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J. D. van der Waals: 
“for his work on

the equation of

state for gases and

liquids”
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• Onde entra a Mecânica Quântica?

Interação de van der Waals

Vamos supor um átomo no nível 1s:

Note que o momento de dipolo elétrico é nulo:

Mas, o quadrado do momento de dipolo é não nulo:

• Como resolver esse problema via MQ?

O dipolo flutua!!!

Retornaremos a esse problema no final da aula!
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• Há átomos anciosos por perder elétrons e outros por ganhar.

F



Ligação Iônica

Energia de Ionização: Energia necessária para remover 
um elétron de um átomo neutro para criar um cátion. 

Afinidade eletrônica: Ganho de energia ao adicionar um 
elétron a um átomo neutro para criar um ânion. 
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H.M. Nussenzveig, Curso de Física Básica, Vol. 3
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http://hyperphysics.phy-astr.gsu.edu/hbase/molecule/NaCl.html

Born-Mayer approximation
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Constante de Madelung

Rede cúbica?
Lista ou prova!!!



Sólidos Iônicos
• Ligação típica entre elementos das famílias 1A/2A com elementos das famílias 6A/7A.

➢ Pouco densos.
➢ Ligações sem orientação.

➢ Duros. (5-10 eV/átomo)
➢ Altas temperaturas de fusão. NaCl derrete a 

~800o C.

CsCl
CaF2

➢ Isolantes Elétricos.
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Ligação Covalente

• Intuição de porque a combinação antissimétrica tem a maior energia.

Soluções de menor
energia para    grande.

David Snoke, Solid State: Essential Concepts

Se 𝑏 → 0, então
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• Intuição de porque a combinação antissimétrica tem a maior energia.

Soluções de menor
energia para    grande.

Soluções de menor
energia para    pequeno.

David Snoke, Solid State: Essential Concepts

Quanto menor

menor a variação espacial

maior a diferença de energia
entre os dois estados!



Teoria do orbital molecular
• Tratamento quântico orbital para H2

+. (Born-Oppenheimer)

H2
+



Teoria do orbital molecular
• Tratamento quântico orbital para H2

+. (Born-Oppenheimer)

H2
+



Teoria do orbital molecular
• Tratamento quântico orbital para H2

+. (Born-Oppenheimer)

• Seja o auto-estado fundamental do átomo de H conhecido:

H2
+



• Busquemos o estado fundamental de H2
+.

H2
+



• Busquemos o estado fundamental de H2
+.

H2
+

Sendo



• Busquemos o estado fundamental de H2
+.

H2
+

Sendo

Então





Aproximando



Aproximando



Aproximando



Teoria do orbital molecular

• Busquemos o estado fundamental de H2
+.

• Autovalores:



Teoria do orbital molecular

• Busquemos o estado fundamental de H2
+.

• Autovalores:



Funções de onda



Funções de onda

https://chem.libretexts.org/Textbook_Maps/Physical_and_Theoretical_Chemistry_Textbook_Maps/Map%3A_Physical_Chemistry_(McQuarrie_and_Simon)/09%3A_The_Chemical_Bond%3A_Diatomic_Molecules/09.5%3A_Bonding_and_Antibonding_Orbitals





Sólidos Covalentes
• Ligação típica entre elementos das famílias IIIA-VA, ou sólidos formados por um elemento só.

➢ Rígidos
➢ Ligações são orientadas.
➢ Pouco densos, devido à orientação da ligação.

Diamante, Ge e Si

W. Shockley, Electrons and Holes in semiconductors
https://en.wikipedia.org/wiki/Aluminium_gallium_arsenide

GaAs
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Determinante de Slater
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Teoria do spin-orbital
• Tratamento quântico orbital para H2. (Born-Oppenheimer)

Spin operators!!𝛼 ? = ⟨ ? | ↑ ⟩

𝛽 ? = ⟨ ? | ↓ ⟩

Levando em consideração apenas os spins dos elétrons, temos

Singlete

Tripletes
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Teoria do spin-orbital
• Tratamento quântico orbital para H2. (Born-Oppenheimer)

É sempre possível escrever a função de onda total de um 
problema de N elétrons como um produto da função de uma 
função puramente orbital com outra puramente de spin?



Teoria do spin-orbital de ligação de valência para H2

H2

1
1

2 2

Lista!



Coesão Metálica

http://www.abc.net.au/science/articles/2010/04/14/2872429.htm

Ashcroft/Mermin

https://en.wikipedia.org/wiki/Periodic_table
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Pontes de Hidrogênio

H F

Exemplo: gelo
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Interação de van der Waals

Vamos supor um átomo no nível 1s:

Note que o momento de dipolo elétrico é nulo:

Mas, o quadrado do momento de dipolo é não nulo:

• Como resolver esse problema via MQ?

O dipolo flutua!!!

Sendo o campo de um dipolo

Então, na presença de outro dipolo, temos

com                                 Logo,

Quantização canônica:
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Correções perturbativas!
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Correções perturbativas!

• 1st order:
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• 2nd order:

Ashcroft Cap 19, Questão 1
Lista ou prova!!!
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