TIL . . .
T Universidade Federal do Parana
= | Dep. Quimica — Curso de Licenciatura e Bacharelado em Quimica

U FP R Sexta Lista de Exercicios de Quimica-Quantica C (CQ115)

Professor Eduardo Lemos de Sa

12 Questao: Uma particula em uma caixa esféricatem V=0ser < be V= 0 ser>b. Para

este sistema, V=R, fo, e R, satisfaz a equacao
2
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_ R +ER +L)2R+V(,) ‘R=E-R. Qual € a fungdo f, ,? Determine a funcdo
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R, para [=0. Sugestdo: faca a substituicdo R, = ;) , 0 que tornard a equagdo mais

facilmente  resolvivel. Mostre  que V= N sen(k-r), onde k=] 2 ::2 E e

r
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E=h,n=l,2,3,4,m Use a funcgdo tentativa ®=b—r,se 0<r<b e ®=0,ser>b,
.m.

para estimar a energia do estado fundamental e compare o valor obtido com o verdadeiro.
Calcule a porcentagem de erro na energia obtida.

2* Questdo: Escreva os determinantes de Slater para o estado fundamental e o primeiro
estado excitado do Be.

3% Questao: Calcule o valor da indugdo magnética (B) necessaria para provocar a separa¢do
- .. o A s . 1
de 3,0 cm™ nos sinais espectroscépicos de estados atomicos do tipo P.

4% Questdo: Dé os possiveis termos para Sc: [Ar] 3d' 4s% e Br: [Ar] 3d'? 45> 4p5 . Coloque-os

em ordem crescente de energia. Em seguida, esquematize a quebra da degenerescéncia
devido a aplicacdo de um campo magnético.
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