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ESHTE

Mecanica Quantica A~
Q 2?%

= Verificou-se que o modelo de Bohr nao era adequado.

= Principio da Incerteza de Heinsenberg (1925)

- E impossivel determinar simultaneamente e com exatiddo a
velocidade e a posicao de uma particula.

s Equacao de Schrodinger (1926)

- Os eletroes movem-se em ORBITAIS.

Apenas se pode determinar a probabilidade de encontrar o electrao
num determinado local do espaco.

Da resolucao da equacao de Schrodinger
resultaram os n%s quanticos.



ESHTE

Numeros Quanticos

Cada orbital é caraterizada por 3 numeros quanticos:

* n°quantico principal (n) - n°inteiro que especifica a camada
e esta relacionado com a energia da orbital / tamanho.

 n° quantico de momento angular (I) - descreve a forma da
orbital, sendo as orbitais designadas por letras (ex: s, p, d, f).

* n° quantico magnético (m;) - da informacOes sobre a
orientacao das orbitais no espaco.




ESHTE

Numero quantico Principal (n)

Os eletroes distribuem-se em camadas (niveis energéticos),
caraterizadas pelo n°® quantico principal n.

Da informacao acerca do tamanho e energia da orbital

Pode tomar valores inteiros (1, 2, 3, ..... ))

Numero quantico de momento angular (1)

Cada camada n tem subcamadas, caraterizadas pelo n® quantico
de momento angular, I.

E designado também por n® quantico azimutal ou secundario

Pode tomar valores de 0 a n-1.
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= |=0 (orbital s)
= |=1 (orbital p)
= |=2 (orbital d)
= |=3 (orbital f)

= No nivel n=1:
| s pode tomar o valor I=0 (so existe uma orbital: s)
= No nivel n=2:
| pode ser 0 ou 1, ou seja existem orbitais s e p
= No nivel n= 3:
= | pode ser 0, 1 ou 2 ou seja existem orbitais s, p, d



ESHTE

= Numero quantico magnetico (m))

= Cada sub-camada tem varias orbitais, caraterizadas pelo
n° quantico de magnético, m,.

= m, pode tomar valores de —I, ...0,... |+1

= I=0 (orbitals) m;=0

—> existe 1 orbital s por camada (para n>1)

= I=1 (orbitalp) m=-1,00u +1

—> existem 3 orbitais p por camada (para n>2)

= |I=2 (orbitald) m,=-2,-1,0, +1 ou +2

-> existem 5 orbitais d por camada (para n>3)

= |I=3 (orbital f) m;=-3,-2,-1,0, +1, +2 ou +3

—> existem 7 orbitais f por camada (para n>4)



ESHTE

Orbitais s (1 em cada nivel) :

Modos de la funcion
 densidad electranica

Distancia al nucleo

n =3 (Na)

Orbital py Orbital py Orbital p,



http://pt.wikipedia.org/wiki/Imagem:Es-Orbital_s.png
http://pt.wikipedia.org/wiki/Imagem:Es-Orbitales_p.png

ESHTE

Orbitais d (5 em cada nivel, a partir do 3°) :

Ver também: http://www.chemguide.co.uk


http://pt.wikipedia.org/wiki/Imagem:Orbitales_d.jpg

ESHTE

= Numero quantico de spin (m,)

y

= E um 4° n° quantico — essencial para distinguir 2
eletroes numa mesma orbital.

= Cada orbital contém no maximo 2 eletroes (e rodam
sobre o proprio eixo, em sentidos inversos -
distinguem-se pelo n° quantico de spin, m.).

= m_pode tomar valoresde +1/2e-1/2

Exemplo:

= |I=0(orbitals) m=0 m=+1/2oum=-1/2

= Para caraterizar um eletrao num atomo sao
necessarios 4 numeros quanticos: n, I, m; e m,

http:/ /www.chemistry.ohio-state.edu/betha/qm/
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ESHTE

Niveis de energia
EEEEE ."'

Os eletroes movem-se
em orbitais. Cada

orbital contém no
maximo 2 eletroes

No caso do atomo de hidrogénio e espécies hidrogenodides (1 e), a
energia de cada nivel sé depende de n (nimero quantico principal -

tamanho e energia do orbital).

No caso de espécies polielectronicas (2 ou + ), o nivel de energia
depende de n e | (nimero quantico de momento angular). 1
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Configuracoes Eletronicas

(modo de distribuicao dos eletroespelas orbitais)

= Principio da Energia Minima:
eletroes ocupam primeiro niveis de menor energia (menor n).

= Regra de Hund:

As orbitais primeiro semi-preenchem-se e depois € que se
preenchem por completo (para orbitais p, d e f)

= Principio da Exclusao de Pauli:

Cada orbital pode conter no maximo 2 eletroes (e rodam sobre
0 proprio eixo, em sentidos inversos — distinguem-se pelo n°

quantico de spin, m,).
12
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Distribuicao eletronica — ordem de preenchimento

13
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Configuracoes Eletronicas

= Os atomos tém tendéncia a encontrar-se no estado de

energia minima — estado fundamental.

= Um eletrao que absorva energia pode transitar para

um nivel de energia mais elevado - estado excitado.

= Um eletrao no estado excitado, ao perder energia

volta ao estado fundamental.

14
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Configuracoes Eletronicas

Como se representam as configuracoes eletronicas?
n Z=1 H 1s1

= Z2=2 He 1s?

s Z=3 Li 1s22sl

= Z=4 Be 1s?2s?

m Z=5 B 1s22s22p!

= Z=6 1s2 2s2 2p?

= Z=9 F 1s22s22p>

= 2=10 Ne 1s2 2s2 2p6

= 2=11 Na 1s2 2s2 2p° 3sl

= 2=17 Cl 1s2 2s2 2pf 3s2 3p°

= Z2=19 K 1s2 2s2 2p6 3s2 3pS 4st



Tabela Periodica

= Em quantos tipos de elementos se divide a Tabela
Periodica? Quais sao?

= Como sao ordenados os elementos ao longo da Tabela
Periodica?

= Como sao designadas as sequéncias horizontais dos
elementos da  Tabela Periodica? E as sequéncias
verticais?

16
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Tabela Periodica

= Elementos sao ordenados consecutivamente pelo
seu n° atomico (Z), em sequéncias horizontais —
Periodos — e, a0 mesmo tempo, em sequéncias
verticais — Grupos ou Familias.

|

Grupos: traduzem a

semelhanca de Simbolo quimico
propriedades quimicas
R iiog G6,Ca04 .011——Massa Atémica
seguéncia vertical

NUumero Atomico




Tabela Periodica
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Tabela Periodica
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H He
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Atualizada em 2021
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Quimica em acao

Distribuicao natural de elementos na crosta terrestre

Manto
Crosta A

- Todos o3 oufros 5,3%
#. _-Magnésio 2,8%

2 - Calcio 4, 7%
-

- T . .
Silicio ~ Aluminio 8,3%

27 2%

2000 km 2480 km

Distribuicéo natural de elementos no corpo humano

2

_—Todos os outros 1,2%
=— Fosforo 1,2%
=—— Calcio 1,6%

T Aroto 3%

-,

™ Hid rogenio 10%
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Tabela Periodica

= O Periodo do elemento coincide com n° quantico da
camada de valéncia (ultimo nivel).

= O Grupo do elemento esta relacionado com o n° de
eletroes de valéncia (da ultima camada ou nivel).

Exemplo:

= Periodo: 2 Grupo:®+@=1_8

Nota: A IUPAC numera os Grupos sequencialmente, de 1 a 18.

Pela Convencao Americana, designam-se os 2 Grupos da esquerda € oS
6 ultimos por A - numeram-se de 1A a 8A; os restantes sdo B -
numeram-se de 1 B a 8B. 29
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Tabela Periodica

= Classificacao dos elementos:

s Metal: bom condutor de calor e de eletricidade

= Todos os elementos metalicos sao solidos a temperatura
ambiente (25 °C), exceto o mercurio (Hg)

s Nao-metal: mau condutor de calor e de eletricidade

= Existem 17 elementos nao - metalicos

= Metaloide (semi-metais): propriedades intermeédias
em relacao aos metais e aos nao-metais

= Existem apenas 7 elementos metaldides
23
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Tabela Periodica

= Designacoes historicas:

= Grupo 1: metais alcalinos
= [/, Na, K, Rb, Cs, Fr

(litio, sodio, potassio, rubidio, césio, francio)

= Grupo 2: metais alcalino - terrosos
= Be, Mg, Ca, Sr, Ba, Ra
(berilio, magnésio, calcio, estroncio, bario, radio)
= Grupo 17: halogéneos

il F,C/,B/‘,J}Af

(fldor, cloro, bromo, iodo, astato)

= Grupo 18: gases raros (inertes ou nobres)
n He, Ne, Ar, Kr, Xe, Rn

(hélio, néon, argon, cripton, xenon, , radon)

24



ESHTE

Tabela Periodica
= Principais carateristicas:

= Grupo 1: metais alcalinos

Sao tao reativos, devido a baixa energia de ionizagao, que
nunca se encontram livres na natureza. Os solidos vao
perdendo o brilho por reagirem com o O, formando oxidos.
Reagem fortemente com a agua.

= Grupo 2: metais alcalino - terrosos
Reativos mas nao tanto como os anteriores.

25
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Tabela Periodica

= Principais carateristicas:

= Grupo 17: halogéneos

Sao elementos bastante reativos, nunca se encontram na forma
atomos livres devido a sua elevada afinidade eletronica.

= Grupo 18: gases raros (inertes ou nobres)

Todos sao espécies monoatomicas, de grande estabilidade
devido a sua configuracao eletronica (completa) e as elevadas
energias de ionizacao.

Nao se combinam entre si nem com outras espécies.

26
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Tabela Periodica

= Classificacao periodica dos elementos:

= De acordo com as configuracoes eletronicas da
camada exterior, os elementos dividem-se em:

- Representativos: Grupos 1, 2, 13 a 1/ — sub-
camadas s ou p incompletamente preenchidas

- Gases nobres: Grupo 18 — sub-camada p
completamente preenchida (excepto o hélio)

- Metais de transicao: Grupos 3 a 11 — sub-camada

d incompletamente preenchida
27



ESHTE

Tabela Periodica

= Classificacao periodica dos elementos:

= Grupo 12: Zn, Cd, Hg — nao ha nome especifico para este
grupo.

= Actinidios e lantanideos - sub - <camadas f
incompletamente preenchidas.

= Eletroes de valéncia:
= Eletroes exteriores de um atomo (camada ou nivel exterior)
= Envolvidos em ligagoes quimicas

= O n° de eletroes de valéncia esta relacionado com o n°® do Grupo

28



ESHTE

Configuracoes eletronicas na Tabela Periodica

s block d block

p block f block

-<— End here




ESHTE

Variacao Periodica das Propriedades

= O que entende por energia de ionizacao?
= O que € a afinidade electronica?

= Como variam estas propriedades ao longo de um periodo
da Tabela Periodica? E ao longo de um grupo? Porquée?

= Como varia o n® atdomico, a massa atomica e o raio
atomico da esquerda para a direita hum periodo da
Tabela Periodica? Porqué?

30



ESHTE

Variacao Periodica das Propriedades

= Energia de ionizacao (£)
= Energia minima necessaria para remover um eletrao
de um atomo gasoso no seu estado fundamental

= Quanto maior for a energia de ionizacao, mais dificil €
a remocao do eletrao ao atomo!

Energia +X (g) — X' + € = £ ,, — primeira ionizacao

Energia +X* (g) — X°* + e'=» £ ,— Segunda ionizagao

Energia +X?*(g)— X3* + e=s £ ;— terceira ionizagao
E, <E,<E;<..

31



ESHTE

Variacao Periodica das Propriedades

= Afinidade eletronica

= Variacao de energia que ocorre quando um eletrao é captado
por um atomo no estado gasoso.

X(@g)+e — X (9)

= Quanto mais negativa for a afinidade eletronica, maior a
tendéncia do atomo para captar um electrao.

= De um modo geral, a tendéncia para captar eletroes
aumenta da esquerda para a direita num periodo.

(porque a carga nuclear aumenta — aumenta Z)

32



ESHTE

Variacao Periodica das Propriedades

= Raio atomico: metade da distancia entre dois

nucleos de dois atomos adjacentes (vizinhos)
= Aumenta ao longo de um Grupo (aumenta n)

= Diminui ao longo de um periodo (aumenta Z)

= Massa atomica e n° atomico: aumenta ao
longo de cada periodo e de cada grupo

= Energia de ionizacao: diminui ao longo do
grupo (aumenta n°® de camadas, ie, a distancia

dos eletroes de valéncia ao nucleo) e aumenta
ao longo do Periodo (aumenta a carga nuclear). o



ESHTE

Variacao Periodica das Propriedades
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ESHTE

Variacao Periodica das Propriedades

= O carater metalico dos elementos diminui da esquerda

para a direita num Periodo e aumenta de cima para
baixo hum Grupo.

= Os metais tém, geralmente, energias de ionizacao
baixas

= Os nao-metais tém, geralmente, afinidades eletronicas
elevadas l

Carateristicas que permitem prever o tipo de reagoes em

gue os elementos participam e a natureza dos compostos

em que eles estao envolvidos
15)



