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Mecanica Quantica
Fenomenos e aplicacoes

mecanica quantica: teoria fisico-matematica que trata da mecanica dos sistemas atdmicos e dos problemas
com ela relacionados, utilizando sé quantidades que podem ser medidas, e que compreende a mecanica
ondulatdria de E. Schrodinger (fisico austriaco, 1887-1961), a mecanica das matrizes de W. Heisenberg (fisico
alemao, 1901-1976), e a mecanica de P. Dirac (fisico inglés, 1902-1984), que é a teoria geral que engloba as
duas primeiras;

http://pt.wikipedia.org/wiki/Introdu%C3%A7%C3%A30 %C3%A0 mec%C3%A2nica qu%C3%A2ntica
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O electrao comporta-se como uma onda

Na experiéncia da dupla fenda o electrao comporta-se como uma onda

39.9 (a) Formation of an interference pattern for elecirons incident on two slits, (b) after 28, 1000, and 10,000 electrons.

(a) Photographic —

2011-2012

Electron interference ®)

_ After 28 After 1000 After 10,000

electrons

Graph shows the depree of exposure of the film, which in any
region is proportional to the oumber of electrons striking that region.

208



José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Mecanica Quantica

De acordo com a Mecanica Quantica (ou Fisica Quantica), o estado instantaneo
de um sistema (ou particula) pode ser completamente descrito através de uma
funcao complexa continua Y(r,t), a fun¢ao de onda do sistema.

Esta funcao de onda Y(r,t) satisfaz a uma equacao diferencial - a equacao de
Schrodinger. Isto quer dizer que a funcao ¥(r,t) varia no tempo de maneira
completamente determinada pela sua forma (valor) no instante anterior, de
modo que o seu comportamento é rigorosamente causal.

Isto é: os estados de um sistema sao representados por funcdes de onda W(r,t),
que contém toda a informacao «observavel» ou «medivel» acerca do sistema.
Todavia, as funcdes de onda em si mesmas nao tém «significado» fisico. Apenas
o moédulo do quadrado da funcdo de onda |¥(rt)|?= W(rt)*W(r,t) tem
significado fisico!
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A funcao de onda e a equacao de Schrodinger

O estado instantaneo de um sistema fisico € completamente descrito por uma
grandeza complexa (funcao de onda), que satisfaz a uma equacao diferencial — a

equacao de Schrodinger.

Equacao de Schrodinger a 3 D:

22 2 2 2
{ h (a 0 0 j+u(x'y,z,t):|Lp(x,y,z,t):ih%W(X,)’,Z,t)

+ +
2m | 0x° o0y® 0z°

Equacao de Schrodinger a 1 D:

AN +U (x) |W(x t):ihiw(x t)
2m 0x° ' ot '
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“Significado” fisico da funcao de onda

{

N\

e

O significado fisico esta associado ao quadrado do modulo da
funcdo de onda |W(rt)|*’=W(rt)"WY(rt), onde W(rt)" é o
complexo conjugado de WY(r,t).

W(r,t)"Y(rt), representa a densidade de probabilidade de o
sistema estar num dado estado na posicao r e no instante t.
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Funcao de onda de uma particula livre com energia E

O que é uma particula livre?
Particula sujeita a um potencial constante: (J(x, y,z,t) = constante

Equacao de Schrodinger a 1 D para uma particula livre

2 \2\14
-h" 'Y . " oY
= 1h——

, 2
2m ox ot
Schrodinger equation for free particle
in one dimension.

Solugﬁo; \_Ij - wavefunction

for electron Using the deBroglie relationship
) 2r _2mp _ v Pe electron
/[ T T momentum
‘P=Acos(7x—wt) A h

Using the Planck relationship
how FE  [FE =electron
(= —

Tl E energy
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Funcao de onda de uma particula livre

\P wavefunction
for electron Usnng the deBroglie relationship
22! _2mp p = electron

= =k
W= Aco _A - [) 1 h momentum

Using the Planck relationship
\ ho E  E =electron

)=—=— ener

| N - particle wave
—my* = E > hv=he

http://hyperphysics.phy- .
astr.gsu.edu/Hbase/quantum/schr2.htmlic1 http://hyperphysics.phy-
2011-2012 astr.gsu.edu/Hbase/quantum/carbconfine.html#c1
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Propriedades da funcao de onda

De forma a poder representar um sistema fisico observavel, a funcao
WY(r,t) deve ser:

i) uma funcao continua, com primeiras derivadas continuas;
ii) deve ser uma solucao da equacao de Schrodinger;

iii) ser normalizavel, o que implica que o valor da funcdao deve tender para
zero a medida que a posicao r tende para infinito. Ter presente que o
espaco e o tempo sao considerados como continuos, isto &, a posicao e o
tempo sao grandezas continuas.

Para os estados estacionarios, estado em que energia nao depende do
tempo, a probabilidade também nao é funcao do tempo e a funcao de
onda pode ser escrita como o produto de duas fun¢des, uma dependente
apenas das coordenadas espaciais e outra dependente do tempo.
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Funcao de onda: significado fisico

O significado fisico esta associado ao quadrado do mdédulo da funcao de onda
|W(r,t)|%=W(r,t)"WY(r,t), onde Y(r,t)" é o complexo conjugado de W(r,t):
W(r,t)*W(r,t), representa a densidade de probabilidade de o sistema estar num
dado estado na posicao r e no instante t.

A probabilidade de o sistema estar num dado estado na regiao entre r e r+dr, no
instante t, é dada por |W(r,t)|*dr. Esta interpretacdo é equivalente a intensidade
de uma onda electromagnética, que é proporcional ao mdodulo do quadrado da
amplitude do campo eléctrico.

Ter presente que a soma das probabilidade de o sistema ocupar todos os estados
possiveis é igual a 1, isto é, [W(r,t)"¥(r,t)dr=1. As funcdes de onda que satisfazem
a relacao anterior dizem-se normalizadas. Se a funcao nao for normalizada, i.e.,
se [Y(r,t)"WY(r,t)dr=C#£1, com C finito, a funcdo fica normalizada se se dividir WY(r,t)
por VC.
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Interpretacao de Copenhague

A Interpretacao de Copenhague, desenvolvida por Niels Bohr e Werner
Heisenberg, pode ser resumida em trés ideias fundamentais:

i) os resultados da mecanica quantica sao indeterministicos;
ii) a Fisica é a ciéncia dos resultados de processos de medida;

iii) o acto de observar provoca o "colapso da funcao de onda", o gque
significa que, embora antes da medicao o estado do sistema permitisse
muitas possibilidades, apenas uma delas é escolhida aleatoriamente pelo
processo de medicao, e a funcao de onda modifica-se instantaneamente
para reflectir essa escolha.

Nota: Ha interpretacdes menos populares, ex., a de Bohm.)

2011-2012 216



José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Estados estacionarios

Para os estados estacionarios, estados em que energia nao
depende do tempo, a probabilidade do sistema estar num
desses estados também nao é funcao do tempo e a funcao
de onda pode ser escrita como o produto de duas fungoes,
uma dependente apenas das coordenadas espaciais e outra

dependente do tempo:
Wx,y,zt)=d(x,y.z)dt) = p(x,y,z)e™™",
comgt)=e™®" e i=4-1

E . representa a energia do estado
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Equacao de Schrddinger independente do tempo

O estado instantaneo de um sistema fisico € completamente descrito por uma
grandeza complexa (funcao de onda), que satisfaz a uma equacao diferencial — a

equacao de Schrodinger:

[ 0" + 0" + o +U(x,y.z,t) W(X,Y,Z,t):ihiw(xfy'z't)
2m | ox?  oy? 022 ot

Se o potencial ndo depender do tempo pode escrever-se:
Wx,y,zt)=@(x,y.z)dft) = d(x,y,z)e™"",

Obtendo-se a equag¢ao de Schrodinger independente do tempo

{hz(az ; azj‘U(x,y,z)}ﬂx,y,Z):E¢(X'>’fz)

o+
2m| ox® 0dy® 0z°
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Questoes filosoficas criadas pela Mecanica Quantica

o acto de observar provoca o "colapso da fungéo - e 1 e
de onda", o que significa que, embora antes da & i Rl
medicGo o estado do sistema permitisse muitas
possibilidades, apenas uma delas é escolhida
aleatoriamente pelo processo de medicdo, e a
funcéo de onda modifica-se instantaneamente
para reflectir essa escolha.

Richard Feynman
http://pt.wikipedia.org/wiki/Richard_Feynman “I think it is safe to say that

nobody understands

. uantum mechanics...”
Quantum mechanical quotes .

http://phys.wordpress.com/2006/06/09/quantum-mechanical-quotes/

“Sera que a Lua esta la quando n3o olhamos para ela?”” ~ %
(Einstein, ~1950).

*Ver Is the moon there when nobody looks? Reality and the quantum theory, N. David ~ &
Mermin, PHYSICS TODAY, APRIL 1985, PAG. 38-47 6 N
“Einstein maintained that quantum metaphysics entails spooky actions at a distance; «
experiments have now shown that what bothered Einstein is not a debatable point but

the observed behaviour of the real world.”

http://www.iafe.uba.ar/e2e/phys230/history/moon.pdf
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Particula numa caixa (poco quantico)

Para uma caixa e uma dimensao (po¢o a 1 D) tem-se:

U(x)=V(x)

Forado poco: U(x)=c0 x<0 e x=L
Dentro do poco: U(x) =0 0<x<lL

2011-2012
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Equacdo de Schrodinger para uma particula numa caixa

Equacao de Schrodinger para uma particula sujeita ao potencial U(x)

U(x) =V(x)

—h® ., 0 £

+U(x) |W(x,t)=ih—W(x,t
2m ox? ()}( )'at( )
[ hz d 2 B
2m dx? U(X)}¢(X) _E¢(X) == | V(x)=0 | Hx)==
B (barrier) | (well) | (barn erL

0 L X

Para uma caixa e uma dimensao (po¢o a 1 D) tem-se:

Forado poco, U(x)=c0 x<0 e x=L, tem-se W(x,t)=0

Dentro do poco, U(x)=0 0<x<lIL,

i d°
2m dx*
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Particula numa caixa (poco quantico)

Equacao de Schrodinger para uma particula sujeita ao potencial U(x)

Para os estados estacionarios, estado em que energia nao depende do tempo, a
densidade de probabilidade também nao é funcao do tempo e a funcao de onda
pode ser escrita como o produto de duas funcdes, uma dependente apenas das
coordenadas espaciais e outra dependente do tempo:

" A" b(x) = Eg(x)

Equacao de Schrodinger independente
do tempo para a regiao dentro do pog¢o 2m dx

Solucao geral:
W(x,t)=g@(x)e " = [A sin(kx) +Bcos (kx)] e E/h
Equacao de Schrodinger independente do tempo para a regiao fora do po¢o “seria”:

72 g2 Solucao geral:

+oo |@(x)=E ¢(x) W(x,t) = ¢(X)e—iEt/h —0
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Particula numa caixa (poco quantico)

Equacao de Schrodinger para uma particula sujeita ao potencial U(x) U(x) =V(x)

Ep

Vo)== | Vix)=0

(barrier) | (well) | (barrier)
>

Forado poco: U(x)=0 x<0 e x=L =¢(x)=0
Dentro do poco:U(x)=0 0<x<lL

vw==  Solucao geral:

0 L

YW(x,t) = g(x)e™ = [A sin(kx) +Bcos(kx)]e"“/h

Solucao particular:

:[Asin(kO) +Bcos(k0)] =0 Ot =B=0

[Asin(kL)+0] =0 [t=kL=nmrcomn=1,2,3,...

P(x =0)=
plx=1)=
= P(x) =

2011-2012

h7l nrt —if(n 2t/2m
Asin(ij Dt:W(x,t):Asin(ije /L) e/2

(Falta normalizar a funcao de onda W(x, t))
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Niveis de energia de uma particula numa caixa

Solucao da equacao de Schrodinger para uma particula sujeita ao potencial
U(x) tipo pogo quantico

nh7Tl —j nrt —ih{n 2 m
LI—’(X,t):Asin(—xje Een :Asin(—xje L) e/2

L L
£ o, (Falta normalizar a fun¢ao de onda)
n = n
2ml*
(h} ® E
(@) ix) WP . s,
n=>5 —— %
p=d -
N N n=4 — 16E,

g Y n=3 e 9F,
" n=2 4E,
| R — A= e F,
* E=0
0 L

Ideias a reter: O numero de estados possiveis é infinito, mas as energias possiveis estao

qguantizadas.
2011-2012
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Niveis de energia de uma particula numa caixa

Shrodinger Equation for
Particle inBox

Lowest slate:

2
Smallerbox g _. = 3D 5
implies 3D Box oML
larger energy

2011-2012 13 aula T, 20 de Outubro de 2010
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Niveis de energia de uma particula numa caixa

2011-2012

Shrodinger Equation for Uncertainty Principle
Particle inBox
Lowest state: DXDU - h
2
A=2L
3= % WA
P32 Ax

T
0.182 nm
First ionization
energy 11.3 eV
1nm= ._o,m_.:
15
1fm=10 m
1 MeV =108 ev
1Gev=10%ev
Units

Ap

2 b WWWWW . |~

ke NN\
&
9h 2
(Show) E min = ey (Show)
(Y

Using the uncertainty principle expression for
minimum confinement energy:

Electron in carbon atom: E ;.= 10.4 eV
Proton in carbon atom:  E ;.= 0.0056 eV
atom
Tye = 5715 yr
Mcioue 2 w® 0= 0016 Mev
- Beta
particle
(electron)

Binding energy 105.29 MeV
or 7.5 MeV per nucleon.

TN
5.8 fm
Electron in carbon nucleus: E

min= 10.2 GeV
Proton in carbon nucleus: E ;.= 5.6 MeV

13 aula T, 20 de Outubro de 2010
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Niveis de energia de uma particula numa caixa

vy

V*Y is the probability
of finding the particle.

Y/ = wavefunction

2m

Assume atomicsize= 0.4nm

1
Nuclear size= ————x 0.dnm
20,000
Using the atomic size as the uncertainty in
position: This shows that Planck’s
constant determines the
relationship between
Ax and Ap and therefore
the energy of confinement.
h -
DEHHH 1.66x10 " kg-m /s
' These are in the
range of observed
Energy to: atomic and nuclear
processes.

Confine electron in atom: 9 4¢V

Confine proton in nucleus:  2.05 MeV

Confine electron in nucleus: 3 77GeV

A

This is about a factor of a thousand above the
observed energies of nuclear processes, indicating
that the electron cannot be confined in the nucleus!

http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/%E2%80%8Chbase/quantum/carbconfine.html#cl

2011-2012
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Niveis de energia de uma particula numa caixa

Confinement in atom

Assume atomic size= 0.4nm = Ax

Ap= %I~ =1.66x10kg-m/s
X
Ap=p ; E=L_
2m
For electron:

= (1.66x10 > kg -m/ s)*

2(9.11x10"" kg)(1.6x107" J [ eV)
E=94¢eV

Confinement in nucleus

1
Nuclear size = ———x 0.4dnm = Ax
20,000
h
Ap=—=331x10"kg-m/s
Ax
For electron:

B (331x10 kg -m [ s)
2(9.11x10 " kg)(1.6x107J [ eV)
E=3.77x10"eV =3.77GeV

E

For proton, divide by m, / m, = 1836
E =2.05x10¢V = 2.05MeV

http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/%E2%80%8Chbase/quantum/carbconfine.html#cl

2011-2012
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The potential energy U is zero in the interval

0 = x =< L and has the constant value L,
everywhere nuts_itl: this interval,

&

%,
%,

;

2011-2012

X

Funcdes de onda num poco finito

()2
{ A
f
. \ ff
/ /}i N \
n= -—Ii—iit-— .i‘—thﬁ.—-e / e
] e——ee e
e
L

Ideias a reter

e Num poco finito a funcdao de onda tem um valor
nao nulo na regidao das barreiras, decaindo para
zero com a distancia ao poco.

e O numero de estados possiveis num po¢o quantico
de profundidade finita é finito.

229



José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Funcoes de onda e niveis de energia num poco finito
PR

(@) $ix) b U * " oml?

onfir um,

Ideias a reter

e O numero de estados de estados possiveis num poc¢o quantico de profundidade finita é finito.
e Num poc¢o quantico finito a funcao de onda espraia-se para dentro das barreiras, o que faz com
gue os valores da energia dos estados discretos possiveis sejam inferiores aos valores previstos

para um poco quantico de profundidade infinita.
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Aplicacao de pocos quanticos: Laser de diodo (LD)
The Nobel Prize in Physics 2000

Wincow

Laszer diode

T * Protective can
Heatsink -

~ Monitor photodiods

1: LD - Laser Diode

diodo laser it

3: PD - Photo Diode

..[..[..]../w3dev.ualg.pt/laser.mov

Ver http://w3.ualg.pt/~jlongras/laser.mov

Wire Bond

Ohmie Centact Gold Pad for Wire Bonding
Metallization

Boftom Contact

When we bring P-type & N-type together a

depletion zone is created around the junction Highly Divergent
This produces a barrier, blocking charge flow. Astigmatic Cutout
Beam

| ©J.C.G. Lesurf Univ. St. Andrews |

http://en.wikipedia.org/wiki/Laser diode
2011-2012
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(a)

Funcao de onda num degrau de potencial

Energy |

E

V(x)

2011-2012

Vo

(b)

e C exp(ikzx)

\//\/ "

Aexp zklx +Bexp

\/ [’

zklx

Copyright © 2003 by W. H. Freeman & Company
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A exp(iklx) +B exp(— iklx)

2011-2012

Funcao de onda num degrau de potencial

(@) =hBIgY Coeficientes de transmissao (T)
V(x) = Vg e de reflexao (R)
V(x)=0 E 1.0
0 X 0.8
I T
~ 06 | I
@ |

W(x) 0.4

(b) R
0.2
/\ /\ wp(— ax)
1 | | |
2 0 1 2 3 4 5
/ 0 ] ] EIV,
Top of step
Copyright © 2003 by W. H. Freeman & Company

Adaptado de Modern Physics, Tipler
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Barreiras de potencial e efeito de tunel

Barreiras de potencial

The wave function is exponential Ui
within the barrier (0 = x = L) ...

0 L
LT ' 3
'I‘.. and ?inuﬂui:!ral outside the barrier.

The function and its dnﬁmﬁvﬁ (slope) are contimuous atx = 0 and
x = L so that the sinusoidal and exponential functions join smoothly.

Numa barreira de potencial finita a funcdao de onda é ndao nula na regiao da barreira, isto é, a

probabilidade de encontrar a particula dentro da barreira é finita. Se a barreira nao for muito alta e

muito larga, a probabilidade de encontrar a particula do outro lado da barreira é diferente de zero.
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Barreiras de potencial e efeito de tunel

Barreiras de potencial

Classically
forbidden
Uo region
E
particle energy

incoming particle
wavefunction :

MM
M

' particle wavefunction
: past the barrier

mcndent

exit
Reduced probability,
but not reduced

energy!

Numa barreira de potencial finita a funcao de onda é nao nula na regidao da barreira, isto é, a
probabilidade de encontrar a particula dentro da barreira é finita. Se a barreira nao for muito alta e
muito larga, a probabilidade de encontrar a particula do outro lado da barreira é diferente de zero.

2011-2012

235



José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Barreiras de potencial e efeito de tunel

(a) Energy 4

Ve Coeficientes de transmissio de uma
E particula através de wuma barreira
rectangular (quadrado da razdo entre a
= amplitude da onda incidente 4 e a onda
0 a X transmitida F)
I Il 1l
(b 2 T
. 2
Fexplikx) F sinh” qa
R T(E)="L =1+
\ a NV  \x Uy Uo
Aexp(ikx)+Bexp(— ikx) expl-ax)+ Dexplox)

Se aa>>1, com a=\/2m(U0 —E)/h2 ;

Uy

T(E)=16£(1-£)e™ = exp(—2\/2m(UO —E)/hza) =exp(-2aa).

2011-2012
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Exemplos de efeito de tunel na natureza

Decaimento alfa

— i 1 =
Nucleos | Ins?de thn ng?laaa {r=R),
| an alpha particle encounters

ur) A a squarc-well potential due
o the strong nuclear force.

E o g s

o

Cutside the nocleus V[r > K),an alpha
particle experiences a 1/r potential due
to electrostatic repulsion.

Tunneling model of
30 alpha emission

2 20}

=

-

o

2 ofl ]

T

Decaimento alfa: Processo de decaimento
radioactivo no qual o nucleo de um atomo
emite uma particula alfa, perdendo massa
atomica igual a um atomo de 4He.

http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/Hbase/Nuclear/alpdet.htmlitcl

Modeling >*Pog,
30r alpha decay

Breaking the barrier
into 5 segments
gives a better
approximation to
the tunnaling

il é’es...m':'efff

N
o
T

Energy (MeV)

mb
o

%

40

Separation of centers (fermis)

2011-2012

1 1 1
BO 20 30 40
Separation of centers (fermis)
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Exemplos de efeito de tunel na natureza

Relogio atomico de NH;

(@) Xt

0

Adaptado de Modern Physics, Tipler

Efeito de tunel optico

1949 - O NIST (naquela época o National
Bureau of Standards, Laboratdrio
Nacional de Padrdoes), EUA, anuncia a
construcao do primeiro relégio atomico
usando moléculas de amonia.

Copyright © 2003 by W. H. Freeman & Company

http://www.sbfl.sbfisica.org.br/eventos/snef/xvi/cd/resumos/T0461-1.pdf

2011-2012

238



José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Dupla barreira de potencial: efeito de tunel ressonante

Poco quantico Barreira

AN VAo
\VAVAV_ I _UaVaVs

Dupla barreira de potencial

\NNAANNANSNS
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Evolucao da funcao de onda numa dupla barreira

|W(x, 1)]?
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Dupla barreira de potencial: efeito de tunel ressonante

Probabilidade transmissao dos electroes

A
1,0 4
2 barreiras I Uy 5
1 barreira E = Th 2
! " 2ml
0,5
v
— > X
-d 0 LL+d
0,0 _|O.L =\ = = >
0, 0,2 0,4 0,6 0,8 E-E_ (eV)
C1

(d=1.4 nm, L=7.0 nm, Uy=1.0 eV)

Para certos valores de energia do electrao incidente, a probabilidade de
atravessar as duas barreiras é 1.
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Aplicacoes do efeito tunel

Scanning Tunneling Microscope

V4 V' 4
Diodo Tunel
@ ® 3
STM Forward
current
| Neqgative
o resistance Conventional
: yregion forward-bias
J I | current
&I Tunneling
i N : . current F _
. ‘Q‘ _.H_ orwar
/' Probe voltage
v 4
g .

RTD: “Resonant Tunnelling Diode”

M GRAPHICS PLOT 323
$A1304 A2.11.98
W {mA) CURSOR . 6500V 33.04mA .
Emissor e e R 'Boqm’“'r'—T——:ll
V 32.83| —_— i, _L_ll_ ; .
- | H | - 1 I |
* | - | —
= - | =
; 3,837 £ o | '
Dupla barreira Ga As ~10 nm 171 x- — —
- AlAs I 'r/ N | | /‘
Colector GaAs Colector | Au ' /,. ~} i \ - —;7/ - .
A e H
Q00 i
GaAs . 0000 VE .3000/div C V) e SR
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Microscopico de varrimento baseado no efeito de tunel

Scanning Tunneling Microscope (STM), 1980s
Este microscopio permite a caracterizacao de
superficies condutoras de electricidade.

Perfil do percurso da ponta
de prova

Ver também “Atomic Force
Microscope”, AFM

O AFM é semelhante ao STM.
Contudo, o AFM permite a

caracterizacao de superficies nao
Cond uto ras. Copynght © 2003 by W. H. Freeman & Cornpany

A corrente de tunel é extremamente sensivel a largura da barreira. Uma variacao de 0,5 nm na largura da barreira
pode provocar uma alteracdo na intensidade de corrente de um factor de 10 000. A medida que a ponta de prova
percorre a amostra, a corrente de tunel é mantida constante usando um sistema de re-alimentac¢ao negativa baseado
em piezoeléctricos que asseguram que a largura da barreira nao varia. Assim, a superficie da amostra pode ser
mapeada através do movimento vertical da ponta de prova.

Resolucao: da ordem do tamanho do atomo.

Piezoelectricidade ou piezelectricidade: electricidade desenvolvida em certos cristais quando se exercem pressdes sobre as suas faces
(de piez- + electricidade); piez(o)- elem. de formacdo de palavras que exprime a ideia de fazer pressdo, comprimir, apertar (do gr. piézein,
«fazer pressao»).
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Oscilador harmonico classico

'k
{D = |-
Y m

W A

X
L.
y M9

Hooke's Law:

= —kx

spring

Embora a energia total de um oscilador harmdénico simples (sem amortecimento) se
mantenha constante, a energia cinética e potencial variam de forma continua

KE=2J

PE=0
Neglecting friction, the energy
will continue to be exchanged
between kinetic and potential,
with their total equal to 2 joules
at all times.

KE=2J
PE=0

KE + PE = 2J

http://pt.wikipedia.org/wiki/Oscilador harm%C3%B4nico
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Oscilador harmonico quantico

Poco quantico quadrado

The potential energy [V ig zero in the interval
0 =< x < Landis infinite everywhere outside Ui(x)

this interval. al D) = % i '

Poc¢o quantico parabdlico

M Fiy

—> 8

U Ut

Equacao de Schrodinger para o oscilador harmoénico quantico

i diy ,
—oziis T il:.x":,!r E
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Oscilador harmoénico quantico

Niveis de energia do oscilador harmdnico quantico

E"=(n+%)ﬁ\/§=(n+%)ﬁm (n=0,1,2,...)

Poc¢o quantico quadrado

Uix)

(b) $

Potential energy ey = 25E,
of form Energy

112

2 KX ? Transition

4\ : e-"‘[ergy /
n: T
: % . n=4 - 16E,

En=(n+-%)ﬁm

s \ : f // =3 OF
n=1 E "= g !
ni)wo:‘;‘ﬁ“:’ n=2 - 4E,

Internuclear separation X

n= ] f— E,
- E=0
2
,‘ﬁ. |,
x=0 represents the equilibrium En - 2 n
separation between the nuclei. 2mL

2011-2012 246



José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Caixa a 3 dimensoes (3D): pontos quanticos

Ponto quantico ideal: U(x,y,z;t)=0 no interior da caixa e infinito no exterior

U=oo {Zln (aiz +aay2 + aaZZ]+U(x,y,z)}LlJ(x,y,z;t) :ih%LIJ(x,y,z;t)
U=0"
Lz l /y
Ly Uma solucdo possivel:

W(xy,z;t) = gx)@Ay)p(z)e™""

B 2

W n: nlon?

com E, ’;+—§+—22
M 2m | L2 Ly
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Pontos quanticos reais

Ponto quantico reais: U(x,y,z;t)=0 no interior da caixa e finito no exterior

Numa primeira aproximacgao pode considerar-se:

U=finito !
i 2 2
oy G hzﬂz ny nz
U;@ En n. n 2 + 2 + 2
L, ||~ x"yz 2m L L L
R L 1% 4
’ Yy
< > http://images.google.pt/images?g=quantum%20dot&oe=utf-
LX 8&rls=org.mozilla:pt-PT:official&client=firefox-a&um=1&ie=UTF-

8&sa=N&hl=pt-PT&tab=wi

Exemplos de implementacgdes praticas

QDs de InP QDs de CdS

U=finito ! .
i Se (seLewmim) \ :"‘ :._.'
o (R g WP e

U=0 “o  FRAER
LZ ,//

P Ly In (@mc)

&> 8 rsuiruR) e
L CdSe Core

X CdSe/ZnS Core-Shell

<+« 2nm —

<+“<—— 5 nm

http://en.wikipedia.org/wiki/Quantum dot
2011-2012
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Propriedades espectroscopicas dos pontos quanticos

Luz ultravioleta

QDs de InP

“— 5$€$m —

http://www.evidenttech.com/quantum-dots-explained/how-quantum-dots-work.html

e "ree-n'J*
-». ’f, ""$;"J'

QDs de CdS

:”'-‘*4"
0

CdSe Core

CdSe/ZnS Core-Shell

Emissao
fluorescente

Alterando o tamanho, a forma, e a composicao dos QDs, as propriedades espectroscopicas dos QDs
alteram-se de forma dramatica.

Excitacao (UV)

Banda de
condugao

hf’:
hf>hf’

ABSCRPTICN (arbitrary unis|

o Bandade

valéncia

http://en.wikipedia.org/wiki/Quantum dot

Dimensoes dos QDs

2.3 » 5.5

Size (nanometers

WA ELER GTH {nm )

© Copyright 2004, Benoit Dubertret

http://www.evidenttech.com/quantum-dots-explained/how-quantum-dots-work.html
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Pontos quanticos reais

Luz ultravioleta

— =

= 4 =

= =

o .

% hf =

S hf' = -

= | o '

2 - = :

S 2z

aos  S00  &00  Fob

fluorescente WA ELER STH (nrm)

QDs de InP

gds-nasa.wmv

Dimensao dos QDs

«— 5am ——— ocancro-e-quantum-dots.wmv

2.3 » 5.5

Size (nanometers

© Copyright 2004, Benoit Dubertret

Alterando o tamanho, a forma, e a composicao dos QDs, as propriedades espectroscopicas dos QDs
alteram-se de forma dramatica.

http://en.wikipedia.org/wiki/Quantum dot http://w3.uaIg.pt/“‘J.Iongras/qu-nasa.wmv
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Aplicacoes de pontos quanticos (“guantum dots”, QDs)

Atom 5mall Dye Ruorescent Colloidal Bacterium Animal ——T2-MP EVITAGS
Molecules Proteins Gold Cell Non-heavy Metal - InP Based, Water Stabilized Quantum Dots

U 5 @ '-L..;.E / iﬁiﬂi ..
FITC |

InGaP Core

InS Shell

GFP PE :
s Functional Lipid Coating
14 1 nm H:lnm 100nm  1pm  10pm 100 pm "
T2 - MP EviTag - InGaP/InS with Lipid .-:.::
gds-nasa.wmv
ocancro-e-quantum-dots.wmv
. Fontes de luz
Qdot
Manocrystal

Alterando o tamanho, a forma, e a composicao dos
QDs, as propriedades espectroscopicas dos QDs
alteram-se de forma dramatica.

http://www.evidenttech.com/quantum-dots-explained/how-
quantum-dots-work.html

http://w3.ualg.pt/~jlongras/ocancro-e-quantum-dots.wmv ) o . p
2011-2012 ttp://w3.ualg.pt/~jlongras/qds-nasa.wmv -
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Aplicacoes de pontos quanticos na Medicina

— Célula

Nanodispositivos

101 1

Nanometers

Molécula de dgua

http://w3.ualg.pt/~jlongras/ocancro-e-quantum-dots.wmv

i AR odispositivos

Biotin Muoleculs

Bin-Compabble Coatings

Coie-Shell Cpating

Gore JQuantum Dot

Artwork by Jeanne Kelly. © 2002

Biorin EviFruos

Glébulo branco

gds-nasa.wmv ocancro-e-quantum-dots.wmv

Luz ultravioleta

Bolha de
QDs

Emissao fluorescente

http://w3.ualg.pt/~jlongras/qds-nasa.wmv

-CH N~
. H

$-CHyCN~—
H
Quantum Dot Dockerin
15-50 A 20A

Bull's-eye. Red quantum dots injected into

a live mouse mark the location of a tumar.

Ver aplicagdes em medicina em: http://www.cancer.gov/cancertopics/understandingcancer/nanodevices
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Quantum Dots Quantum Dots Can
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Nanoparticulas

Sera 0 ouro sempre

“amarelado”? Una nanoparticula (nanopolvo, nanoracimo, o

Gold Building Blocks nanocristal) es una particula microscépica con por lo
s menos una dimension menor que 100 nm. Actualmente
coloriess, 1 A las nanoparticulas son un area de intensa investigacion
?ﬁﬂmﬁc, ® cientifica, debido a una amplia variedad de aplicaciones
<1 nm

potenciales en los campos de biomédicos, opticos, vy

Gold nanoparticles:
3-30 nm, red, metallic,
“transparent”

electronicos. La Iniciativa Nacional de Nanotecnologia

del gobierno de los Estados Unidos ha conducido

cantidades enormes de financiamiento exclusivamente

E;_'gm‘”n“”m”’ para la investigacion de las nanoparticulas.pinche sos
metallic, turbid, : N
crimson to bive joto y punal le usta la BIIID

Imagens de nanoparticulas

Bulk gold film _ http://images.google.pt/images?q=Nanoparticle&oe=utf-
i - |  8&rls=org.mozilla:pt-PT:official&client=firefox-
e a8um=18&ie=UTF-

Figure 1. Goid building blocks, from the 8&ei=ckPTSvfnlYb Aa740zZAg&sa=X&oi=image result grou
atomic to the mesoscopic, and their p&ct=title&resnum=4&ved=0CCcQsAQwAw
changing colors.
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Aplicacoes de nanoparticulas em Medicina
anoshe Nanoshells as Cancer Therapy

Nanoshells

Cancer cells

POOCOODOCE

Healthy cells Healthy cells

Near-infrared light

o QUe
Qe = o L) = LOO]

http://www.abril.com.br/noticias/ciencia-saude/nanoparticula-ouro-pode-ajudar-tratar-doencas-como-cancer-
412027.shtml

Segundo cientistas do Massachusetts Institute of Technology (MIT), o sistema torna possivel liberar uma quantidade determinada de
remédios em partes especificas do corpo durante intervalos controlados. Em reportagem, a BBC afirma que a tecnologia funciona
porgue as nanoparticulas desenvolvidas pelo MIT se dissolvem quando expostas a diferentes niveis de luz infravermelha. Com isso,
os cientistas poderiam fazer com que as particulas carregassem remédios e liberassem a droga no corpo humano de forma
controlada. A pesquisa foi publicada na revista cientifica ACS Nano. Uma das vantagens de se levar remédios directamente a lugares
especificos do corpo é que isso permite que drogas relativamente mais toxicas e eficientes sejam usadas com menos risco de danos
colaterais a outros 6rgaos do corpo. No caso do cancer, os remédios poderiam ser aplicados directamente em tumores, evitando
alguns dos efeitos colaterais de terapias tradicionais, como a quimioterapia. Algumas nanoparticulas de ouro chegam a ter apenas
um nandmetro, que equivale a um bilionésimo de um metro. Quando elas chegam ao local do corpo onde o remédio deve agir, o
corpo é exposto a luz infravermelha, que penetra a pele. A alta temperatura dissolve a nanoparticula, que libera a droga do seu
interior.

ocancro-e-quantum-dots.wmv http://w3.ualg.pt/~jlongras/qds-nasa.wmv
Ver aplicacbes em medicina em: http://www.cancer.gov/cancertopics/understandingcancer/nanodevices
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Nanoparticulas

E tudo uma questio de superficie: Compare a drea de uma esfera de ferro com
1 kg de massa com a area total do numero de esferas de ferro de raio 1 nm cuja
massa total perfaz 1 kg de Fe. (380 000 m?.)

<
[
\

=

http://www.abril.com.br/noticias/ciencia-saude/nanoparticula-ouro-pode-ajudar-tratar-doencas-
como-cancer-412027.shtml

Nanocristais poderao revolucionar energia solar
http://www.inovacaotecnologica.com.br/noticias/noticia.php?artigo=010115060207

As inimaginaveis potencialidades da Nanotecnologia, Mundus 2006 Numero 10.
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Ethane +
Chloride +
Hydrogen

Trichlorethylene

S = 41R*
S_3
V R

Nanoparticulas

Nanoparticula de ferro como despoluente de agua

Injection of Iron

J{_@ Nanoparticles

g,

Dechlorination of Drga.mﬁ !1;..
Selvent ¢.g., CCL, C,Cl) ~ 59°

(e.g., Lindane, DDT)

" Immobilizaiion of

Metals (e.z., Ph, Cr, As)

http://images.google.pt/images?q=Nanoparticle&oe=utf-8&rls=org.mozilla:pt-PT:official &client=firefox-

a&um=1&ie=UTF-

8&ei=ckPTSvfnl)Yb Aa740zZAg&sa=X&oi=image result group&ct=title&resnum=4&ved=0CCcQsAQwWAw
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http://nanoinformatic.orq/

Nano Informatica em Bt
DiSCUSSéO na Uniéo .::‘.:‘:-':.-.:.;-:'-:.‘.:l;:':: ... .‘.:.‘..',:-,3-.-...-‘:.;'; ::.:-.'- f :::: Pt ‘ -"...‘\.o‘.
Europei ' ~
uropeia As Hiimaginaveis potencialidades da Nanotecnologia, Mundus 2006.
http://w3.ualg.pt/%7Ejlongras/Entrevista-Mundus.pdf
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The Scale of Things - Nanometers and More
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Nanotecnologia e a Medicina

Nanodevices Are
Small Enough to Enter Cells

Nanode yi.ce'_s

molecule

Nanodevices .

Water White
blood cell

Nanodevices Can Improve Sensitivity

Nomal cells

2011-2012

Nanodevices
could potentially
enter cells

Precancerous cells and determine

which cells are
cancerous or
precancerous.

Precancerous cells

Nanodevices Can Improve Cancer
Detection and Diagnosis

Nanotechnology Imaging Physical Exam,

Symptoms
—

Nanodevices Can
Preserve Patients’ Samples

Traditional Tests
Cells from patient

Nanotechnology Tests Cells preserved
Cells from patient  Active state preserved

-

Additional tests

\\

Cells altered
Active state lost

As inimaginaveis potencialidades da Nanotecnologia, Mundus 2006.



Nanotecnologia e a Medicina

Nanotechnology Plays by Different Rules Nanodevices as a Link Between
Detection, Diagnosis, and Treatment
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Estrutura atdmica segundo a Mecanica Quantica
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H ©
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K OfCa
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1 Log scale

2011-2012

3

Elementos

Discovery Year

1669 1999
s 5w sk
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(& dSi O|F 5 o @
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© 49 de 92 elementos naturais foram descobertos no século XIX!
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Atomo de hidrogénio segundo a Mecanica Quantica

2011-2012

[ ¥ Y
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2 7. 'y
2m | ox= dy°  0dz"

+U(x,y,2)¥Y(x,y,2) = E¥Y(x,V,2

V(r,0,0) = R(r)P(O)F(@) —mp ‘V(r.0,0)=R(r)P(0)F(¢)
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Atomo de hidrogénio segundo a Mecanica Quantica

W (r,0,0) = R(r)P(0)F(§) mmp ‘¥(r.0.9)= 532333
\ e E

_u_,_:n_nm_ orbital magnetic
quantum quantum quantum
number number number

Fh s.u. N\a Nt - ﬁ-\h\. Qi:{rﬁ:
Rdr| dr m
4
. =—me 1 =13.6eV
— f = SW., - = ,_m. n=1,23,..
8e h” n” n’

m_sthzmmHH_...m.mmsm --c, =—> P6) Y (=023

-

1 d°F
F do~
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Quantizacao da energia

[\ ¥(r.6.9) = R(r)P(O)F(#)

| Y N { m

, r
f ' . r i
: principal orbital magnetic

The th herical
co:rdirrrz?e:pa;r::sociated quantum quantum quantum
with the th tial
pwsad-begar iy number number number
R(r) = Principal quantum number n
/

P(%) — Orbital guantum number
F(¢p) - Magnetic quantum number

Quantizac¢ao da energia

—me® 1 =13.6eV
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Quantizacao do momento angular orbital

Quantizacao do momento angular orbital (L=r mv sin0)

¢ = angular momentum quantum number

[, = .;.,“," {(f + l) h f=0,1,2,..n-1

Os valores da componente de L numa dada direccao, e.g., componente z,

também estao quantizados:
9 L = m, h

Z NUmero quantico magnético:
m,=—L,—L+],..+{
Electron, charge —e,
at coordinates (r,8,4)

MNucleus,
charge +e,
at the origin

il

X
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Numeros quanticos n, e m,

Quantizacao da energia Quantiza¢cdo do momento angular orbital
4 - )
-me” 1 =13.6eV L=r mv sinB): YT, -
p m e L T30 23 ! b L=.J0(+1) h
8 h™ n° n ‘ |

¢ = angular momentum quantum number

, a , . =012, ..n-1
Numero quantico magnético: os valores da :

componente de L numa dada direccao, e.g.,

componente z, estdao quantizados: L = m, fi m,= V=L +1,...+/

“~

Table 41.1 Quantum States of the Hydrogen Atom

n I l____ ey ____Spactmupicﬂm___.ﬁhd]

1 0 0 1s K

2 0 0 25 } L

2 1 -1,0.1 2p

3 0 0 35

3 1 ~1,0,1 Ip M

3 2 -2, —1,0,1,2 3d

4 0 0 45 N

and 8o on o TS =0

. . principal”  pi (= For example, if n=2,{ =1,

Notacdo espectroscopica . diffuse” di f=2 d

_ , the state is designated 2p
2011-2012 "fundamental” f: [ = °

......................
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NUmeros quanticos

Os numeros quanticos caracterizam os estados e as energias dos atomos e sao de
enorme relevancia quando se trata de descrever a distribuicao dos electroes nos

atomos.

O numero quantico principal » pode tomar como valor qualquer nimero inteiro
positivo. Como o proprio nome o sugere, este numero quantico ¢ o mais importante,
pois o seu valor define a energia do atomo de hidrogénio (ou de qualquer outro

atomo mono-electronico de carga nuclear Z) por meio da equagao:

E =-E Z*/n*.
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NUmeros quanticos

O numero quantico de momento angular, ou azimutal, /, caracteriza a forma das
orbitais. Como o proprio nome indica, o valor de / define o momento angular do
electrao, sendo que o aumento do seu valor implica o aumento correspondente do
valor do momento angular. Deste modo, a energia cinética do electrao é associada ao
movimento angular e esta dependente da energia total do electrao, pelo que é natural
que os valores permitidos de / estejam associados ao numero quantico principal.

Para um dado valor de 7, / pode ter como valores possivels os numeros inteiros de 0

a(n—1).

O numero quantico magnético, /s, especifica a orientacio permitida para uma
nuvem electrénica no espaco, sendo que o numero de orientacoes permitidas esta
directamente relacionado a forma da nuvem (designada pelo valor de /). Dessa
forma, este nimero quantico pode assumir valores inteiros de -/, passando por zero,

até +/..
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Distribuicao de probabilidade dos electroes

Atomo de hidrogénio WP o2 |

o _

T\w\de:l

Probabilidade de encontrar o electrao

na regiao entre r € r +dr:

P(r)dr = ‘LIJ‘Z dV = ‘LIJ‘Z Armr*dr
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Raio de Bohr

[P
+00 .
2 ]
[|¥[ av =1 N,
Valor médio da distancia do electrdo ao nucleo no atomo i
de hidrogénio no estado fundamental ' |
To n=1 e (=0
2 lhwl? 2 _
<r>: ‘LIJ‘ “-IJ‘ 41t | rdr = a,
0 06|
0.5
0.4
(3}
£ h2 0.2
Raio de Bohr:a, =—— ~ 52,9 pm 0.1
TTm e 0
. m,m,, _ ~ _ .
Massa reduzida: m_= , m, = massa do electrdo, m, = massa do nucleo
m,+m,
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Distribuicao de probabilidade dos electroes

nleKO n=2 e (=0 n=2 e (=1 n=2 e /=1

¢ D .

25, m; =
Z Z Z
(o]0 ) - -
Jgbo
3p,m=*1 I, my=*x1 3d,my=*
n=3 e (=1 n=3 e (=1 n=3 e (=2 n=3 e (=2 n=3 e (=2
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Regras de seleccdo para as transicoes atémicas

Segundo a Mecanica Quantica um fotdao tem um momento angular intrinseco
(ou “spin”) igual a h (e, portanto, nuUmero quantico de spin igual a 1). Por isso, do
ponto de vista quantico a emissao de um fotao é sempre acompanhada pela
variacao de uma unidade no valor do numero quantico do momento angular. O
numero quantico magnético pode nao variar ou variar de uma unidade.

Solid lines: allowed transitions my
Dashed lines: forbidden transitions - -2
AE. 1
AFE
3d AE ﬂ_l
Af ==x1 (not zero) ﬂE:l; g
Am, =0,%1 =2
E; —Eg
my
I,Ii' v . P 0
b -1
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Regras de seleccao para as transicoes atomicas

Em geral, nos fendmenos espectrais nao se observam todas as transi¢coes possiveis
entre os diferentes pares de niveis de energia. Algumas transicoes sao “proibidas”
(i.e., sdo muito pouco provaveis), enquanto outras sao “permitidas”. As regras de
seleccao para as transicoes atomicas do tipo eléctrico dipolo impoe que nas
transicoes o numero quantico / apenas pode variar de uma unidade, e o numero
quantico magnético pode tomar os valores 0 ou *1. (O campo eléctrico oscilante

associado as transicoes assemelha-se a um dipolo eléctrico oscilante)

Porque ¢ que / tem de variar de uma unidade?
Segundo a Mecanica Quantica um fotdo tem um momento angular intrinseco (ou

“spin”) 1gual a / (e, portanto, nimero quantico de spinigual a 1).

A lei da conservacao do momento angular exige que a emissao de um fotao tenha
como consequéncia que o momento angular do atomo varte de uma unidade. Se o
numero quantico de momento angular varia de uma unidade, o nimero quantico

magnético pode nao variar ou variar +1,
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Efeito Zeeman

O efeito Zeeman, descoberto em 1896, € o desdobramento de algumas riscas
espectrais de um espectro em resposta a aplicacdao de um campo magnético

B a amostra. Este efeito confirma a quantizagdao do momento angular.

Revisdoes: Momento magnético

ﬁ:ﬁ-» p=ﬁ.’..

Energia potencial

U=p-B

Se 0 campo magnético for segundo z

e
U= _.lu':B _>-F'-T.'= _En_;‘["l-» e =

Energia de interac¢ao

et
= —pB=m, B

e
2m

efi

L.z e -ml_z_ﬂi

(m=0,%1,%2,___, *I)

(orbital magnetic interaction energy)

Mo
B-field

With
Bfield

\i/

When an excited gas 1s placed in a magnetic
field, the interaction of orbital magnetic
moments with the field splts individuoal
spectral lines of the gas into sets of three lines.

41.10 Splitting of the energy levels of a d
state (I = 2) cansed by an external mag-
netic field, assuming only an orbital mag-
netic moment.

E AE
4 258
1ppB
B — 0
B=ﬂi e
e
I
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Spin do electrao e numero quantico de spin

Spin é a designacdao do momento cinético intrinseco do electrao e de outras

particulas. O spin nao

é devido ao facto de a particula estar a descrever

qualquer drbita. E uma propriedade quantica que caracteriza as possiveis

orientacdes que partic

ulas sub-atdmicas, como protoes, electrdoes, neutroes,

alguns nucleos atdmicos, etc., tém quando estao numa regiao onde existe um

campo magnético.

&

Inhomogeneous
magnetic field

'
rg.l_a

F’hotogm\

plate

2011-2012

Field Spin can take
Zerofield on only two orientations
pattern @ Classical expectation
<> Experimental result After Beiser
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Spin do electrao e numero quantico de spin

O spin ndao possui uma interpretacao classica, ou
Oven seja, € um fendmeno estritamente quantico.
Embora o termo tenha surgido considerando que
os electroes tinham movimento de rotacao, e
por isso produziriam um campo magnético, da

v mesma forma que uma volta (espira) de fio
rrocasonN e ; St i M"B” percorrido por uma corrente eléctrica produz um

campo magnético (ver Oersted).

Beam of
silver

Inhomogeneous
magnetic field

Esta descricao nao é adequada para os neutrdes, gque nao possuem carga
eléctrica, nem explica valores de spin para certos nucleos atdmicos como 7/2
(neste caso, 23°U). Assim, o termo spin é encarado como um quarto numero
quantico, que é necessario para caracterizar os estados possiveis de um sistema,

como os niveis de energia no atomo.

—

Momento angular de spin do electrao, S : S =+/s(s +1)A,

onde s representa o nimero quantico de spin. Para o electrdo s =+,

S=\s(s+Dh = \/%h A componente de S segundoz: §_ =mh=sh=%h.

L
2
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Fermides e Bosdes. Acoplamento Spin - orbita

Fermiao s. m. (fig.) nome dado a particulas que obedecem a estatistica de
Fermi-Dirac (E. Fermi, fisico italiano, 1901-1954; P. Dirac, fisico inglés, 1902-
1984) e cujo spin é semi-inteiro (electrao, protao, positrao, neutrao, neutrino,
nucleos de nimero de massa impar). (De férmio + -30)

Bosao s. m. (fis.) nome dado a particulas que obedecem a estatistica de Bose-
Einstein e cujo spin é ou nulo ou um numero inteiro (fotdes, mesdes p, nucleos
de numero de massa par, particulas alfa). (De S. Bose, fisico indiano, 1894-1974)

Pelo facto de ter spin semi-inteiro o electrao &€ um fermiao.
O fotao tem spin inteiro e pertence ao grupo dos bosoes.

Interac¢ao entre os momentos angulares orbital e de spin
Momento angular orbital L:L=, [I(I +1)h; componente de L segundoz: L_=mh

—

Momento angular de spin do electrdo, S : nimero quantico de spin: s =+

Momento angular total J:J=j(j+Dh; j= ‘l i%‘
Energia de interaccdo (acoplamento spin-6rbita): U = yJ 5
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Principio de exclusao de Pauli

O principio de exclusao de Pauli € uma lei da Mecanica Quantica proposta por

Wolfgang Pauli em 1925. Esta lei estabelece que dois férmides idénticos nao

podem ocupar o mesmo estado quantico simultaneamente. Uma forma mais

rigorosa de enunciar este principio é dizer que a funcao de onda total de um

sistema composto por dois fermides idénticos deve ser anti-simétrica. Aplicado a

um atomo, significa que dois electroes nao podem ter os mesmos quatro

numeros quanticos, isto é, se n, , e m sao os mesmos, m, tém que ser

diferentes, e, portanto, os dois electroes tém que ter spins opostos.
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Principio de exclusao de Pauli e a tabela periddica

Table 81.2 Quantum States of Electrons in the First Four Shells
m_ Spectroscopic Notation ~ Number of States  Shell
0 2 K
[} 2
—1,01 6 } 8 E
2
6 18 M

0
=101

111}
2
6

~2,-1,0,1,2
0
-1,0,1
~2,-1,0,1,2
-3,-2,-1,0,1,2,3

2
10 3 N

14
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WN =N~ ~S S -
SESTEPEYEYRY

Table 41.3 Ground-State Electron Configurations

Atomie
Element Symbal Number (Z) Electron Configuration

A QR
» (:/ L#‘"i‘: Jd0

1 18
Helium 1s*

it

Ly v Prof. MARCELD POLACHINI BN OB W | Me

* De aeosddo com a dltima deliberagio da Comissio de Massas Atomicas e Abundincias Isotépicas da IUPAC, durante a 40 Reunido Geral da TUPAC em Beelin, Alemanha idgosto de 1069 |

i 5252p*35¥3p%4s3d"°
mr ﬁ },m%mgﬁ%yw http://fisica-com-quimica.blogspot.com/2008/04/friedrich-hund.html
Zine 30 1525 2p35 734573410
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Regra de Hund

A regra de Hund, formulada em 1927 pelo fisico Friedrich Hund estabelece que:
"Os electrdes sao distribuidos isoladamente e com o mesmo spin." "Os electroes
sao emparelhados com spins contrarios." Ou seja, durante o preenchimento das
orbitais de um mesmo nivel energético, deve-se colocar em primeiro lugar em
todas elas um so electrao, todos com o mesmo spin, antes de se proceder a
lotacdo completa dessas orbitais. Os proximos electroes a serem colocados

deverao apresentar spins anti-paralelos em relacao aos ja presentes.
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Atomos poli-electrdnicos e efeito de blindagem

Até agora a nossa analise incidiu sobre atomo hidrogendides, i.e., atomos (ides)

com apenas um electrao. Em geral, um atomo no seu estado “normal” é
electricamente neutro possuindo Z electrdes e Z protdes. Z designa-se o numero
atomico do elemento. A carga total do atomo é zero porque os neutrdes, outro

constituinte do nucleo atdmico, nao tem carga eléctrica.

A aplicacao da equacao de Schrodinger a atomos com mais do que um electrao é
um problema complexo, cuja complexidade aumenta rapidamente com Z, uma vez
que os electrdes para além de interagirem com o nucleo interagem com os outros
electroes. O potencial e a funcao de onda passam a ser funcao de 3Z coordenadas
e a equacao contém segundas derivadas de todas elas. A complexidade
matematica é tal que mesmo para o hélio neutro nao se consegue resolver o

problema de forma exacta.
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Atomos poli-electrdnicos e efeito de blindagem

Para facilitar a compreensao qualitativa das caracteristicas do atomos poli-
electronicos usam aproximacdes que ignoram as interaccoes entre todos os
electroes. Nestas condicoes a funcao de onda de cada electrao é semelhante a do
electrao no atomo de hidrogénio, sendo especificada pelos quatro numero
quanticos (n, [, m, m.), e a carga nuclear é Ze em vez de e.

Esta aproximacdo requer a substituicdo do termo e? na expressao da funcdo de
onda e da energia pelo termo Ze?. Em particular a expressdo da energia toma
forma (e* passa a Z%e?):

1 mZ%* 72
- (4’111‘“)2 Eﬂ%_z = —'HE(IE.E-EN) (#41.25)

Convém referir qgue em geral o valor da energia de um dado nivel (orbital) depende
dos numeros quanticos n e /. Para além disso, alguns dos electroes mais exteriores
“nunca” penetram nas regides mais interiores do atomo. Para estes electroes, o
atomo comporta-se como se tivesse uma carga nuclear efectiva Z_4e. Este efeito
designa-se por efeito de blindagem.

E =

Para o sadio, por exemplo, Z_=1. Para mais detalhes ver manual recomendado.

José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)
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Atomos poli-electrdnicos e efeito de blindagem

Em geral o valor da energia de um dado nivel (orbital) depende dos numeros
qguanticos n e [. Para além disso, alguns dos electroes mais exteriores “nunca”
penetram nas regidoes mais interiores do atomo. Para estes electroes, o atomo
comporta-se como se tivesse uma carga nuclear efectiva Z «e. Este efeito designa-
se por efeito de blindagem, e pode ser explicado da seguinte forma.

A carga do nucleo do atomo por ser positiva "puxa" (atrai) os electrdoes para perto
de si. Tendo em vista que existem varias camadas de electrées rodeando o nucleo,
os electroes na camada mais distante do nucleo sentem menos a intensidade
desse(a) "puxao" (atraccao), porque os electroes mais proximos do nucleo blindam
a carga do nucleo (como se fosse um escudo) e assim os electroes nas camadas
mais distantes do nucleo nao sentem a mesma atraccao nucleo-electrao que os
electroes mais proximos do nucleo.

Para estes electroes mais exteriores, os valores da energia do atomo sao dados, de
forma aproximada, pela expressdo da energia do atomo de hidrogénio com e?
substituido por Z qe?%: 2

=2 (13.6eV)  (energy levels with screening)  (4127)

Para o sodio, por exemplo, Z=1. Para mais detalhes ver manual recomendado.
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Espectros moleculares

Molécula s. f. (quim.) espécie quimica, electricamente neutra, formada por um ou
mais atomos, sempre em numero limitado, de um elemento ou elementos
diferentes e que € a menor porcao dessa espécie capaz de participar em reacgoes
quimicas. (Do lat. escol. molecula-, dim. de moles, -is, «massa»)
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Espectros moleculares

Uma molécula é uma entidade electricamente neutra que, em geral, possui mais
do que um atomo. Um antigo conceito diz que a molécula é a menor parte de
uma substancia que mantém suas caracteristicas de composicao e propriedades
quimicas, entretanto tem-se conhecimento actualmente que as propriedades
quimicas de uma substancia nao sao determinadas por uma molécula isolada,
mas por um conjunto minimo destas.

A energia de uma molécula pode ter as seguintes componentes: energia
potencial, energias cinéticas de translacao e de rotagao, e energias potenciais e
cinética de vibracao.

Nos atomos, as transicoes electronicas correspondem a valores de energia bem
definidos, enquanto que nas moléculas, embora a energia esteja também
guantizada, verificam-se bandas de frequéncias proximas e nao tao separadas
como O gue acontece nos espectros atomicos. Por essa razao, as moléculas
apresentam espectros de bandas e nao espectros de riscas.
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Espectros moleculares

O processo de emissao de radiacdes nas moléculas pode resultar de:
Incandescéncia: quando moléculas excitadas por accao do calor emitem radiagdes ao
sofrerem desexcitacao, como é o caso da combustao de hidrocarbonetos, como o
propano e o butano.

Luminiscéncia: quando moléculas excitadas por ac¢ao de radiacdbes UV emitem
radiacoes visiveis.

Fluorescéncia: quando certas moléculas, que revestem os tubos interiores de certas
lampadas, excitadas por ac¢ao de luz UV, emitem de imediato radiacdes visiveis ao
voltarem ao estado fundamental. A energia absorvida pelas moléculas, e que nao é
emitida sob a forma de radiacao visivel, é libertada sob a forma de calor, por
exemplo.

Fosforescéncia: quando moléculas excitadas por ac¢cao de radiacdes UV ficam nesse
estado durante um certo intervalo de tempo, que pode demorar minutos ou horas, e
sO depois emitem radiacoes visiveis.

Quimioluminiscéncia: quando, numa reac¢ao quimica, se forma um produto num
estado excitado que, ao passar ao estado fundamental, emite luz visivel.

2011-2012 http://profs.ccems.pt/PauloPortugal/CHYMICA/EspectrosMolec.htm 289




José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Espectros moleculares

Energia

Estado electronico excitado

\_\\

#

——= Estados rotacionais

Estado electronico
fundamental

LY . = i
— Estados vibracionais
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b

r

|Uve

visivel

180-400 nm 400-800 nm

Transicdes electronicas

O mesmo estado electrénico da molécula pode ter associados
varios estados energéticos relativos a vibracao e a rotacao. No
entanto, a diferenca de energia entre estados sucessivos de
rotacdo ou de vibracao é muito inferior a diferenca de energia
entre estados electrénicos sucessivos.

Se as moléculas sao sujeitas a
radiacao incidente na zona das
microondas, apenas sao afectados
estados rotacionais. Se a gama de
comprimentos de onda se situa
no infravermelho, sdo afectados
sobretudo estados vibraccionais.

oes uibraciu@

—

'

@siq

:

Transicdes rotacionais

.

| Infravermelho ' Microondas

2500-15 000 nm 10°-10" nm (0,1-1 cm)
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Niveis de energia rotacional

42.4 A diatomic molecule modeled as
two point masses #t, and m, separated by a
distance ry. The distances of the masses
from the center of mass are r; and rs,
wherer, + r, = .

s = = T
&
I
3 o~ .

’ r

.;' T rﬂ

: ' g : i"l %E l"z Q h

i cm ! e
i . F ;:

Como o momento angular
esta quantizado:

L =Il(l+Dr*, 1=0,1,2,..
Niveis de energia rotacional

712
E,, =1 +I)E

— 2 -1 — -1 -1
I=mr,,comm =m +m,

A diferenga de energia entre niveis rotacionais é da ordem de alguns meV. Para a molécula de CO, obtém-se para
os dois primeiros niveis uma diferenca de ~0.5 meV, entre 0 22 e 0 32, é ~0.96 meV.

Nota: A conservacdao do momento angular exige que nas transi¢oes radiativas permitidas o numero quantico

orbital so pode variar de uma unidade.
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Niveis de energia vibracional

42.6 A diatomic molecule modeled as Oscilador harmoénico quantico
two point masses m, and m, connected by
a spring with force constant k. 1 1 k'
E,=E =|n+— |hw=|n+—|h |—
o 2 2 .
Separacdo entre niveis de energia:
k '

AE=FE . -FE =hw=h |—
m

r

42.7 The ground level and first three ) ]
excited vibrational levels for a diatomic A diferenca de energia
molecule, assuming small oscillations. The  entre niveis é da ordem

v levels are equally spaced, with spacing de décimas de eV. Para a
| r _ AE = fiw. molécula de monédxido
| < ry U decreases with E -
| increasing separation r, A de carbono a separagao
|force is repulsive. ; entre niveis de energia
- rg: U decreases with 3fiw - m=3 vibracional é ~0.2690 eV.
I decrearing separation r; 5
I force is attractive. 7w = 2 , .

! \\ Qual é o comprimento

R 13 r 2w e 1= 1 de onda da radiacao
| fos
! ] electromagnética com

- I ) ho ———n=10 essa energia?

o= \ U(r):%klr n - -
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Niveis de energias vibracional e rotacional

h2
E,=l(l+)—+|n+
21
E
A 5
4
2
n=2 l-ﬂl
o 5
y
Y | & :
y '
Y w2 j
n=1 I=0
5
4
3
2 4
n=0 =0
Ground level
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1 X Para cada valor de n, existem varios
Ejh —  valores de [, formando um conjunto
m, de niveis pouco espacgados.

421.8 Energy-level diagram for vibrational
and rotational energy levels of a diatomic
molecule. For each vibrational level (n)
there is a series of more closely spaced
rotational levels (). Several transitions
corresponding to a single band in a band
spectrum are shown. These transitions
obey the selection rule Al = *1.

As an illustration of these selection rules, Fig. 42.8 shows that a molecule in

the n = 2, I = 4 level can emit a photon and drop into the m = 1, I = 3 level
(An=—1,Al=+1) orthen = 1, I = 3 level (An = —1,Al = —1), but is
forbidden from making a An = —1, Al = 0 transition into the n = 1, [ = 4
level.
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O dioxido de carbono, o metano e o aguecimento global.

O efeito estufa (portugués brasileiro) ou efeito de estufa (portugués europeu)é
um processo que ocorre quando uma parte da radiacao solar reflectida pela
superficie terrestre é absorvida por determinados gases presentes na atmosfera.
Como consequéncia disso, o calor fica retido, ndao sendo libertado para o espaco.
O efeito estufa dentro de uma determinada faixa é de vital importancia pois, sem
ele, a vida como a conhecemos nao poderia existir.

O que se pode tornar catastrofico € a ocorréncia de um agravamento do efeito
estufa que destabilize o equilibrio energético no planeta e origine um fendmeno
conhecido como aquecimento global.

O IPCC (Painel Intergovernamental para as Mudancas Climaticas, estabelecido
pelas Organizacao das Nacoes Unidas e pela Organizacao Meteoroldgica Mundial
em 1988) no seu relatério mais recente[l] diz que a maior parte deste
aquecimento, observado durante os Uultimos 50 anos, se deve muito
provavelmente a um aumento dos gases do efeito estufa.

http://pt.wikipedia.org/wiki/Efeito estufa

Bolhas de metano: uma bomba-reldgio prestes a explodir
http://suprememastertv.com/pt/bbs/board.php?bo table=sos pt&wr id=14&goto url=&sca=sos 1&url=
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Classificacao dos Materiais

- materiais moleculares
- sélidos cristalinos

- ionicos

- covalentes

- metais

- semicondutores
- sélidos poli-cristalinos
- s6lidos amorfos
- vidros e ceramicas
- materiais organicos
- cristais liquidos
- polimeros

- novos materiais e filmes finos — nanotecnologia

2011-2012

297



José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Principais Propriedades Macroscoépicas da Matéria

- propriedades mecanicas: estdao nesta categoria a dureza, a coesao e a maleabilidade de sélidos e a viscosidade de
liquidos. Por exemplo, as duas formas alotropicas do carbono, diamante e grafite, sao muito diferentes em
dureza.

- propriedades térmicas: caiem nesta categoria a condutibilidade calorifica, a dilatacdo e as temperaturas de
mudanca de estado fisico. No que respeita a esta ultima, os pontos de fusdao de sélidos e os pontos de ebulicao de
liquidos sao muito importantes na caracterizacao de substancias e seu grau de pureza.

- propriedades dpticas: entre estas contam-se a cor, o brilho, o indice de refrac¢ao e o coeficiente de absorcao.

- propriedades eléctricas: a condutibilidade eléctrica é a propriedade eléctrica por exceléncia.

- propriedades magnéticas: entre estas conta-se o ferromagnetismo exibido por alguns metais, designadamente o
ferro, o cobalto e o niquel. Estes metais adquirem uma elevada magnetizacdo quando actuados por um campo

magnético e mantém-na na auséncia desse campo.
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Liquidos e solidos: ordem de curto e longo alcance

Certos autores consideram o vidro um solido amorfo, ou seja, sem estrutura cristalina, porém, o vidro apresenta
caracteristicas de um liquido em sua ordenacao atdmica, mesmo em temperatura ambiente, ou seja, quando tem a
aparéncia de sdlido, por se tratar de uma substancia de alta viscosidade (1040 Pa-s a 20 °C). O vidro comum se
obtém por fusdao em torno de 1.250 °C de didxido de silicio, (Si02), carbonato de sédio (Na2CO3) e carbonato de
calcio (CaCO3). Sua manipulacdo sé é possivel enquanto fundido, quente e maleavel.

Os cristais liquidos

Os cristais liquidos
sao uma classe de

materiais que se
podem apresentar
em estados da
matéria
compreendidos
entre o Liguido e o
Solido.

http://cftc.cii.fc.ul.pt/PRISM
A/capitulos/capitulo3/modu

lo7/
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http://pt.wikipedia.org/wiki/Vidro

42.11 A simple version of a liquid-crystal display {LCD). A thin layer of liquid crystal —an organic compound whose cylindrical mole-
cules tend to line up parallel toeach other—is confined between two paralle]l glass plates and placed between two crossed polarizing fil-
ters. (8) The molecules tend to align with fine scratches on the glass plates, twisting them so that the light can pass through the second
polarizing filter. (b) Each glass plate also has a pattern of fine electrodes. When a voltage is applied between the plates, the molecules
align with the electric field and the light does not pass through the second polarizing filter. Hence switching the voltage on changes the

display from light to dark.
(&) Liquid crystal display (voltage off)
(1) Unpolarized light (2)Light passes through
enters the display. a polarizing filter and

becomes polarized.

e’“‘\-_ -
Voltage source ©
(off))

@ A twisted armay of @ Light exils through a
molecules in the liquid second polarizing filler oriented
crystal rotates the polariza- at 90° to the first filter. The

tion direction by 90°, display appears bright,

(b) Liguid erystal display (voltage on)

(1) Unpolarized light (2 Light passes through
enters the display. B polarizing filter and
§ v becomes polarized.

£
(@) Light cannor exit
through the second
polarizing filter. The
display appears dark.

@ An applied voltage aligns
the molecules, The polarization
does not change as light passes
through the liquid erystal.
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Agrupamentos cristalinos e nao cristalinos

300

Rede caotica de um vidro

Estrutura regular de um cristal
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Exemplos de Estruturas Cristalinas

Redes cfc (cubica de faces centradas) Rede cubica simples (CS)
Cloreto de soédio Argon Cloreto de césio (CsCl)

Figure 2 Cubic clos Pkd(Fnc)rytlt ucture of the inert gases Ne, Ar, Kr, and Xe. The lat-
lice parameters of the cubic cells are 4,46, 5.31, 5.64, and 6.13 A, respectively, ruc

Cloreto de sodio

Diamante, Silicio, etc. (cfc) Magnésio (hexagonal)
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Redes cristalinas

Redes de Bravais espaciais

RPTE

Cubico P Cubico I Clbico F

DRIRIEI

Tetragonal P Tetragonal [/

LILAL R

Ortorrdbmbico P Ortorrémbico C Ortorrémbico 1 0.123:..!.3 F

SRERE:

Monoclinico P Monaclinico ¢ Triclinico

¢ [

Trigonal R Trigonal e hexagonal P
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Redes cristalinas mais comuns

42.12 Portions of some common types of crystal lattices.

(a) Simple (b) Face-centered (c) Body-centered (d) Hexagonal (e) Top view, hexagonal
cubic (sc) cubic (fec) cubic (bec) close packed (hcp) close packed

2 42.13 (@) The bee structure is composed (8) The bee structure (b)) The fiee structure
¢ of a bec lattice with a basis of one atom for
¢ each lattice point. (b) The fec structure is
~ composed of an fcc lattice with a basis of
8 one atom for each lattice point. These

5 structures repeat precisely to make up per-

§ fect crystals. _
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Redes cubica simples

Figura 2.9; Rades enbicas: simples, de faees centradas, e de corpo eentrado,

Parametros fundamentais da rede cibica a=b=c, a=p=y=172
As redes cubicas sao definidas por um Unico pardmetro, a constante da rede a.

A rede cubica simples (cs) nao € energeticamente favoravel para

substancias simples e poucos elementos a adoptam. Exemplo, polonio a.

Contudo, é comum em compostos, como o CsCl, o CsBr, o Csl, etc. As |

constantes da rede destes compostos € da ordem de 0,4 nm. Reparar que

neste caso as estruturas nao sdo redes cubicas de corpo centrado (ccc), pois i
os os atomos de cloro e césio sdo diferentes, e, portanto, nio podem ocupar,
ambos, posicoes da rede cristalina, que por definicio € um conjunto de
pontos equivalentes. O numero de coordenac¢do do cubico simples € 6.

2011-2012
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Rede cubica de corpo centrado

Os metais alcalinos cristalizam todos em redes cubicas de
corpo centrado (ccc). Neste caso a célula unitaria tem dois
atomos, um num vértice (compartilhado) e outro no centro. O
numero de coordenagao é 8, i.e.,, cada atomo esta rodeado
por outros oito atomos.

Elemento | a (nm] | Elemento | a (nm)
Li 1,350 v 0,303
M i.42s b i,320
I 0,525 T i,320
HE 0,560 Cr i, 288
= i, Gis Mo 0314
B .50 W 03106

Rede cubica de faces centradas

A Rede cUbica de faces centradas (cfc) é uma das redes que apresenta empacotamento maximo. E

energeticamente muito favoravel, e, por isso, muitos elementos apresentam esta estrutura cristalina.

A célula unitdria contém 4 dtomos (1/8 @ 8 + 1/2 @ 6). No cloreto de sédio, que cristaliza nestas

estrutura, cada ido esta imediatamente rodeado de 6 ides de carga contraria. Diz-se que se trata de

um exemplo de coordenacao 6:6.

X 10 RIE 7 6% %
2011-2012 i

lemento | a (nm) | Sobstineta |oa inm) ~? |

L 1,361 Natl IR | @®
AE N LiF 0 o o
A TN N T
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Redes hexagonais

As relacbes entre os parametros de rede, neste

tipo de estrutura, sao a=bzc, a=p=1v2, y=2173. 7

diamante hexagonal, o0 GaAs, o GaN, o SiC, e o

ZnS, podem apresentar quer a estrutura cristalina

|-L
|
Muitos compostos semicondutores, incluindo o |
|
|
|
I
I
I
|
|
|

cubica quer a estrutura hexagonal.

As estruturas hexagonais sao
caracterizadas pela constante de rede no
plano hexagonal a e pela distancia entre
planos hexagonais ¢. Numa estrutura
hexagonal com agrupamento compacto
(hcp) ideal, ¢~1,633 a.

2011-2012
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Estrutura do diamante, silicio, germanio ...

A estrutura do diamante é cubica de faces centradas (cfc), com uma base, formada por dois atomos de
carbono, associada a cada ponto da rede. Os dois dtomos da base ocupam as posicoes (0, 0, 0) e (1/4, 1/4,
1/4). O valor do parametro de rede do diamante é a = 0,356 nm.

A ligacao associada a esta estrutura é designada por ligacdo tetraédrica. Ha oito
atomos por célula unitaria. Note-se que nesta estrutura cada atomo esta rodeado por
4 vizinhos mais préximos, que formam um tetraedro regular cujo centro é o atomo em
( questdo. Esta configuracdo é comum nos cristais semicondutores elementares mais
usados (silicio e germanio, muito importantes na industria de semicondutores). O Si e o

Ge cristalizam na rede cubica de faces centradas, com valores para o parametro de

rede a de 0,543 nm e de 0,545 nm, respectivamente.

Estrutura do diamante, silicio, germanio ...

O sulfeto de zinco tém uma estrutura idéntica a do diamante, sendo, no
entanto, a base formada por dois atomos diferentes, i.e., Zn e S. Cada
célula unitaria tem quatro moléculas de ZnS e cada dtomo de Zn (ou S)
encontra-se no centro de um tetraedro formado por atomos do outro
elemento.

Vérios compostos semicondutores como o arsenieto de gdlio (GaAs), o

fosfeto de indio (“indium phosphide”, InP), o arsenieto de indio (InAs), o

SiC, o InSb, e o GaSb, apresentam a estrutura do sulfito de zinco.
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Tipos Principais de Ligacdes Cristalinas

As propriedades macroscopicas dos materiais
dependem essencialmente do tipo de ligacdao entre
os atomos;

O tipo de ligacdao depende fundamentalmente da
distribuicdo e do numero de electrdes de valéncia;
O comportamento dos electrdes sao influenciados
pelos protdes e neutrdes do nucleo atdmico;

e O numero de protdes e neutrdes caracteriza
guimicamente o elemento e os seus isétopos;

A massa de um elemento esta praticamente toda
concentrada no nucleo;

Se se fornecer energia suficiente a um electrao,
este pode abandonar o atomo, sendo o ultimo
ionizado.

e Ligacdo van der Waals
e Ligacdo idnica

e Ligacao covalente

e Ligacdo metalica

e Ligacao de hidrogénio
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Tipos de Ligacao entre atomos

covalente, diamante

idnica, cloreto de sodio

metalica, cobre pontes de hidrogénio, d4gua, compostos
organicos

Azua

de van der Waals-London,
solidos de gases nobres
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A forga de atracgcao entre os ides é contrabalangada pela forgca de repulsao entre as nuvens electronicas.

2011-2012

Ligacoes idnicas

A ligagao idnica resulta da interacgao
electrostatica entre i0es de cargas
opostas. Um exemplo tipico é o cloreto
de sdédio (NaCl), o sal das cozinhas, em
gue cada atomo de soédio cede o
electrao de valéncia ao atomo de cloro
vizinho, resultando em ides positivos
Na* e negativos CI-.
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Na*

X

F/10° N

Forca de atraccao

0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
R (nm)

F...(R,~0.281 nm)-3x10° N

\/

0 \ Forca de atraccao

»

0.1 0.2 (03 0.4 0.5 R (nm)

S
Frep=AeR/P

/ Forca de repulsdo
Forca resultante

A energia por molécula de um cristal de NaCl é 6,4 eV (7,9-5,14+3,61) menor que a energia dos atomos

separados.

A forca de atrac¢ao entre os ides é contrabalangada pela for¢a de repulsao entre as nuvens electrdnicas.

2011-2012
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Forca e energia de ligacao

Calcule a forca de atraciio em uma molécula de
Na,O

‘» Neste caso temos Na' (valéncia 1) e O (valéncia 2)

W = KZ]_Q'ZZEQ'

onde Z, e Z, sdo as valéncias
i

> a= Ry TRy = 0.096nm + 0.132nm = 0.231 nm

. (Qx'lljg Vot 0}1)(1_5;:10‘19 Y2t 6x1 0‘190): C a0y

(D.231xlﬂ_gmj

Na,O (0,098 nm +0,132 nm=0,231 nm); F=8,64x10° N.
Find the electric potential energy of Na* and C1™ ions separated by EXECUTE: The two charges are ¢ = +e (for Na¥) and g, = —e

0.24 if be treated as point charges (for C17), and the separation is r = 0.24 nm = 0.24 X 107" m.
nm if they can “ From Egq. (23.9),
B 1 &2 B o 2 (1.6 x 1079 C)?2
v= dreg 1y (9.0 X 1°N - w7 0.24 % 10 m

=-—-06X 10¥]=—-60eV
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Forcade + ——
ligagio -

Energia
de ligag

Forca ¢ Energia de Ligagdo

22

F=dE/da

_— T —r
T
oo

=50

]

| = ==

O ponto em que a forca de
ligagio & zero corresponde ao
ponto de minima energia

Configuracio estavel

Valores tipicos para ap 580 da ordem
de 0 3nm (0.3210%m)

" Valorestipicospara a energia de
_/ e ligagio s8o entre 600 e 1500 klfmol

A energia de ligacio esta
P— a5 — diretamnente relacionada com o ponto
de fusido do material

42.1 When the separation r between two
oppositely charged ions is large, the poten-
tial energy U/(r) is proportional to 1/r as
for point charges and the force is attrac-
tive. As r decreases, the charge clouds of
the two atoms overlap and the force
becomes less attractive. If r is less than the
equilibrium separation r, the force is
repulsive.

Uir)

\\.\j\l_.:ucﬁ is repulsive.

I
I
—— “ force 18 altractive.
I
]

I .

I =< rg U decreases with
“ H.ahﬂmahﬂ.:muﬂuﬁﬂmchh
._
_
_

r > rg: U decreases with
decrearing separation r;
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Ligacoes idnicas
42.14 Representation of part of the

Fluoreto de litio (LiF) sodium chloride crystal structure. The dis-
tances between ions are exaggerated.

Face-centered cubic
structure of sodium ions
S

cr /7 / a/'/
N g
L rr

Face-centered cubic
structure of chloride ions

A estrutura resultante da ligacao idnica € muito estavel, sendo a energia de
ligacdo de um par de atomos da ordem de 5 eV, que resulta da elevada
intensidade da forca de Coulomb entre os ides.

Em geral, os sdlidos idnicos apresentam temperaturas de fusao elevadas: cerca

de 801 °C no caso do NaCl (comparar com os 97,8 °C do metal Na).
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Ligacao Covalente (1)

42.2 Covalent bond in a hydrogen 4213 Schematic diagram of the methane 4

molecule (CH,) molecule. The carbon atom is at e e
the center of a regular tetrahedron and A..nin /.\. ..m_;.., »
(a) Separate hydrogen atoms forms four covalent bonds with the hydro- J. r._r../__
H gen atoms at the corners. Each covalent .......n .\.lf.ﬂ\_.
Nucleus (proton) bond includes two electrons with opposite P ,r w.,n. - AN
spins, forming a charge cloud that is con- g S . 3
centrated between the carbon atom and a .\\\..If i /ua\
hydrogen atom. rf.n : ..\n.... T ,._..fv

Individual H atoms are
usually widely separated
and do not interact.

H

(b) H, molecule
Covalent bonud: the charge

clouds for the two electrons
with opposite spins /.{
are concentrated in the

region between the
nuclei, .
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Carbono e silicio

O diamante é formado por atomos de carbono numa estrutura cubica, em que cada atomo esta
rodeado por quatro, formando um tetraedro regular, onde cada atomo de carbono mantém os seus
electrdes, nao havendo formacao de ides. Os quatro electroes de valéncia do carbono sao usados
para formar ligacdes com quatro atomos vizinhos mais proximos. Cada ligagdao é formada por 2
electroes, um de cada atomo. A matéria condensada que resulta do estabelecimento de ligacdes
covalentes apresenta energias de ligacao muito variaveis e, por consequéncia, pontos de fusao muito
distintos (por exemplo: bismuto —270 °C; diamante +3550 °C). No caso do carbono, cada atomo fica
com oito electrdes de valéncia (quatro primitivos e mais quatro, um de cada um dos quatro atomos
vizinhos), o que assegura uma estrutura atdmica mais estavel. Esta ligacdao covalente é, em geral,
muito forte, como comprova a dureza e o elevado ponto de fusao do diamante.

42.15 The crystal structure of diamond is
similar to that of many other, less highly
coveted materials. What makes diamond

unique are its beautiful optical properties. 42.16 The diamond structure, shown as

chovic e e two interpenetrating face-centered cubic

a large amount of dispersion turns white structures with distances between atoms

light into a rainbow of colors. ted. Relati to the % w
green atom, each purple atom is shifted up,
back, and to the left by a distance a4,
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Oito formas alotropicas do carbono

O grafeno € um material encontrado na grafite e em

outros compostos de carbono. Bastante abundante e de
estrutura significativamente estavel e resistente, ele pode
ser a chave para a producao de transistores de apenas

0.01 micrometros, indo além do limite tedrico de 0.02

micrometros, onde os transistores possuiriam apenas

dois ou trés atomos de espessura e poucas dezenas de
atomos de comprimento, aproximando-se dos limites

fisicos da matéria.

http://www.guiadohardware.net/noticias/2008-
04/480F1066.html

Alotropia s. f. (quim.) propriedade que tém certos
elementos quimicos de se apresentar em formas
diferentes, cada uma delas com caracteristicas proprias,

como €&, por ex., o caso do diamante e da grafite,
formados do mesmo elemento - o carbono. (De
alétropo + -ia).

Alotrépico adj. diz-se de cada uma das formas em que o
mesmo elemento quimico se apresenta por alotropia.

(De alétropo + ico)
2011-2012
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Formas alotropicas de carbono mais comuns

Grafite Diamante Fulereno

Os fulerenos s3ao a
terceira forma mais

Nanotubos de carbono e fulerenos estavel do carbono, apos
o diamante e a grafite.

Nanotubos de carbono

(d) SWNT ~ (&) MWNT
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Ligacao metalica (1)

4217 In ametallic solid, one or more
electrons are detached from each atom and
are free to wander around the crystal,
forming an “electron gas.” The wave func-
tions for these electrons extend over many
fixed locarions in the crystal.

Positive
ions
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Magnésio (hexagonal)

2011-2012

Ligacao metalica (2)

(b) The fec
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Ligacao de Hidrogénio
Este tipo de ligacdo é, em geral, comum em estruturas onde participa o ido hidrogénio (prot3o). E de esperar que o
hidrogénio forme uma ligacao covalente apenas com um outro atomo. Contudo, é possivel que um atomo de

hidrogénio seja atraido fortemente para dois atomos, formando-se ligacdes entre o hidrogénio e esses atomos com
uma energia de ligacao da ordem de 0,1 eV.

-y

Hydrogen
bonds
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Ligacoes de van der Waals (2)

igure 2 Cubic close-packed (fee) crystal structure of the inert gases Ne, Ar, Kr, and Xe. The lat-
tiee parameters of the cubie cells are 4.46, 5.31, 5.64, and 6.13 A, respectively, at 4 K.

A interaccao entre os dois osciladores é atractiva e varia com o inverso da sexta poténcia da distancia
entre os osciladores. Esta é a interaccao de van der Waals, também conhecida como interaccao de
London ou interaccao induzida dipolo-dipolo. Trata-se da interac¢ao atractiva mais importante nos
cristais de gases nobres e em muitos cristais moleculares organicos. A interaccao é um efeito quantico
no sentido em que AU -0 quando 7% —0. A interaccao de van der Waals ndo depende, para a sua

existéncia, de nenhuma sobreposicao das densidades de carga dos dois atomos.
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Forcas de van der Waals (3)

http://images.google.pt/images?q=Liga%C3%A7%C3%B5es%20de%20van%20der%20Waals&oe=utf-
8&rls=org.mozilla:pt-PT:official&client=firefox-a&um=1&ie=UTF-8&sa=N&hl=pt-PT&tab=wi

Van der Waals Friction Graphite structure

SURFACE ,
1 N

Sl

& £ "™ ApsoRBED
=8 ATOMS OR
g MOLECULES

M’WM,. . z MNW

SUITACE J
! A——

(.14 nm

Covalent bonds

SGERT IMAGES
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Ligacao Covalente-lonica e Ligagdo Covalente-Metalica

Material Ligacio PtFusdo (°C) Covalente
NaCl Ionica 801 , .
¢ (diamante) Covalente w3550 Semicondutares
Polietileno  Cov./Sec. 2120
Cu Metalica 1085 et Polimeros
Ar Sec. ind) -188 =/ SEES 0 R
H,O Sec (perm) 0 %

Metalica Secundaria

Metais
idnica Cerémicas e vidros

2011-2012
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."l.w

Bandas de energia

HIVEL Il

N

Isolador

Condutor

Bandas

proibidas\

L )

E
3p
3s
Separacdo dos
dtomos no cristal
________ 2p
-
0 ry
Semicondutor
Banda de
conducao
Bandas } Ballzda.de
proibidak vaiencia
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Dieléctricos, semicondutores e condutores

Isolador Condutor

Semicondutor
Banda de
/ conducao
B’flo’;’.glfl; s Bandas - }Ballzda.de
p 0\ proibidaK valéncia
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Metais: modelo dos electroes livres

Um sdlido metalico pode considerar-se, numa primeira aproximacdao, como uma caixa quantica a trés
dimensdes para os electrdes de valéncia, cuja funcdo de onda dos estados possiveis é dada por (por
conveniéncia, assume-se que se trata de uma caixa cubica de volume V):

Y(x,y,z) =Asin(n ix/ L)sin(n, 1y / L)sin(n 71z / L)

metallicbond.swf

Os valores possiveis de energia correspondentes sao:
42.23 The allowed values of n,, n,, and n,
are positive integers for the electron slates
in the free-glectron gas model. Including

E=mh (nf +n; +nZ2)/2mL2 e magioe,

O numero de estados possiveis numa esfera de raio

— 2 2 2
n_ —\/nx tn, +tn;,

3/2 3/2
, . Vi Vi 32 (2m)  VE ,
éiguala N =—n’ = —(nf + ni + nf) = ( ) 5 (ver livro de texto).
3 3 3T h
A densidade de estados, i.e., 0o nimero de AN (2m)3/2 V
: Ny — — 1/2

estados por unidade de energia é dada por: g(E) - - P
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Concentracao de electroes e energia de Fermi

A energia de Fermi no zero absoluto é a energia do nivel de energia mais elevado ocupado por um
sistema quantico a temperatura do zero absoluto, cuja notagdo € E;,. A zero kelvin, todos os estados
com energia igual ou inferior a energia de Fermi estao ocupados.

Para um cristal metalico, o numero de electroes esta relacionado com a energia de Fermi no zero
absoluto pela seguinte expressao:

3/2
(2m)"vER . cew. NV _(2m) EF
N = ° (ver livro de texto). A concentragao de electroes é : n = = ..

3T°H 1% 3H

A Energia de Fermi no zero absoluto, cuja notacao é Ery é dada por:

2/3 41322 2
3213 73R 213 .
E,. = (ver livro de texto). _ o .

0 2m energia de Fermi n3o varia com a temperatura.

A baixas temperaturas pode-se considerar que a

A velocidade de Fermi corresponde ao valor de velocidade dos electroes num

/ ~ . . e s s oqe s N . . *
gas de electrdes livres com energia cinética média igual a energia de Fermi E: vV, = \/ZEF /me.

A energia média de um electrao num gas de electrdes livres num cristal metdlico no zero absoluto é dada por:

E,,=1E; " (verlivro de texto).

m

Se os electrdoes se comportassem como um gas ideal, o que nao acontece por causa do principio de exclusao
de Pauli, a sua energia cinética média e a velocidade, a temperatura T, seriam dadas por:

E ed, T :%kBT € vmed,T :\/2Emed,T /m

m

¢ - (Comparar com * - para o cobre, ver pagina seguinte).
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Condutividade eléctrica

The electron moves at the Em primeira aproximagdo, a velocidade de arrastamento v, dos portadores de
Fermi speed, and has only T _ o .
a tiny drift velocity superimposed carga num material é directamente proporcional ao campo eléctrico aplicado

by the applied electric field.

E: vy=uE. A constante de proporcionalidade chama-se mobilidade eléctrica do
portador de carga, u=et,/m, onde t, é o tempo médio entre colisdes.

Electric
fleld E A densidade de corrente J (=//A [A/m?]) num material, em resultado da
aplicacdao de um campo eléctrico (ou diferenca de potencial, ddp), é dada por:
J=enuE=cE=env,;, onde o=enu representa a condutividade eléctrica do

material.

A condutividade eléctrica num metal é dada por Cc= ne-d
my,

onde v, é a velocidade de Fermi, n é a densidade de portadores livres, m é massa dos portadores e d é o livre
percurso médio dos portadores. Pode-se escrever d=vt,,.

A velocidade de arrastamento vd dos electrées num metal é dada por

y —¢Ep_eEd

“m m v
2011-2012  http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/electric/ohmmic.html#c?2 333




José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Condutividade eléctrica

The electron moves at the

Fermi speed, and has only

a tiny drift velocity superimposed
by the applied electric field.

Exemplo numérico: cobre

Sabendo que o valor experimental de 6 a 295 K é
determinard e v,.

+

Electric O=59x10"/Qm
field E

(6 02x10%atoms / mnle)(S 92x10 ks: I m)
63.5x10° kg ! mole

‘) a
vF—c, Er—mo*‘m/s’ 2x7¢V_ _1.57x10%m/ s
me 511000eV

omve _ (5.9x10"/ Qm)(9. 11\10‘*'1\;:)(1 57x10%n / )
ne- (8.46x10°%7 m3)(1.6x1071%)?

=8.46x10%/ m’

d= =3.9x10"%m

A resisténcia de um fio de cobre com 1 mm de diametro e 1 metro de comprimento é:

L Im

I —=0.0216

A (5.9x107 / Qm)(x.0005°m?)

Se a esse comprimento de fio for aplicada uma ddp de 1 volt, a densidade de corrente que percorre o fio é:

7 2
obtendo-se:  J =35 9x10"A/m" p, == S

2011-2012

ne  (8.46x107/m”)(1.6x107"°C)

http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/electric/ohmmic.html#c2

=0.0043m/ s
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Supercondutividade

Condutor (fis.) substancia ou corpo que oferece uma resisténcia relativamente pequena a

passagem de uma corrente eléctrica, do calor, etc. (por ex., um metal);

Supercondutividade s. f. (fis.) propriedade que tém certos metais (mercurio, chumbo, estanho, aluminio,
cadmio, etc.) de, quando arrefecidos a temperatura extremamente baixa - caracteristica para cada metal
(temperatura de transicao) - verem a sua condutividade eléctrica extremamente aumentada e de maneira
brusca. (De super- + condutividade)

Supercondutor adj. (fis.) diz-se do estado de um metal que foi arrefecido, de modo a adquirir
supercondutividade. (De super- + condutor)

http://pt.wikipedia.org/wiki/Supercondutividade

http://en.wikipedia.org/wiki/Superconductivity
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Supercondutores

Condutor (fis.) substancia ou corpo que oferece uma resisténcia relativamente pequena a passagem de uma
corrente eléctrica, do calor, etc. (por ex., um metal);

No caso dos metais a condutividade aumenta a medida que diminui a temperatura.

Supercondutividade s. f. (fis.) propriedade que tém certos materiais (mercurio, chumbo, estanho, aluminio, cadmio,
etc.) de, quando arrefecidos a temperatura extremamente baixa - caracteristica do material (temperatura de
transicao) - verem a sua condutividade eléctrica extremamente aumentada e de maneira brusca.

Superconductor Characteristics http://superconductors.org/
http://pt.wikipedia.org/wiki/Efeito_Messner

[ Estanho o, Platina
- Pt * Resistivity drops to
i o zero at critical B B
= L temperature, Tc. AAAAAAAAA
S ol e In general, good
sl conductors make bad
];i 10 |- superconductors.
:‘% 8- * Superconductors have
& 6 two characteristics: zero
s resistivity and the
2 Meissner effect.
| | | | | |

| |
0 2 4 6 8 10 12 14 16
Temperature (K)

http://www.youtube.com/watch?v=2-- T>Tc T<Tc

43eAS1iY&feature=related

http://super.abril.com.br/superarquivo/1987/conteudo 110921.shtml
Os fios de ceramica poderao ser em pouquissimo tempo supercondutores,
capazes de transmitir electricidade sem nenhuma perda de energia meissner video.swf

http://www.youtube.com/watch?v=09qs30fCny8 http://w3.ualg.pt/%7Ejlongras/meissner video.swf
2011-2012 336




José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Efeitos termoeléctricos

(ver trabalho pratico)

Termoelectricidade s. f. capitulo da fisica que se ocupa da electricidade desenvolvida por meio
do calor; electricidade desenvolvida por diferenca de temperatura; estudo das relagdes entre os
fenomenos térmicos e os fendmenos eléctricos. (De termo- + electricidade)

Termoeléctrico adj. relativo a electricidade desenvolvida por meio de calor;

Efeitos ~s: conjunto de fendmenos produzidos por diferengas de temperatura entre diversas
partes de um circuito eléctrico. (De termo- + eléctrico)
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Efeitos Seebeck e Peltier

O efeito Seebeck corresponde a producdao de uma diferenca de potencial (tensdo eléctrica) entre
duas juncdOes de condutores (ou semicondutores) de materiais diferentes quando elas estdo a

diferentes temperaturas (forca electromotriz térmica). T+AT

E, AE E.

O «—— eletrons )

condutor metalico
T, T,
L}
T fonte de calor Cassini spacecraft
http://w3.ualg.pt/%7Ejlongras/thermo effect.swf I S T T T
Ll A I I u

http://w3.ualg.pt/%7Ejlongras/appl ther effect.swf thermo effect.swf Haat sink: Gutar spaca i

AplicacOes: por exemplo, na geracao de energia eléctrica em missdes espaciais appl ther effect.swf

O efeito Peltier corresponde a producao de um gradiente de temperatura em duas juncdes de dois
condutores (ou semicondutores) de materiais diferentes quando submetidos a uma diferenca de
potencial (tensdo eléctrica) em circuito fechado (consequentemente, percorrido por uma corrente
eléctrica). e

Semiconductor
-
Heat Heat
absorbed evolved
B

Estes dois efeitos sao muitas vezes denominados em conjunto como
efeito Peltier-Seebeck ou efeito termeléctrico. ciner oo
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Semicondutores intrinsecos

Semicondutor intrinseco a 0 K Semicondutor intrinseco (7" >0 K)
E E
B
A Banda de A Electrdo de condugao ngjgggz
Banda desocupada CO(Ileél)g'QO (BC)
Ep Banda N
~~~proibida """ fe-leV

Banda de
valéncia
(BV)

valéncia
(BV)

Campo eléctrico

—

E

A temperatura T>0 K, a probabilidade de um electrdo ocupar um nivel de energia E, é dada pela distribuicdo de

Fermi-Dirac: 1
f(B) = — iy
exp[ = ]+1
onde o indice F identifica o nivel de energia com probabilidade de ocupacao igual a % (50%), que se designa por
nivel de Fermi.

Num SC intrinseco, o nivel de Fermi situa-se sensivelmente a meio da banda proibida que separa a banda de
valéncia da banda de conducao.
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Semicondutores extrinsecos

Este processo é designado por dopagem, e o material SC torna-se extrinseco (impuro). Quando os

atomos sao substituidos por elementos de valéncia inferior ao do elemento base, o

semicondutor

obtido diz-se de tipo p; quando a impureza possui uma valéncia superior, o SC designa-se de tipo n.

Semicondutor tipo p Semicondutor tipo n
£ Banda de i Banda de
conducdo condugao
[ ) R
T o e P E;=0.01eV
F 0—%—0;;1——‘—0—
E~1eV iveis dadores
lEa =0.01 eV |
-~ Banda de
Banda de valéncia
valéncia

http://pt.wikipedia.org/wiki/Dopagem eletr%C3%B4nica

http://w3.ualg.pt/~jlongras/crystalBillFinal.swf
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2011-2012

Impurezas aceitadoras e impurezas dadoras

Semicondutores tipo-p

il Banda de

conduca

T (0]

| Walence
electrons:

TBanda de

valéncia

i
—
L Ee Banda de
. Donor condug¢io
il "“"'-3{&]@0(1'0“ | _________? _____________ i/
h [ g Sgtisootey
Niveis
E ~1eV
& :L_e dadores
Banda de
valéncia
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Propriedades opticas dos semicondutores

Semicondutor de Semicondutor de banda
banda proibida directa proibida indirecta
£ E Ex: Ge e Si
Ex: GaAs /)
BC\\.__ / e InGaAsP
EC A
- AE=EF
Fotao Ap~0 ¢ Fotdo
k,
/.\ ‘ BV
BV
10 ° 10 !
Ge j InGaAsP

-~ 104l 1 =

s &

2 3 GaAs W

S 10 ° L - 10
1021 +10?

Si

10

0.4 0.6 0.8 1.0 12 14 1.6
A (Hm)
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Fabricacao de uma homojuncao p*-n

cristal semicondutor tipo n

Impurezas aceitadoras

AL —

cristal semicondutor tipo n

metal

ﬁ

cristal semicondutor tipo n

metal

metal
metal

2011-2012 http://pt.wikipedia.org/wiki/Dopagem eletr%C3%B4nica

ido
aceitadot
lacuna

zona de carga
espacial

iao
®. ® @ dador
S electrio
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Bandas de energia numa Juncao p-n

=0 V)
n

Juncao p-n em equlllbrlo (v,

Barreira de potlencial (pai'a as lacunas)

: —
A:—r'/-'_r’ﬂw VDO

| X
:

Barreira de potencial (para os electroes)

1 1
Vo ‘_\
HWO% X

2011-2012

Extremidade

space
neutral region neutral region
‘ Tl
E LIS T
E-—H
=]
o
g p-doped n-doped
=1
g
=
E
8
T
"Diffusion force” on holes -—'Ib-h- il-ﬂi-— “Diffusion force” on electrons
E-field force on holes :-l— - E-field force on electrons
Energia
do elétron
Lyl ;
E“J-r‘-ptl " “ rl .F‘- ..Fl llh ifiﬁ,,':i:::i lﬁrg"'-, nﬁ “‘ "5' :‘.: “‘
! -" Py o 1.."\5 ﬁ' 'ﬁ:ﬂ" ey E, 'Ihk'fl? '31‘: "-_-&

= ’*‘mw“?**'w ﬁhﬂf-‘w
oI W

e b ——L 8

77
i :: |
’/////// 1 xéﬁfﬁf,mw???

regiio p I “!ﬂﬂ i régido n
i I da jungao! Extremidade

e
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Caracteristica corrente-tensao (/-V) de uma Juncao p-n

O dispositivo mais simples baseado numa jungao Caracteristica corrente-tens3o (I-V)
p-n é o diodo semicondutor rectificador, cujo
simbolo é: V=V,-
| | I = ﬁ —
° ® (V)=1.ex 1
A | | C > P kBT
onde A representa o terminal anodo (lado p da oV
juncdo) e Cindica o catodo (regido n da jungio). com /g [ exp[— DOJ
Em:{gu
do eletron I
30 mA i zona de franca
conducao
20 mA T
10 mA 1L
. % ) -100 Y& 150, J o
ad.eva ,,;5 Bt ; T ! I\ 1 T t >
) 4’?&%/%{@:&%%’;‘/ (zomade -wA 3 0Vl0 15V(V)
regiiop | ToRHO | regido n _ bloqueio -3 yA +
Extremijdade I da jung¢aol Extremidade l’l e
-50mA +
zona de avalanche 100 mA +

V positivo diminui a altura da barreira para os electrdoes e para as lacunas: passagem de corrente de A
para C. V negativo aumenta a altura da barreira para os electrdes e para as lacunas: praticamente nao
passa corrente através do dispositivo de C para A.
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Dispositivos baseados em juncoes p

Adiisdi ....L Canheada Argxie —......._- Cathaxia Arexie —...r.._.__ Coat bl Arexia —......“_ Coat bl
1 - %) g
. Lener schotthkey Tunnel
Diode
diode diode diode
Arusia ...._ﬂ.._._“‘. Coal bk Aruxia w& = s Arusia E_ Coal bk Arods ] Coreds
1 L1 | N
Light-emitting ) . . o
diod Photodiode Waricap Silicon cortraolled rectifier
inde

Figure ¥: Some diode symbhbols

Diodo laser

2011-2012
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Outros dispositivos baseados em Juncdes p-n

, Luz incidente
Fotodiodo z Luz
hv
BV: hv
banda de valéncia
BC:
banda de Conducgdo BC

hv

Formacao de pares
electrao-vazio

n+

http://w3.ualg.pt/~jlongras/Pdiode.mov

Diodo Emissor de Luz (LED)

BC OIoIOIG0]

Recombinagio,
electrao-vazio
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Outros dispositivos baseados em Juncoes p-n

2011-2012

Window

Diodo Laser

metel contact

" Maniter photodiode

. PGaAlAs
GaAs
|active layer)

nGaAlAs

n-Gaks

matel contact

Output Light per Mirror Facet (W)

08

a
@

=]
=

o
»

=)

Injection Current (A}

http://w3.ualg.pt/~jlongras/med diode.mov

http://w3.ualg.pt/~jlongras/laser.mov

http://w3.ualg.pt/~jlongras/TxRxOp.mov

Circuitos Integrados Optoelectronicos

Si%fSifSiOg GeSi(C) 1.550m
Optical p--n Photodetectors

Waveguide (Selective Area Growth)
Waveguide Gratin

Eeceiver
Electronics

1.25 Gbifs

Silicon Wafer
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Estrutura basica de um laser polarizado

Regiao onde ocorre recombinacdo radiativa dos pares

) electrao-lacuna
Aly 4sGag s5As tipo

L I Aly 45Gag s5AS tipo n

Y2
electroes
Lacunas
} n
b Al sGag ,As !
¥“pouco dopado”y Y
; - MQW GaAs

: (“nao dopados”)

Perfil do indice de ﬁefracgﬁo a0 longo da estrutura

Confinanmyento

/ de fotogs
<

Direccao do cresf:imento epit\%xial substrato

2011-2012

meta) contact

-type\ (material A)
//P yp

p-type (material B)

metel contact

laser beam matel contact

Largura do pog¢o
~10 nm

‘—quantum well (material ) http://w3.ualg.pt/~jlongras/med diode.mov

metal contact

\Qn-type (material B)
e e 1 type (material A) http://w3.ualg.pt/~jlongras/laser.mov
b n-substrate
(material A) http://w3.ualg.pt/~jlongras/TxRxOp.mov
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Transistor

O Primeiro Transistor, 1947

E um dispositivo

Transistor MOSFET

Example application of
an N-Channel MOSFET.
When the switch is
pushed the LED lights - T

up.[2] <

| +

i

2011-2012

Gate

- Source Drain:
(f Gate Oxide ﬁ)

p

g Body

Corte transversal de um

MOSFET tipo N (NMOS).
http://w3.ualg.pt/~jlongras/Transistor final.swf

Simbolo do transistor bipolar n-p-n

l]c Icl Colector
Colector l (©)
Base (B) (C) Base @‘ n
— —1» _
Iy Emissor Iy | n F=lc+ly
l (E) I ﬂEmissor
Iy Eyl (B)

Simbolo do transistor bipolar p-n-p

Ve

Iy l Emissor

Emissor (E)
Base (B) ®) Base (B) I=I+Ig
Iy Co(lgtor }; Col
olector
l I Ic l ()

Esquema simplificado da estrutura de
um transistor bipolar pnp moderno

Contacto colector
Contacto base

Contacto emissor

Jungdes <f =
= —
= zona de carga
espacial
E Regido do tipop RN Regiao do tipo n
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Da valvula ao transistor e o circuito integrado

Dopagem de
semicondutores Primeiro transistor

=(a

Antes do transistor

Valvula de vacuo

http://w3.ualg.p
t/~jlongras/03-

" 14
4E
L
i g
e

monkeysVIDEO e = .

T1.mov _ http://w3.ualg.pt/~jlongras/05-
http://w3.ualg.pt/~jlongras/cry pointcontact T1l.mov
stalBillFinal.swf

Circuito integrado
MOSFET 7
http://w3.ualg.pt/~jlongras/
Transistores bipolares mosfet.mov
http://w3.ualg.pt/~jlongras/06-
sandwich T1l.mov ey 44
lcllColector I || Emissor Y e TR oN Lo R
Base (B) |7 .=+l o+ + 5 http://w3.ualg.p
—12 =1+l FCR . t/~jlongras/07-
| n A single X
B Colector -ty tronsistor traitorous 8 T1.
Ie) (C)

I ﬂEmissor mov

(E) http://w3.ualg.pt/~jlongras/01-

fieldeffectVIDEO T1.mov :
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VECTOR FLOATING

2011-2012

POINT LT

IHETRUPCTION
CACHET

Circuitos integrados

YECTOR Sulie F YECTOR
LIRNIT AND COMPLEN
REGSETER FILE LRIT

BUR WECTER

Area On The Chip Where

Figure 1 The Logo Resides

INTERFACE PEREUTE

LT R

INSTRUOTHON
BEQUEMCEA

La INPUTAOUTPUT

Microprocessor
Chip in its
Ceramic Package

FLOATING
POMNT
LT

500x
Magnification

Actual Size

http://w3.ualg.pt/~jlongras/mosfet.mov

http://w3.ualg.pt/~jlongras/space-shuttle-STS95.avi
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Circuitos com transistores

LY e

Ls Le
Rg —il=
CJO8CVO6T —1
ot no  I21 Cin
http://w3.ualg.pt/~jlongras/wireless.mov http://w3.ualg.pt/~jlongras/wireless.mov

Amplificador Interruptor

-+ 6V

Sw el q

3

BT
Ll

| +

IE]

:

http://www.youtube.com/watch?v=cbHMSFkP8nM&featu

http://www.youtube.com/watch?v=UfnmF-QmnqgQ&feature=fvw re=related
http://www.youtube.com/watch?v=G0Selnc5qgw&feature=channel .
http://www.youtube.com/watch?v=duzOOYX4WnA&feature=channel http://www.youtube.com/watch?v=XENTuii2PzM&feature
http://www.youtube.com/watch?v=VI5GCsZCgeo&feature=channel =related

http://www.youtube.com/watch?v=ZaBLiciesOU
http://www.youtube.com/watch?v=loMz | Fpx4&feature=related

IBM DNA Transistor http://www.youtube.com/watch?v=vdEG 5zIsks&feature=related
http://www.youtube.com/watch?v=pKi30ai35mU&feature=related :// ¥ [

http://www.youtube.com/watch?v=wvclP3GySUY&feature=player embedded
2011-2012 http://connectedsocialmedia.com/2480/whats-a-transistor-meet-haf-the-smallinator/ 356
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Transistor MOSFET

Moore's Law Redefined

Process Name PBS6 P858 Px60 P1262 P1264 P1266

1# Production 1997 19499 2005 2007

Lithography Zoum J18um  13um  80nm BSnm  45nm

Gata Length 20um  13um  <70nm <S50nm

Wafer Size (mm) 200 200 200300 300 300 300

High K Gate Dielectric

_..-l—.

Today's Transistor

http://www.spectrum.ieee.org/sem
iconductors/design/transistors-go-
vertical

2011-2012

J2nm
<35nm <25nm <18nm

300

Today's transistor

=0

http://www.techimo.com/articles/index.pl?photo=24:

Power Extrapolation
P1268

2009

Power for a1 cm?
Chip (Watts)

processors

TeraHertz transistor
(actually much smaller)

Graise A eolircE
Qs =

and drain

ins ylatod

Dual-Gate Planar Transistor

Future Look: Terahertz and Beyond
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Electronicas do futuro

Os transistores actuais ja comeg¢am a ter sua velocidade limitada pela excessiva
geragao de calor nos chips, que acontece principalmente em razao dos electroes
gue "vazam" da estrutura dos transistores. Os avan¢os tecnolégicos continuam,
inclusive com transistores capazes de funcionar com um Unico electrao.

Ballistic transistor

From Wikipedia, the free encyclopedia Jump to: navigation, search

A Ballistic Deflection Transistor is an electronic device being developed for high-
speed ICs. Instead of switching the flow of several electrons using gates, as it is
done in FETs, it tries to manipulate the course of single electrons using EM forces.
These free flowing electrons are forced around a wedge-shaped obstacle to in one
direction or another, corresponding to a logical '1' or '0'. The advantages are a
smaller size, less noise, less needed power and higher speeds (up to the terahertz
region). At the moment it is a concept, although a research prototype has been
created. This is a technique currently being investigated by the University of
Rochester

http://www.inovacaotecnologica.com.br/noticias/noticia.php?artico=010110060818

http://www.rochester.edu/news/show.php?id=2585
2011-2012 http://w3.ualg.pt/~jlongras/BallisticMovie.wmv
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Onde sao produzidos os elementos?

Star formation

A young star

http://en.wikipedia.org/wiki/Orion Nebula

“A supernova SN 1987A, ocorrida na galaxia satélite da Via Lactea chamada
Grande Nuvem de Magalhaes, foi a explosao estelar recente mais proxima da
Terra, de modo que pode ser estudada com equipamentos modernos.”

http://pt.wikipedia.org/wiki/Supernova

http://astrophysics.gsfc.nasa.gov/conferences/supernoval987a/

2011-2012

Supernova 1987A was visible to the
naked eye, and is the brightest
known supernova in almost 400
years. It occurred in the Large
Magellanic Cloud, a dwarf galaxy
only 160,000 light-years from Earth.
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Revisao: Modelos do atomo e experiéncia de Rutherford

Modelo de Thomson - Hipéteses de Thomson (1897):

- Os raios catodicos sao particulas com carga negativa

- Estas particulas sao constituintes dos atomos

- Estes corpusculos sao os unicos constituintes dos atomos.
(Para Thomson a carga positiva do atomo nao “tinha massa”.)

Experiéncia de Rutherford Geiger e Marsden, 1909, 1911-1913

O espalhamento de electrdes pelo nucleo permite obter

/ Gold foil
Source of il e l / \ informagdo sobre a sua dimensdo e distribuicdo de carga (o
Beam of

il \\ electrdo é uma particula pontual, podendo penetrar no nucleo)
[ = | - Hofstadter, R., et al., Phys. Rev. 92, 978 (1953).

\
'., skt ) \&Fuore&:ent /
Lead shield O screen A
N '_\\ , o _ 3
—— rnucl _ rO N A’

— -15
Alpha particles / Nucleus ro - 1, 2 X 10 m,

—-—< =

— e —_—— ]

alpha
particles

= numero de massa

ruther14.swf / | \Atomsof — nO de prOtaeS + Ilo de Ileutr(~)es

gold foil

2011-2012 http://w3.ualg.pt/~jlongras/rutherl4.swf  3g-
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r

nucl

2011-2012

Modelo actual do atomo

7 "o \ ,‘
{ 3 -
(o T
'-\- £ - | +
\__‘__-_'____ L .‘E
3 /
A ,
“~ !
- @

The Atom 10710 meters

electron

http://w3.ualg.pt/~jlongras/atomo.swf

2s orbital

1s orbital

IO P S1url Wiarks

‘ size in atoms

Nucleus

3s orbital

size in meters

2p orbitals

100 000 000

10-14

10-15

10-18

atomo.swf

—_ — -1 —_ s
=r3JA, 1, =1,2x10"" m, A =nimero de massa=n°p +n°n
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Propriedades do nucleo
Nucleo: esteraderaior, , = roé/X,
r, =1,2x10™"” m, A =ndmero de massa (n° de protdes+n°® de neutrdes),

massa do nicleo: m = Ak, 1u=1.66x10"" kg

Table 43.1 Compositions of Some Common Nuclides

ﬂﬁw‘ﬂﬁmﬂ Atomic Noanber Neutron  Nyclideo: termo genérico para
Nuclens Nucleons), A (Number of Protons), Z N=a-—g indicar qualquer espécie nuclear,
B H = = o  caracterizada essencialmente pelo
n 5 1 1 numero de protdes e neutrdes que
He 4 2 2 pOSsui.
oL 6 3 3
iLi 7 3 4 Isétopo: dtomos que tém o mesmo
aBe 9 4 3 nimero atémico (mesma carga
3 ;'i' i : nuclear’ou igual numero de protdes
e i e 6 no nucleo, e que, portanto,
13 13 6 7 constituem o mesmo elemento), mas
N 14 7 4 diferem no numero de massa, e que
%0 16 8 8 tém propriedades quimicas quase
BNa 23 11 12 idénticas e diferentes propriedades
SiCu 65 29 36 fisicas (temperaturas de fusdao e de
“wtg 200 80 120 ebulicdo). (Do gr. isos, «igual»+tdpos,
W 235 9 143 «lugar»)
U 238 92 146

20112012 http://pt.euronews.net/2009/10/23/nuclear-irao-decide-proposta-do-enriquecimento-de-uranio/ 364
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Propriedades do nucleo

Esfera de raio r

nucl

=r3fA, r,=1,2x10"° m,

A = numero de massa (n° de protdes+n° de neutroes),

Table 43.2 Neutral Atomic Masses for Some Light Nuclides

Element and Atomic Neutron Atomic
Lsotope _ Number,Z = Nomben,¥ - Mams(n)
Hydrogen ({H) 1 0 1007825
Deuterium {7H) 1 1 2.014102
Tritium () 1 2 3,016049
Helium (3He) 2 1 3.016029
Helinm (zHe) 2 2 4002603
Lithium ($Li) 3 3 6.015122
Lithium (3Li) 3 4 7016004
Beryllium ($Be) 4 5 9.012182
Boron (%B) 5 g 10.012937
Boron ("B) 5 6 11009305
Carbon (C) 6 6 12.000000
Carbon (;C) ] T 13.003355
Nitrogen (“N) 7 7 14.003074
Nitrogen ('JN) 7 B 15.000109
Oxygen {'%§0) B B 15.994915
Oxygen {§0) ] 9 16999132
Oxygen {0) 8 10 17.999160

Source: A. H. Wapstra and G. Audi, Nuclear Physics ASY5,4 (1995).

ms  massa do nucleo:

_ DEmen 4

1

=2 - -

10
11
12
13
14
15
16
17
18

mnuc ~ A Ek ?
1 u=1.66x10"" kg,

Densidade do nucleo

m
— nuc
/C nucl —

Vv

nuc

=2,3x10" kg/m’

2011-2012 http://pt.euronews.net/ZL)09/10/23/nucIear-irao-decide-proposta-do-enriquecimento-de-uranio/ 365
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Forca nucleares

For¢a nucleares: forcas de origem ndo-electrostdtica que se exercem entre os nucledes (protdes e neutrdes) e
asseguram a coesao do nucleo atémico; sao forcas de curto alcance — limitadas as dimensdes do nucleo.

Acredita-se que a interac¢ao nuclear seja um vestigio da chamada de forca forte. Esta une os quarks em grupos de
trés, formando assim os neutrdes e os protoes.

A interaccao nuclear forte tem magnitude tao grande que supera o efeito contrario da forca electromagnética,
chamada também de forca coulombiana, de caracter repulsivo, entre os protoes.

O seu alcance é da ordem de 10> m, isto é, restringe-se apenas ao nucleo atdomico, e é independente da carga
eléctrica actuando igualmente entre os protdes, neutrdes ou entre protdes e neutrdes.

A energia necessdria para retirar todos os nucledes que constituem um nucleo atomico, transformando-os assim
em nucledes livres, designa-se por energia de liga¢do nuclear e o seu valor é uma medida da estabilidade do
nucleo em causa. Quanto maior mais estavel é o ntucleo.

2011-2012  http://profs.ccems.pt/PauloPortugal/CFQ/Fsica Moderna/Energia Ligao Ncleos.htm 366
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Energia de ligacao e massa de residual

A energia necessdria para retirar todos os nuclebes que constituem um nucleo atéomico,
transformando-os assim em nucledes livres, designa-se por energia de ligagdo nuclear e o seu valor
é uma medida da estabilidade do nucleo em causa. Quanto maior mais estdvel é o nucleo.

43.2 Approximate binding energy per

nucleon as a function of mass number A
(the total number of nucleons) for stable
nuclides.
Energia de ligacao:
— A 2
3 | | E.=|ZIM, +Nln —*M]|c
The curve reaches a peak of about 8.8 M:ﬁ’fnucl&m B 1H n z
4 alA = 62, corresponding to the element nickel.
The spike at A = 4 shows the unusual stalnlity of
3 the: ;Hn:: structure.
2 : E
% Massa residual: Am =—+,
C
o 50 100 150 200 Zﬂﬂﬁ

. L . E (E = Am Etz)
Energia de ligacao por nucledo: £, = IB

2011-2012  http://profs.ccems.pt/PauloPortugal/CFQ/Fsica Moderna/Energia Ligao Ncleos.htm 367
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Exercicios sobre energia de ligacao, massa de residual, etc.

Quantos protes e quantos neutrées tem o nicleo do igétopo mais comum de (i)
silicio, 1351; (ii) rubidio, §3Rb; (iii) télio, %5 TI.
(Res: 14 peldn;37Tped8n; 81 pel24n.)

Considere os nicleos do problema anterior.
a) Estime o raio, a 4rea da superficie e o volume de cada nicleo.

b) Determine a densidade (em kg/m® e a densidade de nucledes (em nucledes
por m?) para cada nicleo.

(Res: 3,6 fm, 1.67x 10728 m?, 2.03 x 10~48 m?; 5,28 fm, 3.5x 102 m?, 6.15x 10~
m® 7,1 fm, 6.20 x 1072 m?, 14.8 x 104 m?)

O is6topo mais comum de urdnio 33U, tem massa atdmica igual a 238.050783w.
Calcule (i) o defeito de massa; (ii) a energia de ligacdo (em MeV); (iii) a energia
de ligagao por nucleao.

(Res: 92mp—|—(289-92)mn—mggst; = Am=1,883Tu; Amec® = 281 x 1071° J - 1,76
GeV; Ame? /(p+n) =7.4 MeV.)

2011-2012  http://profs.ccems.pt/PauloPortugal/CFQ/Fsica Moderna/Energia Ligao Ncleos.htm 368




José Figueiredo 2011-2012 (https://webpages.ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

Radiactividade/Radioactividade

s. f. (fis., quim.) desintegracdao espontanea efectuada por nucleos atdmicos instaveis que se
transformam em nucleos mais estaveis, geralmente acompanhados de emissao de particulas
alfa ou beta e de raios gama;

2011-2012
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Radioactividade

Transmutagdao dos elementos: (fis.) transformacdo, natural ou provocada, de um atomo de um elemento num

atomo de outro elemento, por variacdao do numero de protdes nucleares. (Alquimia: transmutacao de metais
inferiores em ouro.)

Radioactividade: desintegracao espontanea efectuada por nucleos atdmicos instaveis que se transformam em
nucleos mais estaveis, geralmente acompanhados de emissao de particulas alfa ou beta e de raios gama;

ciencias.ulisboa.pt/~jmfigueiredo/)

10 (protons)

Neon a o e
§ Or'bite
20 (th:ns#l‘i' eukﬁns) A/

2 p orbitals

2 s orbital

igt

http://w3.ualg.pt/~jlongras/particulasalfa.wmv

José F

2011-2012  http://w3.ualg.pt/~jlongras/Transmut.swf 370
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Radioactividade natural

43.7 Earthquakes are causedin partby O estudo da radioactividade natural comegou com Henri
the radioactive decay of “®U in the earth’s Becquerel, que descobriu, em 1896, que os sais de uranio

interior. These decays release energy that ~ emitiam uma radiagdo similar aos raios x.

helps to produce convection currents in . . _

the earth’s interior. Such currents drive the Marie e Pierre Curie, Ernest Rutherford e outros mostraram
motions of the earth’s crust, including the que esta radiacdo podia consistir de particulas materiais
sudden sharp motions that we call earth- carregadas positiva e negativamente e de fotdes: estes
quakes (like the one that caused this tipos de radiacao foram designados pelos nomes alfa, beta

damage). e gama.

O carbono 14 e o potassio 40 sao exemplos de nuclideos
radioactivos.

http://w3.ualg.pt/~jlongras/what is radonl.swf

Contador Geiger O contador Geiger (ou
contador Geiger-Miiller ou
contador G-M) serve para
medir certas radiacoes
ionizantes (particulas alfa,
beta ou radiacao gama e
raios-X, mas nao oS
neutrdes). Este instrumento
de medida, cujo principio foi
imaginado por volta de 1913
por Hans  Geiger, foi

aperfeicoado por Geiger e
Ver radon. wiki/Geiger_counter Walther Miiller em 1928.

http://en.wikipedia.org/

2011-2012 http://pt.wikipedia.org/wiki/R%C3%Aldon  http://w3.ualg.pt/~jlongras/what _is radonl.swf 371
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Radioactividade artificial

Produz-se a radioactividade induzida quando se bombardeiam certos nucleos com particulas
apropriadas. Se a energia destas particulas tem um valor adequado, elas penetram no nucleo
bombardeado formando um novo nucleo que, no caso de ser instavel, se desintegra
posteriormente. Foi descoberta pelo casal “Joliot-Curie” (Frédéric Joliot e Iréene Joliot-Curie),
bombardeando nucleos de boro e aluminio com particulas alfa.

2 protons  Helium
+Z neutrons nucleus

NUCLEAR 1LEFISSION

Dy: Tom Diab
Science Department
Saline High School

http://w3.ualg.pt/~jlongras/neutrao.wmv

http://w3.ualg.pt/~jlongras/particulasalfa.wmv

20112012  http://pt.wikipedia.org/wiki/Radioatividade#Radioatividade artificial 379
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Decaimentos alfa, beta e gama

As radiacOes emitidas pelas substancias radioactivas sao principalmente particulas alfa, particulas beta
e raios gama. A radioactividade é uma forma de energia nuclear, usada em medicina (radioterapia), e
consiste no fato de alguns atomos como os do uranio, radio e torio serem “instaveis”, perdendo
constantemente particulas alfa, beta e gama (raios-X). Num decaimento radioactivo podem ocorrer
simultaneamente emissao de particulas alfa e de raios gama, por exemplo.

Potential barrier

_/

Profundidade de pene}rragﬁo

Beta Than The Rest: c-14 .8
Radioactive Deay
By: Tom Diab
Science Department s e

Saline High School

http://w3.ualg.pt/~jlongras/Transmut.swf ~
http://w3.ualg.pt/~jlongras/radioa7.swf papel madeira chumbo

2011-2012  http://pt.wikipedia.org/wiki/Radioatividade#Classes_de_radia.C3.A7.C3.A30 373
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Decaimento radioactivo

Transmutac¢ao dos elementos: (fis.) transformacao, natural ou provocada, de um atomo de um
elemento num atomo de outro elemento, por variacdo do numero de protdes nucleares.
(Algquimia: transmutacao de metais inferiores em ouro.)

Radioactividade: desintegracao espontanea efectuada por nucleos atomicos instaveis que se
transformam em nucleos mais estaveis, geralmente acompanhados de emissao de particulas

alfa ou beta e de raios gama.
43.9 The number of nuclei in a sample of

\n y a radioactive element as a function of time,
? C The sample’s activity has an exponential
y —> decay curve with the same shape.
No Q oF

N()

14N+I’l 4}14(-:4_[]

C 14 (100%) - Durante a vida C 14 (50%) apds 5.730 anos

20112012  http://w3.ualg.pt/~jlongras/Transmut.swf 375
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Taxas de decaimento radioactivo

O decaimento radioactivos é um processo estatistico. Nao ha forma de prever se um atomo (nucleo) particular vai
decair ou ndo. A alteracao do ambiente que rodeia o nucleo nao altera de forma significativa a maioria das taxas de
decaimento.

Seja N(t) o numero de nucleos radioactivos de uma amostra no instante t; se -dN (1)

for a diminuicdo deste numero durante um curto intervalo dft, isto €, o nimero de

decaimentos durante o intervalo dt, a taxa de decaimento ou actividade da espécime €

igual a -dN (1) / dt.

Quanto maior for o nimero de nuclideos na amostra maior é a taxa de decaimento, i.e., a

actividade € proporcional a N (?):

_dN(1)
dt

que pode ser interpretada como a probabilidade por unidade de tempo de um nuclideo

=AN(t), onde A é a constante de decaimento da espécime (nuclideo em questao),

decair.

Ap6s o tempo ¢ ainda nio decairam: N(t) = N,e™", onde N, representa o niimero de

nuclideosem ¢ =0 s.

A unidade Sl de decaimento é o becquerel (Bq), 1 Bq= 1 decaimento por segundo.
1 curie (Ci) = 3.70x10%° Bq.

2011-2012 http://w3.ualg.pt/~jlongras/NuclearDecay.swf 376
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Tempo de meia vida e tempo médio de vida

O decaimento radioactivos é um processo estatistico. Nao ha forma de prever se um atomo (nucleo) particular vai
decair ou ndo. A alteracao do ambiente que rodeia o nucleo nao altera de forma significativa a maioria das taxas de
decaimento.

ApOs o tempo ¢ ainda ndo decairam: N(¢) = Noe_)".

O tempo de meia vida 7,,, € o tempo necessario para que o numero de nuclideos

que ainda nao decairam passe a metade:

1 In2
N(t:Tuz)/No 25 it T1/2 :7-

O tempo médio de vida T __, € geralmente chamado tempo de vida de um nuclideo

ou de uma particula instivel e estd relacionado com o tempo de meia vida da forma:
T = l — 1), 1),
"2 In2 0.693

~
~

A unidade Sl de decaimento é o becquerel (Bg), 1 Bq= 1 decaimento por segundo:
1 curie (Ci) = 3.70x10%° Bq.

2011-2012 http://w3.ualg.pt/~jlongras/NuclearDecay.swf 377




Formacao e decaimento do carbono 14

O carbono 14 forma-se nas camadas superiores da atmosfera onde os atomos de nitrogénio-14 sao bombardeados
por neutrdes contidos nos raios cdsmicos:

v

9 e Entre os cinco isdtopos instaveis do carbono, o carbono-14 é aquele
gue apresenta a maior meia-vida, que é de aproximadamente 5730
14 —> P
N @ anos.
1\‘\3}

Jeiredo/)

14N +n 14C n p
Desintegracao do carbono 14

Como a desintegracao ocorre num periodo de

Beta Than The ReSt: C-14  meia-vida de 5730 anos é possivel fazer a

datacao radiométrica de objectos ou materiais

Radioactive Deay arqueoldgicos com idades dentro desta ordem

de grandeza.

By: Tom Diab

O método da datacao por carbono 14 nao é, por

Science Department isso, adequado a datacdo de fdsseis que tém
- - idades na casa dos milhdes de anos e que sao
Saline ngh School datados por métodos estratigraficos e por

decaimento de outros elementos radioactivos.
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Datacao radioactiva

CARBON-14 PRODLCTION AND LIPTAKE
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Datacao por radiocarbono

E Radiocarbon dating

Before 1900 the activity per unit mass of atmospheric carbon due
to the presence of '*C averaged about 0.255 Bg per gram of carbon,
(a) What fraction of carbon atoms were "C? (b) In apalyzing an
archacological specimen containing 300 mg of carbon, you observe
174 decays in one hour. What is the age of the specimen, assurning
that its activity per unit mass. of carbon when it died was that aver-
age value of the air?

| SOLUTION

IDENTIFY: The key idea is that the present-day activity of a bio-
logical sample containing ™C is related to both the elapsad time
since it stopped taking in atmospheric carbon and its activity at
that time.

SET UP: In part (2) we determine the number of 1%C atoms N(t)
from the activity —dN(¢) Jdt using Eq. (43.16). We find the total
number of carbon atoms in 500 mg by using the molar mass of car-
bon (12.011 gjmol, given in Appendix D), and we use the result to
calculate the fraction of carbon atoms that are "C. The activity
decays at the same rate as the number of "C muclei; we use this
fact in conjunction with Eq. (43.17) to solve for the age 1 of the
specimen.

EXECUTE: (&) To use Bq. (43.16), we must first find A from
Eq. (43.18):

Typ = 5730y = {5730 y)(3.156 X 107 sfy) = 1.808 X 10" s

In2 0.693
= - =383 x 102!
A Ty 1.808 x 10"s % =
Alternatively,
0.693
= = ]1. x 8 1
A 5730 v 1.209 X 10y

2011-2012

Then, from Eq. (43.16),

dN]et 025587
A 383 % 10 Ys

N(t) = — = 6.66 X 10 atoms
The total number of C atoms in cne gram (1{12.011 mol) is

_“_...nmb::% ¥ 107) = 501 x 10%. The ratio of **C atoms
to all C atoms 13

666 X 10" P
g Lo

Only four carbon atoms in every 3 million million are “C,

(b) Assnming thatthe activity per gram of carbon in the specimen
when it died was 0.255 Bgfg = (0.255s7' - g7'){3600 s/h) =
Q18h~"+g™", the activity of 500 mg of carbon then was
(0500g) X (91Bh7'-g7') = 450 h™". The observed activity
now, at time ¢ later, is 174 h ', Since the activity is propertional 1o
the number of radioactive nuclei, the activity ratio 174459 =
0.379 equals the number ratio N(#) [N,

Now we solve Eq. (43.17) for 1 and insent values for N(2) [N,
and A

_In (N(2)[Nv,) _ In 0.379

i
—A ~1.208 X 1074y~

= 8020y

EVALUATE: After B020 y the "C activity has decreased from 459

to 174 decays per hour. The specimen died and stopped taking CO,
out of the air ubout 8000 years ago.
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Exercicios sobre datacao

A razao entre o "C e Y na matéria viva ¢, actualmente, igual a 1.3 x 10712, O
M numa amostra de 24 g de carbono proveniente de “matéria viva" decai com
uma taxa de decaimento {(ou actividade) de 6 Bq (becquerel). Qual sera actividade
radioactiva do "C daqui a 11469 anos. (Res: 1.5.)

A razao entre o MC e o ?C na matéria viva ¢, actualmente, ignal a 1.3 x 10712,
O MC de uma amostra de 24 ¢ de carbono, proveniente de matéria viva, decai
actualmente com uma actividade de 3 Bg. Quando ¢ que ocorren a morte da

“matéria viva"? (Res: 11470 anos. )

2011-2012  http://profs.ccems.pt/PauloPortugal/CFQ/Fsica Moderna/Energia Ligao Ncleos.htm 381
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Efeitos bioldgicos da radiacao ionizante

Efeitos biologicos da Radiagdo

Em 1896, quatro meses apds a descoberta do raio-X por Rontgen, o médico J. Daniels, da Universidade de Vanderbilt,
notificou a comunidade cientifica o primeiro efeito biolégico da radiacdo que foi a queda de cabelo de um de seus colegas,
cuja radiologia de cranio havia sido tirada. Em 1899, dois médicos suecos conseguiram curar um tumor de pele na ponta do
nariz de um paciente, e em1903 um médico americano obteve a diminuicao do baco de um paciente com leucemia. O uso do
raio-X na terapia estava, entretanto, produzindo resultados desagradaveis. Eritema de pele e a seguir ulceragdes se
desenvolveram nas maos dos médicos e em alguns casos, cancer dos 0ssos, como resultado das exposi¢cdes durante o
tratamento dos pacientes. Desde entdo nao sé os beneficios trazidos pela radiagao mas também seus efeitos danosos tém
interessado os cientistas de todo o mundo.

Os estudos dos mecanismos basicos da radiobiologia permitem analises microscopicas do que ocorrem com a passagem da
radiacdo e liberacao de energia em volumes muito pequenos como em células ou parte de células. A energia liberada pode
produzir ionizacao e excitacao dos atomos e quebra das moléculas e, como consequéncia, formacao de ions e radicais livres
altamente reactivos. Estes, por sua vez, podem atacar moléculas de grande importancia como a molécula de DNA do nucleo
da célula, causando-lhe danos. A destruicdo de uma molécula de DNA resulta numa célula capaz de continuar vivendo, mas
incapaz de se dividir. Assim, a célula acaba morrendo e ndao sendo renovada. Se isso ocorrer em um numero muito grande de
células, vai haver um mau funcionamento de tecido constituido por essas células e, por fim, a sua morte. Os efeitos podem
ser manifestar a curto prazo ou a longo prazo. (Okumo, Fisica para Ciéncias Bioldgicas e biomédicas)

http://www.energiatomica.hpg.ig.com.br/Bio.html http://www.radiacao.com.br/efeitos biologicos da radiacao.html
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Medicina nuclear

Cintigrafia de Perfusao e Ventilacao: sao duas técnicas que devem ser executadas sempre que
possivel (frequentemente de emergéncia). E o principal método de avaliagio da grave
condicao potencialmente mortal que é a tromboembolia pulmonar. A parte de perfusao é uma
avaliacao do fluxo sanguineo por todo o pulmao, ou seja, se ha obstrucdes nos vasos, como em
casos de tromboembolia pulmonar. Ela é efectuada pela injeccao de aglomerados de albumina
marcados com tecnécio-99m no sangue. Qualguer drea que nao seja irrigada ficard palida (zona
fria) na imagem obtida. A cintigrafia de ventilacdo indica as areas do pulmao que ventilam
convenientemente. Ela é feita pela inalagao de marcadores radioactivos gasosos ou sob a forma
de aerossois, como isotopos de gases nobres radioactivos ou microparticulas marcadas com
tecnécio (technegas). O resultado do exame vem da comparacdo entre as zonas frias (pouco
radioactivas) da perfusdo e as da ventilacao.

Se houver grandes e multiplas

defeitos de perfusio n3o #3.11 Thiscolored scintigram shows
, where a chemical containing radioactive

conspnantes com .areNas d? *T'c was taken up by a pationt's Jungs. The
defeitos de ventilagdo, € orange color in the ung on the left indi-
provavel o diagndstico de %mjrﬁ&mmglmﬁ

- which shows chemical was able to
tromboembolismo pu!monar. pass o this lung through the blood
De outro modo podera haver stream. The lung on the right shows
obstrucao de um bronquio ou weaker emission, indicating the presence
bronquiolo (apenas zona fria ©f anembolism (ablood clot or other
. | (Np obstruction in an artery) that is restricting
na ventilacdo), ou outras the flow of blood to this lung,
condicoes.
2011-2012 http://pt.wikipedia.org/wiki/Categoria:Imagiologia m%C3%A9dica 383
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Ressonancia magneética nuclear e MRI

43.1 Magnetic resonance imaging {(MRI).
(@

o

Protons, the nuclei of hydrogen In the presence of a strong A brief radio signal causes As the protons realign with the
atoms in the tissue under study, magnetic field, the spins the spins 1o flip orentation. B-field, they emit radio waves
tormally have random spin become aligned witha that are picked up by sensitive
orientations, component parallel to B, detectors,

{b) Since H has a different value at differcnt () An electromagnet used for MRI
locations in the tissue, the radio waves from

different locations have different frequencies.
This makes it possible to consiruct an image.

2011-2012 http://pt.wikipedia.org/wiki/Categoria:Imagiologia m%C3%A9dica 384
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Tomografia de emissao de positroes

A Tomografia de Emissao de Positroes (PET) € um exame imagioldgico da medicina
nuclear que utiliza radionuclideo que emitem um positrao agquando da sua
desintegracao, o qual se aniquila com um electrao dos tecidos através da emissao de
dois fotdes gama que se propagam em direccOes opostas, sendo detectados e
usados para formar imagens 3D da regiao em analise.

Imagem PET

Equipamento PET
- : Esquema do processo de aquisi¢ao de imagens PET

Coincidence
Processing Unit

-

>

Sinogram/
Listmode Data

Photo
Multiplier

Annihilation

Image Reconstruction

http://pt.wikipedia.org/wiki/Tomografia por emiss%C3%A30 de positr%eC3%B5es
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Dose absorvida e equivalente de dose

Os efeitos produzidos dependem da dose de radiagdo absorvida, D, que se define como D=E/m, onde m é a massa da
amostra da substancia atravessada pela radiacao ionizante e E a energia comunicada a amostra pela radiacao.

A unidade Sl de dose é o joule por quilograma, que se designa gray (Gy). Por vezes ainda se usa o rad (1 rad=0.01 Gy).
Como nem todas as radia¢cOes produzem os mesmos efeitos bioldgicos introduziu-se o conceito de equivalente de
dose, ou dose-equivalente, ED, que se obtém multiplicando a dose absorvida por factores numéricos que dependem

da natureza e energia da radiacao absorvida, como por exemplo o factor de qualidade Q:

ED=D-Q, onde Q caracteriza os efeitos nocivos da radiacao absorvida, os quais dependem da natureza da radiacdao. O
ED mede-se em sievert (Sv).

Outro aspecto a considerar é o tempo durante o qual a radia¢do incide na substancia/organismo.

O debito de dose define-se como a razdo entre a dose absorvida e o tempo de exposicdo, medindo-se em Gy/s,
Gy/min, Gy/hora, etc..
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Fontes de radiacao ionizante
43.10 Contribution of various sources to

Table 43.3 Relative Biological Eﬂedwe- the total average radiation exposure in the
ness (RBE) for Several Types of Radiation U.S. population, expressed as percentages
Radiaton  RBE (SW/Gy or rem/rad) til the o

X rays and y rays 1 From human activity 18%
Electrons 1.0-1.5 Other o )

Slow neutrons 3-5 Occupational  03% ||

o particles ) Nuclear fuel cycle 0.1% I/

. jons 20 Miscellancous 0.1% /’%

1 rad = 0.01 J/kg = 0.01 Gy

Equivalent dose (Sv) = RBE X Absorbed dose (Gy)

relative biological effectiveness (RBE),

http://www.infopedia.pt/Sdose-equivalente

http://en.wikipedia.org/wiki/Gray %28unit%29
http://en.wikipedia.org/wiki/Category:Units of radiation dose Nemral 82%
2011-2012 http://pt.wikipedia.org/wiki/Categoria:Imagiologia m%C3%A9dica 387
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Producao de energia a partir de reaccoes nucleares

http://w3.ualg.pt/~jlongras/particulasalfa.wmv

http://w3.ualg.pt/~jlongras/neutrao.wmv

2011-2012
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Energia nuclear

- Fissdo do atomo

Li

@

NUCLEAR 1£LEFISSTION

DBy: Tom Diab
Science Department
Saline High School

http://w3.ualg.pt/~jlongras/neutrao.wmv
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- Fusdo do atomo

Qw/»\
*H \4/»

®

2 protons  Helium
+2 neutrons nucleus
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«®

N

Energia nuclear

‘He
€

O

Am [¢2

E

A origem da matéria

A young star

ENERGY FROM MATTER
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A fusao nuclear por con

Duter Intercaoil Vacuum
Structure Wessel
Torocidal Central Soleniod Cryostat
Field Cail

Poloidal ) Port Plug
Field Caoil Divertor {lon Cyclotron
Machine Gravity Module ek
Supports Cryopump
i v —

http://www.iter.orqg/

http://www.iter.org/video#c26
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finamento magnético

Toroidal field

Vacuum
chomber

FPoloidal field
magnet

Plasma

& 2005 Howstuffwons

Fusion
reacticns
QCCUr in
hot plasma
fuel

Hot Auid

Turbine
*| Gencerafor

Fast neutrens|iy
from fusion
reccticns
hreat the
moderator

http://w3.ualg.pt/~jlongras/TURBINA.swf
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Particula numa caixa (poco quantico)

Equacao de Schrodinger para uma particula sujeita ao potencial U(x)

Para uma caixa e uma dimensao (pog¢o a 1 D) tem-se: U(x) =V(x)
Fora do poco Ep

U(x)=c0 x<0 e x21L

Dentro do poco

— Hx)== | V(x)=0 | Hx)=
U(X) =0 0<x<lL (barrier) | (well) (barriell
0 L X

Para os estados estacionadrios, estado em que energia nio depende do tempo, a
probabilidade também nao é fung¢ao do tempo e a funcao de onda pode ser escrita
como o produto de duas fun¢oes, uma dependente apenas das coordenadas espaciais e
outra dependente do tempo:

{—hz o

2m ox*
Fazendo: W(x,t) = g(x)e ™",

o +u<x>}¢(x) ~ Eg(x)
10)4

’ _h
obtem-se
2m
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+U(x)} Wix t) = ih% Wx t).




