Atomo de hidrogénio

A equacgdo de Schrodinger do atomo de hidrogénio escreve-se em coordenadas esféricas sob a forma:
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A funcdo de onda nunca devera ser infinita e a uma grande distancia do nucleo deve ser nula.
Para resolucao desta equagdo, utiliza-se o método de separacao das varidveis, com:

¥ (r,0,0) =R(1).0(0).0(9) (2)

Apds essa mudanga de varidveis e depois da divisdo por R.0.0, vem:
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O estudo desta equagdo mostra que para obter um segundo membro nulo € preciso que:
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Como o valor da fungdo de onda deve ser a mesma, se ¢ aumenta 2 € preciso que m seja um
numero inteiro , o que leva a:

® = Acosm@+ Bsenmo
A equacao (3) fica:
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E a parte radial que leva a integragdo dos polinémios de Laguerre : L (r).
E também possivel calcular numericamente esta fun¢do. Em lugar de estudar R(r), estuda-se o

produto r.R(r), cujo quadrado € proporcional a probabilidade de presenca radial.
A forma adimensional da equagao é:
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Esta equagdo contém termos em 1/ r e ndo pode ser integrada numericamente para r proximo de zero.
Como os polindémios de Laguerre contém um termo em r°, efectua-se uma tltima alteragdo de variavel

(r.R)+ 2 (r.R)-E.(r.R)=0
r

colocando R=1t'p
Para calcular numericamente o produto r.R, € preciso integrar numericamente a equagao:
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A parte angular (em ®) corresponde a equagao:
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Efectuam-se alteragdes nas variaveis cosf=xe O=(1-x*)"y(x) com o =|m|/2
Isto leva a longos calculos na equacao:
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Procuramos uma solug¢ao sob a forma de série.
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A convergéncia da solugdo para todos os valores de x exige que a série seja limitada, ou seja, que /
seja inteiro e que a solugdo seja um polindmio de grau /— | m|com |m| </.
Estes sdo os polinomiosde Legendre P,"(cos0) e a solugdo da parte angular escreve-se na forma

® =sen™ 0.P (cos) .

Temos por exemplo (¢ =2e¢ m=+1 ®@=a, sen6.cosb , {=2e m=00=a,.(1-5co0s 0) .
No final, os valores permitidos pela energia sdo:
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A funcdo de onda é: WY(r,0,¢0)=R(1).0(0).D(p)

Nela intervém trés inteiros n, / € m que sdo 0s numeros quanticos.


admin
Texto digitado
seja inteiro e que a solução seja um polinómio de grau

admin
Texto digitado

admin
Texto digitado

admin
Texto digitado

admin
Texto digitado
com

admin
Texto digitado
Estes são os polinómios 

admin
Texto digitado

admin
Texto digitado
Temos por exemplo

admin
Texto digitado
se

admin
Texto digitado
A função de onda é:

admin
Texto digitado
que são os números quânticos.




