-8)

70>
K= ¢ (2.2-9)
8re,r
comparando (2.2-9) e (2.2-6),
B Ze’ 3 Ze*
Bre,r  Ameyr
Fo_ Ze’
8re,r

e utilizando-se de (2.2-5) em valor de » temos a energia

Z%e'm
E = —m (22—10)

desta forma pode-se calcular a energia de ligagdo
do atomo de hidrogénio a partir dessa equagao[11.A].

O sucesso da teoria de Bohr com atomos
hidrogenodides deu grande impeto a que se efetuasse
pesquisa adicional sobre o “atomo de Bohr”. Apesar de
alguns sucessos extraordinarios, conseguidos por Bohr e
outros, estava claro que a teoria era provisoria.[12]

3 MECANICA QUANTICA MODERNA
PRINCIiPIO DE INCERTEZA DE HEISENBERG

Com a nova maneira de pensar o elétron ora
como onda, ora como particula revolucionava todas as
concepcdes de modelos entdo existentes. O que foi
decisiva a contribui¢do de W. Heisenberg (1901-1976),
que, em 1927, apresentou na Zeitschrift fiir Physik, o qual
propds, depois de ler Heidegger, uma modelo baseado na
incerteza de se localizar,[5] a0 mesmo tempo, a posigdo e
a velocidade de um elétron em um 4tomo, passando do
conceito de orbita definida para o conceito probabilistico
de orbital[10]. Segundo este trabalho a posicdo (x) e a
velocidade (v) de um elétron, de massa m, em uma orbita
atdmica ndo pode ser medidas simultaneamente. Esse
principio é hoje traduzido pela expressao:

AxA(mv) > h
AxAp > h

O estado do sistema ¢ descrito por uma funcao
de onda, em termos da qual pode ser calculada a
probabilidade da particula ser encontrada em alguma
regido do espago, ou entdo com velocidade (ou momento)
dentro de uma certa faixa. Essa fun¢do de onda tem uma

amplitude maior nas regides do espaco onde ¢ mais
provavel encontrar a particula. Segundo Bohr, as
medidas de posicdo e momento sdo excludentes, e
satisfazem ao principio da complementaridade[13]. O
Principio de Incerteza pode ser facilmente demostrado, se
tratar-mos uma particula em movimento com uma onda
associada,

h
— (3.1)

mv p

No caso em que esta particula esteja deslocando-

se livre e colocando-se um anteparo perpendicular a sua
trajetoria, a onda difrata-se.

\J\%

Anteparo

Orificio

Figura 3.1: difracao da onda associada a uma particula em
movimento

A metade da onda sobre o anteparo esta sob um
angulo a, definido por:

o=— 3.2
sen 7 3.2)

A componente da velocidade no eixo x admite od
valores compreendidos entre, -vseno. e + vsena,
introduzindo assim uma incerteza no momento Ap da
particula, segundo o eixo X.

Ap=2p sena:% (3.3)
como
a=l (3.4)
P
2h
Ap =— 3.5
\P p (3.5

onde d é a incerteza relativa a coordenada x e

encontraremos

Ap = (3.6)

2h
Ax



ou

Ap.Ax =2h (3.7)

Quanto maior for a incerteza de Ax ou Ap, maior
sera o produto AXAp, e entdo

Ap.Ax > (3.8)

Esta expressdo mostra que quanto maior for a
precisdo na determinado da posi¢do Ax, maior serd a
incerteza do momento Ap[14].

4 DUALISMO DE DE BROGLIE

Depois da apresentagdo dos modelos de orbitas
elipticas por Sommerfeld e Pauli. Bohr ¢ Einstein tinham
consciéncia da fragilidade do modelo. Era necessario
buscar novas saidas. A mecanica quantica oferecia
excelente instrumento matematico que implicava uma
revisdo profunda do conceito basico de causalidade e
determinismo em fisica. O primeiro cientista a dar um
passo revoluciondrio nesse sentido foi um aristocrata
francés, principe Louis de Broglie (1892-1986). Sua
hipotese sobre o dualismo da matéria, que todo o
movimento de um corpo esta associado a uma onda, assim
como a luz comporta-se como onda-particula abriu um
novo caminho para se pensar o elétron: a onda-particula
[5-15].

Para colocar sua hipotese em forma matematica,
De Broglie expressou o comprimento de onda A de uma
particula em fungdo de sua quantidade de movimento
(momento): P = mv.

Sabemos da relatividade, que a relagdo massa-
energia vale £ = mc’ e, portanto, a massa associada a um
féton, cuja velocidade ¢ da luz, c, vale m = P/c?, entdio:

E E
P=mc=—c..P=— com E=hv
C C
Obtém-se
hv h h
Av A A
Esta expressdo relaciona uma grandeza
caracteristica de onda (A) com uma caracteristica de
particula (P).

Segundo as idéias classicas de Newton, uma
onda era uma perturbacdo se propagando, e uma particula,
um objeto material localizavel. Todavia, fotons e elétrons
ndo sdo entidades classicas ndo se devendo aplicar-lhes
tais idéias. Um foton ndo é nem uma onda nem uma
particula; ¢ uma entidade que tem as caracteristicas de
onda e de particula[16].

Depois do conhecimento de De Broglie, foi
desenvolvida por véarios fisicos notaveis, como
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Heisenberg, Schrodinger, Born, Pauli e Dirac, que
elaboraram a Mecanica Quantica[17].

5 EQUACAO DE SCHRODINGER

Em 1926, o fisico austriaco Erwin Schrédinger
(1887-1961) publicou quatro trabalhos nos Annales de
Physique Leipzig,[5] nos quais desenvolveu a sua famosa
Mecanica Quantica Ondulatéria, cujo resultado principal
¢ a equacdo para as Orbitas estaciondrias dos elétrons
atdmicos, a igualmente famosa equagdo de Schrodinger:

2

fi
2
v \P(x,y?Z) +% [E a V(x,y,Z)]qj(x:JuZ) =0

em relagdo ao trabalho de Bohr, o trabalho de
Schrodinger foi bem mais completo. Uma vez que prevé
também o seguinte:
o As autofungées sdo correspondentes a cada
autovalor.
e Prevé o cdlculo
determinado estado.
e Prevé o cdlculo da probabilidade de transi¢do de
um estado para outro.
o Calcula os momentos angulares orbitais.

da probabilidade de um

Podemos aplicar a equagdo de schrodinger para
calcularmos o 4tomo de 'H temos que resolvermos um
problema de dois corpos. Neste caso, podemos reduzir o
sistema de dois corpos a um sisttema de um corpo,
considerando a massa reduzida do sistema:

=M s
m, +m,

e Historicamente foi o primeiro sistema que
Shrodinger tratou, onde os autovalores de energia sdo
0s mesmos que previstos por Bohr.

O carater tridimensional tras alguma dificuldade
no tratamento matematico, se consideramos o sistema de
coordenadas cartesiano.

No atomo de 'H o niicleo é massivo e o elétron

tem massa reduzida g dada pela eq. (5.1) De tal maneira
que gira em torno do nucleo estaciondrio.

elétron

Figura 1: represetacdo do atomo de hidrogénio



O potencial de interacdo (coulombiano) do
elétron com o préton € dado pela relagdo

Vieyn=— Ze (5.2)
(x.3.2) Are, (x* + yz PR :

Onde ¢ = carga do elétron, Z = carga do nticleo (
1
parao H,Z=1)

A eq. De Shroedinger dependente do tempo para
este sistema ¢ a seguinte relagdo, conforme mostrado
abaixo:

| e* o8 o S AR
{++2 Yoeyzn Ty Yoz =10 Xatyz (5.3
z

ou numa notagdo mais compacta: onde se consideramos o
operador laplaciano

o> o 0’
+—+—

Xy

(5.4)

Assim a eq. de Shroedinger pode ser reescrita assim:

hZ
VWY =ihdY /ot (5.5)
2u
Cuja solugao é dada:
lII(x,y,z,t) = q)(x,y,z)e_iEt/h (56)

Onde y(xy € a fun¢do onda independente do tempo dada
pela resolugdo da eq. De Shroedinger independente do
tempo a seguir:

11

e Pararesolvermos a eq. Acima ¢ melhor escreve-la
em coordenadas esféricas e usar o método de
separagdo de varidaveis

T @ elétron

Proton

X

Figura 2: representagdo da interagdo coulombiana entre o
préton e o elétron, aplicando as notagdes de coordenadas
esféricas para resolver a equacdo de Schrodinger.

Onde r € o raio vetor posic¢do do elétron

F=yx"+y +2°

0 ¢ o angulo polar, o qual cresce a partir do eixo z
para o plano xy

(5.10)

6 = arccos (5.11)

z
X2yt + 27

e ¢ ¢ o angulo azimutal, o qual cresce de x paray.

Q= arctgZ
X

x =rsenfcos¢g

-
- ZV ¥y HVawo Yars =E¥ (o -8 onde temos y = rsenéseng
ou z =rcosf
- Z|:x_2 e Yeove) TV Yiye) = EY
(x,y,2) (59)
E o laplaciano em coord. Esféricas ¢ dado assim:
s 18 50 1 0 d 1 o
Ve o= ("= (senf—) + —————— 5.12
2 or N or " 2 seng 00 oo 39)+ *sen’ 6 6(,02 [ ]

A eq. De Schroedinger em coordenadas esféricas fica assim apos aplicarmos o operador laplaciano esférico: Eq. (5.8)

2 9 + 21 i(sen@i)+
r“sen@ 00 00

r*sen2 0 6(p2

We-0.6) +Vir0.0)¥r0.6) = E¥(r0.9) [5.13]
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Nota importante: Podemos escrever a fung¢do de onda ‘P(, 0.4y Como um produto de trés fungdes tal que

1. A primeira R(7) dependéncia em r ( radial afastamento do elétron)
2. A segunda ©(6) dependéncia em 0 (mostra a posi¢do polar do elétron)
3. A outra fun¢ido @(¢) mede a posi¢do azimutal do elétron na sua trajetéria

A eq. (5.13) pode ser reescrita ( veja notagdo da derivada e o que deriva parte constante fica fora da derivada)

2
7h [ 1@2(1> d ( zdR lR(D d (s 9_) 21R®2 d(i) ]+V(,,’9’(/,)R®®:ER®(D
2u dr’ 2seng dO r“sen” @ do
2
2 1®2C[)d 2dR) IR‘D 4 (sen0 92, —21R®2 % 1, v()RO® = FROD [5.13-A]
2 g2 odr dr’ y2seng d0 A0 r“sen” 0 do
62
Substituindo o potencial V(r )=-—— e divindo por RO®D aeq. (5.13) fica :
4dre,r
2 2 2 2
[ seljaé‘;i(zdR) seg ejg(ené’—)] 280 0(E+4e ):7(%‘1 i) -2
r e
w 0 a9 [5.14]
1 d*o 5
—— = —m" (constante)
<1) dgo
sen?@ d zdR sen?d d 2u 2 2 &2 2
_ ) — (s em9—)+ ]+—2r sen” @(E + ——— = —m” (cons tante) [5.15]

R dr ® do h 4meyr

Multiplicando por r’sen” © todos os membros fica

2 2
[sen Hli(zdR) sen Hi(s ) 1 d o ]+2—#r2sen29(E+ )=0
R adr ® do d@ r do do? K2 Aregr
Ou
2 2 2 2 2 2
r sen20 d/ 2 dR o szen 0 d (sen0@)+ r 2senZH d i) ]+2—'Zrzsen26’(E+ )= 0
Rr dr dr O r“send d0 A0 ®r“sen“6 do /] Anegr

Isolando os termos em ¢ ( passando ao segundo membro)

2 2 2
[ sen 911(,2"_13 +sen 2y d( )]+2 sen 9(E+ ):_Ld (o)
R dr dr ® do do H2 Amegr Q do?

Note : do lado Direito a eq. Depende s6 de ¢ e do lado esquerdo a dependéncia ¢ em O e r
Como temos uma igualdade a constante de separagdo (-m”) deve ser a mesma para ambas as equagdes.

2 2 2
[ sen Hi(rzﬂ) sen” 0 20 d (enH—)] 2,ur sen H(E+ =_Ld [O) = m?
R ar ' © do H2 4meyr ) d(/)
2
_Ld_cl) = —m? (constante)  (5.14)
D o2

2
sen’6d 2”’R) sen gi(s nH—) ]+ 2 sen O(E +
R dr ® dJdb 47[£0r

= —m?(constante) (5.15)
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2 2
1 d°® d o . . .
22 ? ou —+ m> =0 cujas raizesA = +im

> 4p? do

logo a solugio ¢ D(p)=Ne* ™ (5.16)

que ¢ a solugdo particular, sendo m numero quantico magnético
®(¢) ¢ a fungdo onda atomo de 'H que contém toda a dependéncia em fungdo do Potencial ¢. Onde ¢ varia de
0a2mn

Normalizando a fungdo d(¢)
(D|D)=1
<q)|<1>> = TN * M Ne ™ dop =1
o

(D)= N2 je”"q’ e ™dp=1 (5.17)
0

ou = N’ [27]=1 = No—L
27

1
logo a fungdo vale ®(p) = —e™’ (5.18)

como DO(¢)=D(p+27)= ela éunica

mr — 1 = e = 1= cos2mm + isen2mm

eim(p — eim(pe
m = inteiro ( nimero quantico magnético)

veja que satisfaz se m=0+1+£2+3..

escolhe a solu¢do A=im ( movimento de giro elétron sentido horario.

Assim temos até o momento

e™? R(r)D(p) (5.19)

¥(r,0,p)=
T

Tomando a eq. (5.15) veja la atrés

2 2 2
sen ei(rz d—RJ+—S€n ei(senad—(a) +2—yr2 sen 6| E +—< =-m?
R dr dr ® do de B2

Dividindo por sen’@ fica

2
[L4 2R 4 ng®O) e 2o ™ (516)
Rdr dr’ © do de 7> 4rmegr sen’ O



Separando os termos da R(r ) da fungdo ®(0) fica

2 2
1dgodRy 20 0p, e o m 1 d w099 517
Rdr dr’ n? Areyr sen’ © do do

devido aigualdade a constante de separacdo ¢ a mesma

2 2
- T (R P Y < (RS (D)
Rdr  dr h2 Areyr sen’d O db do
1d ,dR. 2u , e’
S i S TV o S iy T 5.19
Rdr(r dr) hzr( 47r£0r) ¢+ .19
Ou
—’”—z—i—(e 0% _1+1) (5.20)
sen’d O do do '
Divide a (5.19) por r* ¢ arrumando fica
2
— (zdR) 2” (E+ YR=I(l+1)R
p2dr  dr’ R? e
(5.21)

ou

1 d, ,dR 2u
—_— —) + E+
r2 dr (V dl”) [ (

2
€ y+i+1) JR=0
0}"

Esta ¢ a eq. Radial — cujas solugdes sdo as fungdes de Laguerre

Apresentaremos a solucao que ¢é:

Solugdo particular:

R,,<r>=—<n2a)” HEEREE) (5.22)

12 p_p-1 2
21+ (n— 17+1 [(n + l)!] &”
Sendo L, (&)= { nl(n + DT } Z (=D —I-1-p)QI+1+ p)!p

2r
Com ¢&=—
na

n=123..
1=0,123...
m=[-I+1,.1-11
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1 3/2
Sen=1 =0 R,,(r)= (—j 2e"*
a

Veja que se n=2 1=1 temos dois /=0 e [=1

Nota a= h7 2
mq

V2
Rzo(")=[zj (2—;)64 “

e

Ry (r)=

3/2
5 o
— —e
2a aﬁ

A outra equagao :

1
send do

—(sen@—) +[{+1) -
sen’

1®=0
9

A solug@o desta equacdo sao as fungdes associadas de Legendre. Os harmonicos esféricos — sdo solugdes das equagdes

diferenciais: @ (¢).0(0)representadas por

NS
Ym(@@—{m} P (0)e
g™
onde  P"(0)=sen g-TT1E)
d(cos®)"
1 2 l
po-L e -]
2l ag!
onde & =cosf

A solugdo geral para o 4tomo de Hidrogénio é: ¥, (r,0,90) =R, (7)

Que pode ser escrita assim:

[(n+ D)1 &P

Y, (0,0)

—(i/h)E,t

1/2 p—j—1
2 21 n—
¥ (1 0,0) = ()2 L, (e:){( } Z GV
na (n—
2r
Com &=—
na
n=1273.. nimero quantico principal
1=0,1,2,3... nimero quantico de momento angular
m = [-[+],...[-1,] nimero quantico magnético

I-1-p)QI+1+p)p!

Ylm (93 ¢)e
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15 Hydregenic radial wavefunctions - 25 orbital 14 Hydrogenic radial wavelunctions - 2p arbital " Hydrogenic radial wavelunctions - 3p orbital
210 410 =0
:(,\I, R:_. - Ry -
- 2rE 1 I Ry e
2xin'® ) o - M 2 EmT
Rt lz]l.z(z-]"'xrn"‘-lwh v 2Zr I z) % . I EA A ) z
" 2z e, Fistinie S Rf_cl‘?[i] pep(- ol d) where 2= 22 la, For® ¥ LD] (45 Doexp(-of ) where o= 22r/ay
Z=1 i 201 z=1
" Hydrogenlc radlal wavetunctions - Jd orbltal s Hydrogenic radial wavefunctions - 1s orbital 15 Hydrogenic radial wavefunctions - 3s orbital
2410 6x10 1x10
R, R R,
, 212
(1S e N
o 22 S
R j&; o ol2 xio'®
Bypsm———|—| # expl-ort) where o= 22ria ¥
g [a ] ¢ | _ _ %
0. o R~ = exp(—.of 2) where &= 22Zr/a, ”-’=ﬁ[a£0] (s ,2/,4(%,(}2)3@(7@1 &) where &= 2Zr
z=1 z=1
NUMEROS QUANTICOS
m=—
Cada conjunto de n, /, m define uma fungdo de j=2 I<m<l dm=0
onda — que ¢ um estado eletrénico do atomo.
m=1
n=1 camada k m=2
n=2 camada 1 -
n=3 camada m
n=4 camada n m=—1
n=>5 camada o
I=1 -l<m<l {m=0
As fungdes de onda de cada camada sdo m=1
chamadas de orbitais.
a) para cada valor de 1, ha n-1 valor de / [=0 m=0

n=1 =0
n=2 =1
n=3 [=2

n define o estado de energia

b) para cada valor de | ha (21+1) valor de m. -I<m </

[ =0 m=0
m=-1

=1 m=0
m=1

¢) para cada valor de n ha n” autufungdes. Exemplo, se n
= 3, ha 9 autufungdes

concluindo, quando resolvemos a equagdo de
Schrédinger para o atomo de hidrogénio, obtemos as
energias para os niveis energéticos (E,) e os orbitais
atomicos (W,im). Temos entdo um diagrama de niveis
energéticos no interior do atomo, i. e., dizemos que um
atomo se constitui de um sistema energético quantizado.

Foi no Annales 80, que Schrodinger estudou o
efeito Stark através de sua Mecanica Quantica
Ondulatoria[5].

6 FUNCAO DE ONDA NA CONCEPCAO DE MAX
BORN

Born (1928) deu um passo a esta dificuldade
propondo uma interpretacdo estatistica das fungdes de
ondas do elétron, a qual, devido as inumeras vantagens
apresentadas, tem sido amplamente aceita. Born supds



que as ondas ndo tém existéncia real, e assim, as define
como ondas de probabilidade.

. 2
O produto YV ou |‘P| em um ponto representa

a probabilidade de encontrar o elétron, ou um outro
corpusculo qualquer, em um ponto x, y, z, num dado
instante ¢ ¢ igualdade

\P| dxdydz = | dv

representando a probabilidade de encontrar o mesmo
elétron em um elemento de volume dv, € também o
numero de elétrons dentro do mesmo volume. Esta
interpretacdo teve um pleno acordo com as condi¢des de
Schrodinger[2].

Em processos vibratorios o conhecimento da
amplitude ¢ importante como o conhecimento da
freqiiéncia propria; analogamente, ¢ de se esperar que, em
mecéanica ondulatéria, esteja ligado um importante
significado fisico a funcdo de onda ¥ ou antes, ao
quadrado do seu modulo, visto ser evidente que o valor
instantdneo da propria fungdo oscilatoria ndo pode
desempenhar qualquer papel em virtude da sua alta
freqiiéncia. O motivo por que se toma o quadrado do
moédulo é que a propria fungdo de onda (devido ao
coeficiente imaginario da derivada em ordem ao tempo da
equacdo diferencial) ¢ uma quantidade complexa,
enquanto as grandezas suscetiveis de interpretacdo fisica
devem evidentemente ser reais.[13]

Suponhamos que no estado caracterizado pela
funcdo de onda ¥, se efetua uma medi¢do que conduz
com certeza a um determinado resultado, e que o mesmo
fazendo o estado no estado ¥,, conduz ao resultado 2.
Admite-se entdo a combinagdo linear de ¥, ¢ ¥,, o que
significa que toda fungdo de forma C¥; + C¥, (C; e C,,
constantes) representa um estado em que a mesma
medicdo pode dar um resultado 1 ou o resultado 2.
Podendo afirmar, que se conhecemos a dependéncia dos
estados com respeito ao tempo, dependéncia a qual é dada
pela fungdo ¥, (x,t) e em outro, por ¥, (x,t), pode-se
notar que qualquer combinagdo linear destas d4 também a
possivel dependéncia de um estado do tempo. Estas
afirmagdes constituem o conteddo do principio de
superposicdo dos estados — um principio positivo
fundamental de mecénica quantica[19].

7 POSTULADOS DA MECANICA QUANTICA DA
FUNCAO DE ONDA

) A todo sistema corresponde uma fung¢do de onda
Y (x,t).

1)) A seguinte correspondéncia existe entre as
variaveis dindmicas e os seguintes:

Variaveis Operadores
X, ¥, 2zt X, ¥, 2z, t
F(x,t) F(x,t)
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PP o, hono o
iox idy ioz
E ho
i Ot
I1I) ¥ (x,t) (onde x representa X, y, z) e suas

derivadas primeiras, devem ser finitas e univocas.

Iv) W (x,t) deve ser normalizada®, isto €.

+00 400 400

[ ] ¥enw, dv=1

—00 —00 —00

dv = dxdydz

ou simplesmente

TTWW:I

ou mais simplesmente
<Y¥ >=1

V) A cada observavel corresponde um operador A.
O valor médio <A> ou valor esperado deste operador e
definido como.

+00 +00 +00
A

< A>= J- I IT*,:I‘Pdv

<A>=ﬁVATm;
ou

< A>=< ‘P‘A|‘P >

porém, se ¥ ndo for normalizada, entdio <A> ¢ definido
como[20]

* quando tem-se uma fungio = 1, a probabilidade ¢ 100%
de encontrar a particula em uma faixa, isso significa que
esta fungdo esta normalizada.



8 PRINCIiPIO DE PAULI MQ

Wolgang Pauli, nasceu em Viena a 25 de Abril
de 1900. Fisico Austriaco, foi assistente de Niels Bohr.
No campo da fisica quantica propds o principio de
exclusdo que propiciou novo avango teorica a explicagdo
estatistica do atomo.

O principio de Pauli afirma que, num atomo, ndo
pode haver mais de um elétron por estado. Assim existem
apenas dois estados, de niimero quantico n = 1: sdo os
estados de energia de ionizagdo maxima. Logo, hd no
maximo dois elétrons[20.A] nessa camada, a “camada K”.
Pode-se ter apenas oito elétrons na camada n = 2 (ou
camada L) etc. Se o atomo contém mais de dez elétrons, a
terceira camada deve ser ocupada. E o principio de Pauli
que da a explicagdo da Classificagdo Periodica de
Medeleyev.

O principio de Pauli, ¢ um postulado que
admitimos por causa das suas conseqiiéncia, por exemplo,
a impenetrabilidade dos atomos, logo da matéria pela
matéria. Como diz Feyman[21], cada vez que apoiamos a
mio numa mesa € experimentamos sua resisténcia,
verificamos o principio de exclusdo de Pauli[12].

Um exemplo tipico deste principio ¢ de
considerarmos as forgas inter-idnicas que atuam em um
cristal de NaCl. Existe uma forga entre os ions que tende a
separa-los, e sua origem provem do principio da exclusdo.
Com efeito, se dois atomos se aproximam, suas camadas
eletrOnicas se misturam, mas como dois elétrons ndo
podem ocupar o mesmo nivel, as camadas se comprimem,
aumentando assim a energia cinética dos elétrons, devido
ao confinamento[23].

A Sommerfeld (1868-1951) ¢ W. Pauli (1900-
1951) prestaram contribui¢cdo ao modelo, o que lhes valeu
o Prémio Nobel de Fisica em 1922.

9 TEORIA DE DIRAC (1902- 1984)

Um dos maiores fisicos do mundo. Seu nome era
Paul Adrien Maurice Dirac. Em 1927, Dirac apresentou
um trabalho da famosa Teoria Quéntica da Emissio e
Absorciao da Radiacio, na qual considerou a fungdo de
onda de Schrédinger ¥ como operadores. Com esse
procedimento, conhecido mais tarde como segunda
quantizacio ou Quantum Eletrodynamics — QED ,
Dirac demostrou que a interacdo eletromagnética era
mediada pelo quantum de luz (féton). Além do mais, ao
considerar esses fotons como obedecendo a estatistica de
Bose-Einstein (1924), obteve os famosos coeficientes A,
e B,,, de Einstein (1916-1917). Dirac publicou: em 1942,
publicou um artigo no Procedings of the Royal Society, o
qual tentou eliminar os paradoxos fisicos resultantes de
fotons de energia negativa introduzindo uma métrica
idefinida no espac¢o de Hilbert. Principles of quantum
Mechanics.
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10 ELETRODINAMICA QUANTICA RICHARD
PHILLIPS FEYNMAN

Tudo em Feynman era original e surpreendente.
Um espetaculo de Fisico, sabia arrombar cofres, violar
segredos militares e tocar bongd. Ele encarava a ciéncia
como diversdo — Dick, como ele preferia tinha pouco mais
de 20 anos quando foi convidado a entrar no time de feras
encarregado de produzir a bomba atémica. O ano era de
1942, e Feynman ja era doutor pela Universidade de
Princeton, nos Estados Unidos, onde o Projeto Manhattan
de construgdo da bomba, comecou a nascer. Em pouco
tempo, viria a ser um dos principais lideres teodricos da
empreitada. Foi ele quem concebeu a equagdo que prevé a
quantidade de energia liberada por uma explosdo nuclear.
O seu destaque como fisico foi de ser um dos autores da
Eletrodinamica Quantica, que descreve as interagdes da
radiacdo com a matéria. O que diferenciou Feynman de
seus colegas co-autores da teoria da Eletrodindmica
Quantica era a intuigdo. Ele fugia da visdo ortodoxa da
fisica, segundo o qual o comportamento de um elétron,
por exemplo, deve obedecer as regras rigidas. Para ele, o
elétron faz o que bem entende, podendo viajar no espago
de todas as maneiras possiveis. “Pode até voltar no
tempo” admitia[22].
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