O modelo atomico atual



Teoria do orbital atomico
Modelo quantico ou mecanico-ondulatorio

A

Louis de Broglie (1924) ‘ ;

De Broglie sugeriu gue todas as particulas
materials poderiam, eventualmente, manifestar
propriedades ondulatorias. Em particular, pequenas
particulas como o0s elétrons, movendo-se com
velocidade v, teriam, por hipétese, um carater
ondulatério a eles associado, com um comprimento
de onda A, relacionado a sua massa m e a sua
velocidade.



E = hv (Planck)
como, v = (C/A):
E=h(c/A) eq (1)

Partindo da teoria da relatividade (E = mc?), L. De Broglie
deduziu uma relagao entre o momento da luz p, sua
velocidade c, e sua energia:

E=cp eq (2)

Combinando as equacdes (1) e (2):
h (c/A) =cp

hiA=p eq (3

L. De Broglie sugeriu que a equacao (3) poderia ser usada
para calcular o comprimento de onda associado a qualquer
particula, cujo momento fosse mv:

A=(h/mv)



A EQUACAO DE SCHRODINGER

Em 1926, o fisico austriaco Erwin Schrodinger
sugeriu que todas as particulas em movimento podiam
ser descritas por uma equacao gue havia estabelecido, a
equacao de onda. A teoria completa do comportamento
de particulas subatomicas, mediante a equacao de onda,
é a mecanica ondulatoria.
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E= energia cinética
V= energia potencial
m = massa do elétron



v N&ao tem significado fisico

y? é a expressao matematica de como a
probabilidade de encontrar uma particula
varia de lugar para lugar.

Cada solucao da equacao de
SCHRODINGER corresponde a um orbital
eletronico que define niveis e subniveis de
um elétron em um orbital.



Significado dos NUumeros Quanticos

NUmero quantico principal, n: representa
0 nivel principal de energia do elétron e
pode assumir valores inteiros e positivos
a partirde 1,ou sejal, 2, 3, 4...

 Por que o valor de n nao pode ser zero?



NUumero quantico azimutal, |: determina a
forma do orbital (ou da densidade de
carga negativa). Assim, para cada
particular valor de | associa-se uma
determinada forma da nuvem eletronica. O
valor numérico de | depende do valor de n
no sentido de que ele pode assumir
valores inteiros desde zero até (n-1).
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NUmero guantico magnético, m:
especifica a orientacao permitida para
uma nuvem eletronica no espaco, sendo
gue 0 numero de orientacOes permitidas
estad diretamente relacionado a forma da
nuvem (que é designada por [|). Assim
sendo, este numero guantico € limitado
pelo valor de |, podendo assumir valores
Inteiros de —I, passando por zero, ate +l.



Existe ainda um quarto numero
guantico, que € chamado de numero
guantico de spin. Este numero quantico é
representado por s e tem somente dois
valores permitidos para cada valor de m,
ou seja, -1/2 e +1/2. Isso significa que um
elétron em qualquer orbital tem somente
duas orientacoes permitidas de spin no
Seu proprio eixo. N 5



O principio da excluséao de Pauli

Qualquer par de eletrons pode ter até
trés numeros quanticos iguais, porem o
guarto namero guantico,
necessariamente, deve ser diferente, ou
seja, dois elétrons ocupando 0 mesmo
orbital devera apresentar spins opostos.
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Representacoes dos orbitais

Representacoes de
superficies limite
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Distancia em relacao ao nucleo, r (A)

Para um orbital ns, o
numero de picos € igual a n,
€ O pico mais externo e
maior gue 0s internos.

Para um orbital ns, o
numero de ndés (numero de
pontos em que a funcéo
de probabilidade é igual a
zero) € igual a n-1.

A medida que n aumenta, a
densidade eletronica torna-
se mais espalhada, ou seja,
existe maior probabilidade
de localizar o elétron mais
distante do nucleo.



ORBITAIS p

a) Distribuicao de densidade eletrénica de um orbital 2p.

b) Representacoes dos trés orbitais p.

A densidade eletronica para um orbital p esta
concentrada em duas regidoes ao lado do nucleo,
separada por um no localizado no nucleo.



Os orbitais d




11 . A . ~
Um orbital atdmico corresponde a uma funcao

de onda que pode

ser representada de varias

formas. O gue realmente nos interessa é o quadrado
da funcdo de onda (a densidade de probabilidade). E

possivel representar

a densidade de elétrons por

pontos. Apenas para simplificar, o que fazemos

normalmente é tracar

um contorno nas regioes com

maior concentracao de pontos.”

Portanto, deve-se ter em mente que estas

representacoes sao a

penas funcoes matematicas. O

contorno que é tracado acaba sendo utilizado como

a representacao do or

pital atbmico



Pratique
Mostre o conjunto dos guatro numeros guanticos
para cada elétron do atomo de oxigénio (Z = 8) no
estado fundamental. 1= 0
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Configuracoes eletronicas
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Configuracoes eletronicas dos elementos de

transicao
V Cr Mn Fe Co Ni
d3s? do°st d°s? d6s? d’s? d8s?
Nb Mo TcC Ru Rh Pd
d4sl dSSl d6sl d7sl d851 leSO
Ta W Re Os Ir Pt
d3s? d4s2 d>°s? dbs? d’s? dosi

A Quimica dos elementos dos Blocos d e f. Chris J. Jones;
Vargas. Porto Alegre: Bookman, 2002.
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« A configuracao eletronica do calcio (Z = 20) é
[Ar]4s?

« A configuracao eletrdnica do ion Ca?* é [Ar]4s® = [Ar]

« A configuracao eletrénica do Ti (Z = 22) é [Ar] 452 3d?

* Qual é a configuracao eletrénica do ion Ti*?

~ = P
P

4s1 3d

4s 3d1



Ti (Z = 22) é [Ar] 4s? 3d2

A configuracao eletrénica do ion Tis* é:
[Ar] 4s 3d*

[Ar] 3d?
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