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Sugestoes para leitura

', K Radiative processes in Astrophysics (G.
Ribicki e A. Lightman), cap. 9

¥ Astrophysics of gaseous nebulae and active
galactic nuclei (D. Osterbrock), cap. 2




A interacdo da radiacdo com a matéria

B * Cada faixa do espectro eletromagnético
corresponde a um tipo de radiagdo que excita
um tipo de processo fisico.
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i | | Type Of Radiated By Objects At |Typical Sources
8 | Radiation This Temperature

Gamma-rays |more than 108 Kelvin (K) |accretion disks around black holes

X-rays 106-108 K gas in clusters of galaxies; supernova remnants;
stellar corona
| | Ultraviolet 104-10% K supernova remnants; very hot stars
= | Visible 103-104 K planets, stars, some satellites
Infrared 10-103 K cool clouds of dust and gas; planets
Microwave 1-10 K cool clouds of gas, including those around newly

formed stars; the cosmic microwave background

Radio less than 1 K radio emission produced by electrons moving in
magnetic fields



http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_jp.html#kelvin
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_jp.html#kelvin
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_ei.html#galaxy
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_ei.html#galaxy
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_qz.html#supernova
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_qz.html#supernova
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_ad.html#corona
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_ad.html#corona
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_qz.html#star
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_qz.html#star
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_qz.html#satellite
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_qz.html#satellite
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_ad.html#dust
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_ad.html#dust
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_ad.html#cosmic_background
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_ad.html#cosmic_background
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_jp.html#magnetic_field
http://imagine.gsfc.nasa.gov/docs/dict_jp.html#magnetic_field
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‘Frequéncias: 0.003 - 4x10!* Hz
*Comprimentos de onda: 1mm 750 nm
Microondas *Energias quanticas: 0.0012 - 1.65 eV
‘Frequéncias: 1.6-30 GHz
4 *Comprimentos de onda: 187 - 10 mm

} “Energias quanticas: 0.66 x 10-°- 0.12 x 103 eV
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Atomos e moléculas

» A relagdo entre niveis e subniveis de energia
no dtomo e as possibilidades de transigoes sdo
a base da espectroscopia.

- Idéia basica das transi¢oes atomicas: séries
de Balmer, Lyman, Paschen, Brackett e Pfund,
baseadas no modelo de Bohr

- Idéia fundamental do modelo: transicoes
atomicas sdo discretas e dadas por uma

relagdo do tipo: 1 1 1

X:R(Az nQ)
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O modelo de Bohr:
niveis de energia quantizados

h=4 Energy
1= Levels
h=2 of
Hydrogen
Visible light transitions - '.-"
n=1 of the hydrogen atom IV
2 2 2
2 4
nhe
Zme 2z _ 0 _1nap
E=- ——— =-1367 eV r= 2 =7
&nh'eg 2 Znme

ag = 0.529 A = Bohr radius
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A downward transition

= involves emission of ] . 1 1 _ 2 me* is called the
nTG\— : a photon of energy: 1 Ry e on where Ry, = W Rydberg constant.
= V\[”\N\f) 1 2
Ejoen =hU=E; - E
— hoton 2 1
i, E, R, =1.0973731x10"m™'

Given the expression for the energies of the hydrogen electron states:

24
hv=27£()n.e [l,— ]} -136[l I,]CV
h” n, on; n, o on,

Electron energy Or‘blt Raduus

lonization
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S e —
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| =
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T /
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Binding energy-[e\'/} |

The significance of the zero in

enerqgy is that the electron is 378 n=7
free from the hydrogen nucleus. -378 n=6
: -544 n=5
/ 5 6 7 Electron is free
0 - n=4 -850 n=4
- 0= f~ -1.511 n=3
-4.0 — 340
£0 + Scaled plot of hydrogen levels in electron volts.
-8.0 + -13.66 e levels get closer together
8.0 E— 13.6 eV The levels get c ogeth
- 3 as they approach the ionization
2100 + n enerqy.
-120 + Electron is bound in atom
=1 Ground state of the hydrogen electron
a0 4 -13.6 n=1
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n=

VV]/V\/\,- § 45%10° eV 4372%10° eV

1 v =109 GHz Vv =1.057 GHz
hv=13.6 -: : A=27em A =28cm
H fine structure Lamb shift

=10.2 eV
A=1216nm UV

-13.6eV : 59 x 10'6 eV H hyperfine
E= —r : structure
n? g v =142GHz
Hydrogen Shrodinger A=21cm Scaled x50,000

ooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooooo

(confirms Bohr madel)




A eq. de Schrodinger

4 ) 2 g
@ Expressdo geral HU = ( — %V + V(r))\If = zhE\IJ

Com solugdo geral dada por: (7, t) = q;O(F)e—i(E/h)t

V(r) = V¥(r,0,¢) = R(r)0(0)®(¢)

i Substituindo a solugdo na expressdo geral:

HUo(7) = BV (r)

N

'Energia correspondente a um estado
quadntico especifico, e dada pelo
ndmero quantico principal

17



A eq. de Schradinger - varios e

B Se levarmos em conta a inferagdo entre os elétrons no potencial da
equagdo:
. Ze? 2
V(r) = |

(A (A

B Explicitando os vdrios termos, e desconsiderando efeitos relativisticos,
f nucleares e spin, temos:

h2 2 2 2
( V2 + Ze Z +e er)\p EU
1>
Termo Termo Termo de auto-

cinético potencial interacdo

18



Alguns detalhes...

Considerando estados de um dnico e, para um atomo com
N e”, podemos usar a aproximagdo de um e se movendo sob
o potencial do nidcleo + potencial médio dos outros N-1 e,

Se o potencial € tratado com simetria esférica, vale a
aproximagdo de campo central, que permite:

— Classificacdo de estados atomicos

— Tratamento de correlagdes como perturbagoes

— Consideragdo de e percebendo potenciais diferentes, como se
fosse uma carga nuclear “blindada”

Préximo ao nicleo (r—0) V() = — + constante

Z — (N —1)

r

Distante do nicleo (r—) V(F) = —

19



Aspectos interessantes do mov.

sob um potencial central

Se V(r) é invariante por rotagdo, [H L. ]= 0
Autofuncoes e autovalores de H também o serdo de
L2el,

A equagdo de autovalor de H serd uma E.D. simples,
dependendo somente de r.

Ferramenta geral para descrever um sistema de 2
particulas, sempre que a dependéncia for somente da
posi¢do relativa.

Extensdo quase imediata para sistemas de 3 ou mais
particulas

20



Solucdes convenientes, devido a
comutacao

Como H, L% e L, comutam, podemos escolher uma base no

espago de estados r, composta de autofungdes comuns aos
3 observdveis. Impomos que ¥(r,0,0) seja autofungdo
também de L? e L,. Da teoria de momento angular, vem que:

Essas solucoes HY () = EW (1)
correspondem a valores
fixos de |, m e sdo
produtos de W e da
solucdo utilizando os
harmonicos esféricos

L2W(r) =11 + dhzlp(}?)

LW = mh® ()

21



Reduced
mass Mg m

A eq. de Schrodinger

—h*

“'me+

m

I d (
— sinf—
2u r'sme[ dr

«)\P) e ( . aW) A 4
+ — 51n 8 S + . - B
dr sin@ do~

—U(r)¥(r.0.0)= EY(r.0,0)

WY(r.0,0)=R(r) O(0) ®
r:00)= K1) 6(6) 2(0)

n { m,
principal orbital magnetic
quantum quantum quantum
number number number

Solution exists n=
if and only if ... -

0(0)

1,23 ..

ERRNCITE =0,1,23,..n-1

if and only if ...

Solution exists ——f ¢

+/
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¥(r,8,9)=RNe(B)P(y)

Z
L-- n=1,23, ...
/N O\
P Y, £=0,1,2..n-1
l‘l : ‘e .“-, "‘.
|' M". '|
e - W I
|‘ A Sl l‘, P Y
/,,v_’ (VI m, = £ -8+, 0. 8-1, F or 28 +1 values

The three spherical
coordinates are associated
with the three spatial 1 1 ’
quantum numbers. ST o' o *




Solugdo da parte angular

U(r,0,0) = ~R(r)Y (0,0)

20+ 1 (I — |m|)! |
Yzm(9,¢)\/ LD b (cost)eme

4 (I + |m|)!
N\

Harmonicos esfeéricos (ref., e.g., Cohen-Tannoudji, cap. 7)

" Mas fambém precisamos da solugdo para a

equagdo radial (outra ED de 2a. ordem)

ldQR”l [(I+1)
2 dr? 272

n=l+1, [+2, 1+3...
|Rp; =0

FIE—V(r)A

24



No caso puramente Coulombiano, a solugdo é definida
em termos dos polinomios associados de Laguerre

Zn—1-1) 2 1417 2l+1
_\/{ ng[(z 1 1)!]g be 2oL o)

E, = Z?/2n? p=24r/n

X
—~~
=
~—
2,
|

A solugdo completa deve, ainda, incluir os estados de spin

i do e ms=t 1/2 (descrigdo ndo relativistica). As fungdes

de onda correspondentes a esses dois estados sdo:

1/2 5= a = (3)

|—1/2>56=G))

25
25



No caso puramente Coulombiano, a solv’ efinida
em termos dos polinomios associadr re

o = - {igﬁzl@*@ )
7% /2n° \/Q" ur/n

AR
o
A solugdo cor \&o’“ .da, incluir os estados de spin

i doe:ms= Q- .0 ndo relativistica). As fungoes
4 de ond \(‘( N .ntes a esses dois estados sdo:

TN

S
||

25
25



Dependéncia entre energia do elétron e
ndmero quantico orbital n

. -13.6 eV
. E .= >
I' :
n=1 h
’/'n=2 I’
Hydrogen n=:?:,
2 -13.6 eV 2-13.6 eV
E = 2 E = >
11+ ) N
@ . for n=2 and ©) + for n=3 and
"' above? n=1 P =0 ! above?
n=3 !

Lﬂhmn1 Sodium ng/
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Dependéncia entre energia do elétron e

ndmero quantico orbital n

2p

Orbital quantum
number dependance

Ground stale

Lithium

25

oF 1=0 I=1 I=2 I1=3 =
5s 5p 2] 5t 29
i 4
b ae P 41

Hydrogen
levels

Orbital quantum
number dependence

35 Ground state

Sodium

Semelhanca na estrutura orbital (somente um e- na
camada externa) sugere o uso da mesma expressao!

27



1S penetration of the 1s
shielding by the 2s
and 2p electrons in
lithium significantly
lowers those levels.

2p

Electron probability

a, ba, 10a,

Electron probability

18

Penetration of the 1s
shielding by the 3s
and 3p electrons in
sodium significantly
lowers those levels.

A penetragdo do orbital 1s expde os orbitais mais externos a uma influéncia

' maior do nlcleo, tornando-os mais ligados e diminuindo seus niveis de energia

| associados. No caso do Li, o elétron 2s penetra mais no raio de Bohr e fica menos
| intenso que o 2p. A mesma coisa acontece com o Na, para o elétron do nivel 3s.

28



Acoplamento L-S

¥ © Ocorre em dtomos leves de vdrios elétrons

I © momentos angulares orbitais se combinam em L (L., € conservado)

Bl © momentos angulares de spin se combinam em S (S, € conservado)

| € Momento angular total: J=L+S

AJ =L+S
IJI=#j(j+1) #

1 = total angular
momentum guanfum
number

m;=3(2,1/2,-1/2,-3/2

A .
S - - -
. J=L+8
; K
5=-1{2
=1 [=1
L L
J

j=3/2 j=1/2

= 1/2,-1/2

29



Acoplamento L-S

Na aproximagdo de campo central, a informagdo contida na

Hamiltoniana € degenerada (ndo inclui explicitamente m, e m,).

Podemos considerar H=H +H,
l T perturbagdo (m; ¢ m,

interacao spin-Orbita)
Potencial de ordem O (n, 1)

H, =

—Zezzl+e221] +H =H, +H_+..
r r

J i>j i
Interacgdo eletrostatica causa a subdivisdo dos niveis de
energia.

Correcdo de primeira ordem = remogdo da degenerescéncial
Combinagdo linear de autoestados que representem estados
delL e S.

30



Acoplamento L-S

A origem da subdivisdo causada pela interagao
eletrostatica pode ser atribuida ao principio de
exclusdao de Pauli e aos momentos angulares L e
S (regras de Hund).

— S maior (elétrons com spin alinhado) tende a um nivel
de energia mais baixo: P. Pauli afasta e” mais uns dos
outros, diminuindo E,.).

— Os estados de uma dada configuragdo com L maior
(maior alinhamento dos e” que definem o spin orbital)
tende a um nivel de energia mais baixo: e alinhados
tendem a estar mais afastados, na média, do que
quando estdo orbitando em direg¢oes opostas.

31



Acoplamento Spin-orbita

¥ Causa da 3a. Regra de Hund:

¥ Para dtomos com menos da metade de um dado nivel
preenchido, o nivel com o menor valor de J (momento
angular total: L+S) tende a um nivel de energia mais
baixo.

¥ Quando o nivel estd mais da metade cheio, vale o
oposto (maior valor de L tende a um nivel de energia
mais baixo).

¥ Razdo: o produto escalar S-L é negativo se o spine o
momento angular orbital apontam em sentidos
opostos.

32



Regras de Hund

i © O esquema de acoplamento LS exige algumas corregdes
! para um nivel de um dado ndmero quantico principal,
conhecidas como "Regras de Hund":

¥ Quanto maior S (spin total do e7), mais baixa a energia. As
divisées ocorrem por causa da forga de troca entre e e nicleo

¥ Quanto maior L (momento orbital tfotal do e’), menor a energia
da divisdo por troca. Isso é consequéncia do fato que, para
momentos orbitais grandes, os e e o ndcleo ficam afastados de
forma mais eficiente, aumentndo assim a forca de troca.

¢ Quanto maior J, maior a energia associada a quebra spin-érbita.
Isso é verdadeiro para camadas eletrénicas que estdo menos que
"meio cheias" (menos que a metade). Para camadas mais cheias
que a metade, o oposto é verdadeiro .

33
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Acoplamento Spin-drbita

¢ O acoplamento surge devido a interagdo entre o
spin do elétron e o campo magnético produzido pelo
movimento orbital do elétron em torno do nicleo.

= -
' f(r) Se L

A ™
Spin Orbital

The interaction energy angular angular
momentum | | mementum

if of the form
E-nB
-
like a magnet in an E= LLe B
applied magnetic field. e N
B From From
electron orbital
U= IlA . .
’ spin motion

34



Acoplamento Spin-drbita

8 @ Campo magnético do elétron devido ao
{ movimento orbital
/4
g HozcY
472

| © Considerando uma érbita circular, expressamos
| esse movimento em termos do momento angular
orbital

- uOZeE

Ammrs3

35



In the 1ab frame, the electron

sees an electric field from
the nucleus, but if you ride
with the electron, you see
a magnetic field caused by
the relative motion of the
nucleus.

¢ Bt ) * The
I magnetic

field at the center of
a circular current loop

s B = Mol
2r

Acoplamento Spin-drbita

——

1B
Riding with (l:)_
the electron

The effective current from the motion of a
hucleus in a circular orbit is

[ = A0 _ Zev
At 2nr

The effective magnetic field at the electron
is then

36



Acoplamento J-J

Em elétrons mais pesados, com maior carga nuclear,
o acoplamento spin-orbita é tdo importante quanto as
interagoes entre spins individuais ou momentos
angulares orbitais individuais.

Nesses casos, spins e momentos angulares orbitais se
acoplam para formar um momento angular total para
cada elétron.

Ji = L1+ 51
J2=L2+ 5;

37



=0 e 'p
y . T 1 2
; (Singlets) E 1
J ; F
‘ 3
dpd4d  / 3p
-\\ ", 3 e
"\‘ S=1 ‘J:, - -
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Spin-spin Orbit-orbit Spin-orbit
— interaction interaction | yund's | INteraction
Why Is triplet Wi s high rule #2
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angular momentum V\:;hy l'srernW :;’t?:t -
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energy?
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Configuragdo das camadas externas de nicleos neutros

Table 9.1
Neulral atoms
K
L
Atom K L M N O Ground Atom M N O P Q Ground
ls 2s2p 3s3p3d 4sdpdd bs level N 4f 5a5p5d5f 6abp8d 7T&¢  level

H 1 1 38, Ag 47 1 ’8y

He 2 2 18, Cd 48 2 1S,
L s 21 s In 49 9% 2pg

Be 4 2 2 1S, Sn 50 2 2 Ip,
B 5§ 2 21 ap? Sh 51 2 3 4S9,

C 6 2 22 5P, Te 52 2 4 P,
N 7 2 23 .39, I 53 2 5 2po,

O 8 2 24 P, Xe 54 26 15
F 9 2 265 2p9, Cs 55 < 26 1 8.
Ne 10 2 2 6 'Se Ba 56 = 8 2 18,
Nall 2 26 1 38, La 57 & 1 2 p,
Mg 12 2 18 Co 583 1 26 1 2 1GY
Al 13 2 1 apy Pr 59 3 2 ‘19,

Si 14 10 2 2 3P, Nd 60 4 2 51,
P 16 2 3 ‘S‘,’. Pm 61 5 5 2 eHg‘

S 16 Necore 2 4 P, Sm 62 F 6 2 F,
cl 17 2 5 apY, Eu 83 & 7 2 850,
Ar 18 2 6 S, Gd 64 , 7 8 1 2 °D,
K 19 2 26 26 1 28 Tb 65 5 9 2 HY,
Ca 20 ' 2 185, Dy 66 ™ 10 2 5],
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Configuragdo das camadas externas de nicleos neutros

Se 21 1 2 Dy, Ho 67 11 2 o £
Ti 22 2 2 %F, Er 68 g 12 2 IH,
vV 23 18 3 2 ‘Fy Tm 69 5. 13 2 IFY,
Cr 24 51 S, Yb 70 N 14 2 18,
Mn 25 Acore 5 2 oS24 Lu 71 7 14 12 D,
Fe 26 6 2 sp, Hf 12 1426 2 2 B ) N
Co 27 7 2 ‘Fo Te 73 & 3 2 ‘Fui
Ni 28 82 0 F, W 4, g o "Do
Cu20 2 26 2610 1 18, Re 756 ~ 46422 5 2 °Ssy
Zn 30 2 1Se  Os 76 6 2 5D,
Ga 31 2 1 Pt Ir 77 T2 ‘Fyy
Ge 32 28 2 2 ‘P Pt 7 9 1 D,
As 33 2 3 S Au 79 2 14 2 610 1 B
Se 34 2 4 *P, Hg 80 © T 2 18,
Br 35 2 6 P, TI Bl § 21 b 7
Kr3 28 18, Pb 82 48 + 32 2 2 Ip,
Rb37 2 26 2610 26 1 35  Bi 83 2 3 8%
8r 38 TR 2 1§, Po 84 % 2 4 P,
Y 39 1 2 2Dy At 85 2 6 3PS,
Zr 40 g 2 3%, Rn 88 2 6 18,
Nb 41 38 4 1 °D, Fr 87 14 2 610 2 8 T A
Mo 42 5 1 S, Ra 88 - 2 18,
Tc 43 Kr core 5 2 °8, Ac 89 46 432 1 2 32D,
Ru 44 71 ®%Fs Th 80 2 2 IF,
Rh 45 8 1 ‘Fq Pa 91 2 i 3 SKg,
Pd 46 10 8, U 92 3 I: 3 L}
40



Principio da Exclusdo de Pauli

> Dois elétrons ndo podem ter os mesmos nimeros quanticos (caso
geral para particulas de spin semi-inteiro: FERMIONS)
Suponhamos 2 e” em dois estados a e b. A fungdo de onda para

eles é: .. PTPY ..
Incompativeis!!! e¢- sao indistinguiveis
wila)y .. Frobability Probability
ST o\ amplitude that | | amplitude that
L L glectron 1is || electron 2 is
Y ® : in state "a". in state "b".
NN S us(b) V

LN -
e

For fermions the negative
sign must be used, so that
the wavefunction goes to
identically zero if the states
a and b are identical.

\ |
vlf\ =y (a)y,(D)

FProbability amplitude that
electron 1 is in state "a“
AND electron 2 1s in state 'b".
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Principio da Exclusdo de Pauli

¢ A fungdo de onda para um subnivel ocupado por DOIS
i elétrons tem que obedecer o principio de Pauli, ou seja,

a incompatibilidade anterior é

resolvida por uma

combinacdo linear entre as fungoes de onda de ambos
os elétrons, uma vez que é impossivel distingui-los.

Required for
bosons

l;f v, (@), (1))+l//.(b)l// (a)

v Required for

Probabuluty amplitude that
both states "a" and "b* are
occupied by electrons 1 and
2 in either order,

fermions.
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Algumas aplicagoes do P. Pauli

Aplicado

Dois férmions nao podem
existir em estados quanticos

a dtomos de energia idénticos

Aplicado
a solidos

Dois elétrons em um
atomo nao podem
numeros quanticos
idénticos. Isso define
a construcao da Tabela
Periddica

Degenerescéncia dos elétrons
governa o colapso de estrelas para
o estagio de ana branca

Aplicado
a estrelas

Dois elétrons em um
solido nao podem
estados de energia
1dénticos. Isso leva ao
conceilto dos niveis de
Fermi na teoria de
bandas dos solidos.

Degenerescéncia dos néutrons
governa o colapso de estrelas
massivas para o estagio de
estrelas de néutrons
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g Quebra de niveis e perturbagoes

B © Como calcular os termos espectroscépicos de uma dada
| configuracdo para estados de uma dnica particula?

@ Listamos os valores possiveis de m, e m, para elétrons

acima dos niveis de energia fechados e vemos como
construir L e S para eles, obedecendo a
indistinguibilidade e o principio de Pauli.
¢ Separar elétrons equivalentes (mesmos n e |) de ndo
equivalentes (n e | diferentes, mas mesmos m, e m,).
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¥ S=1 & a7 2 N
N N
(Triplets) . 3F » 4
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Unperturbed ' Spin - spin ' Residual i Spin-orbit
state correlation electrostatic energy
energy energy

(@)

Figure 9.2a Schematic diagram illustrating the terms of energy levels gener-
ated by a 4pdd configuration in L-S coupling.
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Figure 9.2b Same as a, but for two p electrons. Dashed levels are absent from
the multiplet if the electrons are equivalent (n=n'). (Taken from Leighton, R.,
1959, Principles of Modem Physics, McGraw-Hill, New York.)
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Efeito Zeeman

@ - Quebra dos subniveis devido ao acoplamento de um campo magnético
B externo com o momento angular orbital do e". Na auséncia de B, os
niveis de energia dependem somente do ndmeros quantico principal
(emissdo em um Unico A)

m
Magnetic

h=3 4
2
1 field off.
0
=1 Maagnetic
-2 field on.
m
4
1
- - 4
n=2 n=3 2 Magnetic
1 field off.

0
=1 Magnetic
-2 field on.
m e
1.9’ For a magnetic field of 1 Tesla

; L LT AE=m,kBB =579 x 107° eV

h=2




Efeito Zeeman

—€ e eh
5 L U=—LB=m,—B
<m, 2m ° 2m

oLl orbital —

O deslocamento dos niveis de energia é conhecido como
efeito Zeeman

: B=m,usB Uz= Bohr magneton
Zm | i

Up= - =9.2740154x 10T/ T=5788382x10 eV /T

Magnetic e

AE= Z(L+2S)B = g MM B meracton H,,, ==055S
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Efeito Zeeman “anomalo”

Efeito normal:

| Efeito anomalo: o efeito do spin do elétron aumenta a divisdo dos
M niveis de energia e corrige o valor do momento angular total do
& dtomo, criando um quadro coerente para os demais multipletos.

Magnetic

field off. y
AL =m, el

S B=m ugB = Bohr magneton
LI

Magnetic

field on.

Sodium doublet Zinc sharp triplet

HEEE~-- HEEEEN--
RN WU I S -
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Atomos complexos
(sistemas de muitos elétrons)

Partimos de um conjunto de estados para
uma Unica particula, especificado pelos 4

o i
SpnonE 0021 eV

ndmeros qudnticos: n, |, m, m, S04 = ing

No caso de n particulas, temos: 3Py

u,(1u,(2)...u(n) y

As fungoOes u sdo os orbitais com parte i-:’ .é f

espacial ¥, multiplicados pelo valor do g & 2 e——
L

spin do e-. | .].

Pelo principio da exclusdo de Pauli, dois e-

ndo podem ocupar os mesmos orbitais. 514 X ¥ ae,
n "F
Para e- (férmions), as funcdes de onda sdo

anti-simétricas
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Atomos complexos
(sistemas de muitos elétrons)

Mais possibilidades de combinagdo de érbitas

= Ndmero de transi¢des muito maior 39;*
. ’ . . v Spin-odot 0021 &y ‘
= maior ndmero de linhas espectrais e g
Niveis eletrénicos completos fazem com que o 3pL
elétron do subnivel seguinte seja o
responsavel pelo espectro do elemento. = I
. & =
: E 3
As linhas D do Na, presentes ho espectro de -~ S o
~ . & & o
Fraunhoffer do Sol, sdo muito semelhantes ao £ 2 o .
- ’ ¢ = 0557
(¥8

espectro da série de Lyman. .I.

O dubleto (divisdo) na linha do Na deve-se ao

acoplamento do momento magnético do spin do

e” com o momento magnético do e” em torno do 514 e 3&
ndcleo. Spins alinhados geram uma energia

maior, dai o dubleto.

.
2
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Atomos complexos

¢ Essa divisdo acontece para todos os dtomos
8 para os estados excitados, mas ndo afeta o
estado fundamental.

#l © Acoplamentos:

¥ Momento angular orbital do e- + spin e- (L+S)
| # Spin do ndcleo + spin e- (SN+S)

& © Duas formas de identificagtio do spin do e-

¥ Quebra das linhas devido ao acoplamento L+S
(6ptico), razoavelmente intenso

¥ Inversdo da diregdo do spin (radio), muito fraco
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Atomos complexos

® * No caso do H, existe ainda o acoplamento entre o spin do
| ndcleo e o spin do e, 0 que causa a divisdo da linha de
emissdo do H no estado fundamental (estrutura
hiperfina, vista anteriormente).

* A diferenca de energia causada pelos dois estados de
. spindo e € tfal que, quando a inversdo da orientagdo do
spin do e ocorre, hd a emissdo de um féton de A=21,1 cm

Higher energy Spin
state flip

1420 MHz
A=21cm
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Atomos ionizados

Espectros de atomos neutros e ionizados tem
assinaturas completamente diferentes.

Possibilidade de confusdo dos espectros (HI e HeII)
devido a semelhanca ho movimento eletronico.

E....depende de n e de Q°.

Cada série espectral do H tem uma correspondéncia
no He, com a diferenga A, = A,,/4.

orbita

O espectro de um dtomo ionizado € qualitativamente
similar ao de um atomo neutro com o mesmo nimero
de elétrons, mas com as linhas deslocadas para o UV.

54



Estrutura hiperfina do
atomo de H

Distribuicdo térmica dos
hiveis de energia



k Y5 estrutura hiperfina do espectro
atomico

¥ Causada pela interagdo magnética entre o
momento angular do nicleo e o momento
angular eletronico do dtomo.

| < Expresso pela interagdo F=I+J

¥ I é o momento angular do ndcleoe J € o
momento angular total do atomo
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Efeito de isotopos: diferentes espécies atomicas geram
diferentes espectros (ndcleo de carga Z + massa dos néutrons).
S6 ocorre entre isétopos

Inversdo do estado de spin do e : quebra do subnivel s em
outros dois niveis, causado pela inversdo do estado de spin do e".
Ocorre em um Unico dGtomo e pode ser percebido por transigdes
atomicas especificas, tais que a orientagdo de J=L+S muda,
relativamente a I.

Caso especial: Hidrogénio atomico neutro. A diferenga de
energia entre os estados F=0 e F=1 corresponde a uma
frequéncia de 1420 MHz (A=21,1 cm). Essas transigdes sdo
extremamente raras para um dado dtomo, mas conseguem ser
vistas devido a enorme abunddncia do Hidrogénio neutro no meio
interestelar.
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1812

Hydrogen hyperfine
structure

Nuclear Electron
spin  spin

15.9 x 10 Cev

1 f

1420 MHz
A=21cm

1 '

\F

Higher energy Spin

state flip

1420 MHz
A=21cm
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Modificacoes na Hamiltoniana

Spin-Orbita

) H:H0+H1 Relativistico
~H = H s O+HReI+HD+Hh ‘ Darwin (corre¢ao de campo)
Hiperfino
e \ ] T T
Hgp = (—: —3Le*S
m,C ) R
pé \ Termos de ordem
HRel = - OL2H0~ (1/137)2H0
8m, c’ ]
8
e
H, =mc’
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Modificacoes na Hamiltoniana

. Termo hiperfino: H, . ( ~ 1/2000 H., ou Hy)
— R: vetor posig¢do do e

— I: momento angular do ndcleo

— Sispindo e

— L: momento angular orbital do e

— d: resulta da contribuigdo do campo interno do
préton para H, (termo de contato)

- =

Hys = _2572 2Mb£02n9p{.2£ 4+ 3(1'31)%(55'3) _ I];éS 4+ 877 o §5(R’)}
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Distribuicdo térmica dos niveis

¥ Equilibrio térmico: caso especial em que a populagdo
de um determinado nivel de energia é determinada
somente por T

¢ Em geral, determinagdo muito mais complicada...

¥ No caso de E.T., n « g.exp(-E/kT)
¥ g - degenerescéncia do nivel
¢ E - energia do nivel

¢ k = constante de Boltzmann
2 Nivel “zero": estado fundamental

2 Nivel "i" corresponde a energia E.

61



lf n'NPg 4

m © Supondo que N; € a populagdo do i-ésimo nivel e N € a

populagdo total do dtomo estudado, temos a chamada

lei de Boltzmann: N
N =—geP
1 U gl

i

} * U éaconstante de proporcionalidade, ou fungdo de

parti¢do, obtida pelas condigdo que a populagdo total é
dada pela soma de atomos em todos os subniveis i:

U = 2 gie_ﬁEi

N=3YN,

! * Dai, obtemos:
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A expressdo para a eq. de Boltzmann diverge para
temperaturas finitas, porque g=2J+1 tende a infinito,
enquanto exp(-pE;) tende a uma constante a medida

que E se aproxima do continuo.

Fisicamente se explica a divergéncia porque ndo existe
um gds de dtomos com componentes a uma distdncia
infinita entre si.

O atomo atinge o potencial de ionizagdo efetivo para n
(no. quantico principal) grande, mas finito, tal que

N=Npax

n: agZ "t = N~1/3

max

A
Ny A (_)1/2N—1/6
ag
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Equagdo de Saha

Caso especial da equagdo de Boltzmann, que envolve a
determinagdo da distribuigdo de uma espécie atomica
entre os varios estdgios de ionizagdo.

Para o caso especial entre o estado fundamental e o
primeiro estdgio de ionizagdo, temos uma generalizagdo
da lei de Boltzmann:

o, 41/ 2m
dN; (v) = S exp| - 2L T2
g, kT

dN(v) € o nimero (diferencial) de fons no estado
fundamental com e- livres no intervalo de velocidade
entre v e v+dv. x; € o potencial de ionizagdo

9=9," .9,, sendo que g,=2dxdp/(h/2x)3 e dx=1/N,
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0 A distribui¢do de velocidades do e- € isotrépica e é dada por:

dp,dp,dp;=4am 3vidv

¢ Assim, a generalizagdo da lei de Boltzmann passa a depender da
vel. do e-, e ficamos com:
dN, (v) - 8m’ g
N, h* N,g,

X, +1/2m v’
kT

exp| —

]vzdv

© Para encontrar o valor total de N, intfegramos sobre v, para

encontrar:
NN, 87Tm g (QKT)B/:XI/K:T/OO —a? 2
NO hg 4go e 0

@ Em que x=(m_/2kT)Y2y
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Resolvendo a integral, obtemos:

+ +
Ny Ne _ (QWme/iT)3/2 2&6_”/,@

No h? 9o
* E,sabendoque: v _ s Ni_ &
N U(T) N*  U(T)

* Obtemos a equagdo de Saha

e—XI/K,T

NtN, (27rme/<;T)3/2 2U(T)
N h? U(T)
¥ * Que pode ser facilmente generalizada para quaisquer
dois estdgios sucessivos de ionizagdo.
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Moléculas

Espectros muito mais complexos que os atomicos

Possibilidades de vibracdo e rotagdo criam mais estruturas na
distribui¢do espectral

Energia total depende do movimento eletronico, da distancia entre
os nucleos (vibracdo) e da velocidade da molécula como um todo
(rotagdo).

Ao invés de linhas, pensamos em bandas, cada uma contendo um
conjunto de linhas finas que convergem para o centro da banda.

€

Separagdo entre as bandas individuais: vibragdo

€

Separagdo entre as linhas de cada banda: rotagdo

Separagdo do espectro de moléculas envolvendo diferentes
isotopos € muito mais simples do que usando o espectro atomico!
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Exemplo: a molécula de CN

ARG AYE A

4000 4500 5000 5500 6000

02 (Atmo)

—_—SANry A
(620 A

6500 7000 7500

3000

Cometa C/1999 S4 (Linear )
http://www.astrosurf.org/buil/us/linear
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Azul (antes do impacto)
Vermelho (apds o impacto)

] = LR " quell, TS 8T VIS WOt Lo 48 fin |

3870 ) 3880 3885 3890

Wavelength Angstroms

Deep Impact. http://www.aao.gov.au/local/www/jab/deepimpact/



http://www.aao.gov.au/local/www/jab/deepimpact/
http://www.aao.gov.au/local/www/jab/deepimpact/

CN absorption transitions
in interstellar cloud.

j=3
Excited “
electronic ———— 1=2
state. .
K ' =1
A molécula de CN
olecula ae This
This < s n/transition
transition not expected
expected because
because it I’SQUiI'eS
it starts prior excitation
from the to populate
Cyanogen Molecular Spectrum ground the j=1 level!
Transitions state. =3
ogg;gdn;n Rotational
R-branch interstellar P-branch .o States
Increasing one unit in rotational angular cloud. Decreasing one unit, = associated
momentum upon making the electronic J=1 J=0 J to J-1, i=1  with the
transition. J to J+1. to -J=; f 1o J=1 : N =0 ground
How did molecules electronic
get excited to the state.

=1 level to make
this transition?

386 387 388 /1/‘_

Wavelength A(nm) ga&(::«; nn;
anad nea

The transitions in CN in the near ultraviolet involve electronic, vibrational, and rotational
transitions together. Uhler, H. S, and Patterson, R. A., Astrophys, J. 42, 434 (1915).
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