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Introducéao

No inicio dos anos cinqiienta, a énfase da Quimica
Inorgnica se concentrou nos compostos de
coordenagdo dos elementos de transigdo. O
desenvolvimento da fundamentagao teérica (quantica),
particularmente das teorias do campo ligante e teoria
dos orbitais moleculares, motivou estudos em
espectroscopia eletrdnica aplicada a determinacao de
estruturas e configuragdes de niveis de energias’.

Assim, uma configuracdo I"  apresenta
degenerescéncia dada pela equacédo 1%, onde N’ é o
namero de microestados (ME) para tal configuragao.

(2s+1(2 +1)!

n[(2s+1)(21 +1) - n]! Equagéo 1

Introduzindo a repulséo elétron-elétron, os ‘N’ ME’s
se desdobram em Termos Espectroscopicos (TE)
definidos pela combinacdo do valor de L (soma dos
‘m’ de cada elétron) e S 6oma dos ‘my’ de cada
elétron), de cada MEZ.

Tendo isto em mente, ao encontrar-se todos os ‘N’
ME’s possiveis de uma configuragdo, pode-se agrupa-
los em uma matriz bidimensional referenciando-os
pelo seu valor de L e S. Desta matriz extraem-se 0s
TE. Cada um destes tem um numero definido de ME,
este valor é dado pela equag&o 2.

N = (2S+1)(2L +1) Equacio 2

O software apresentado neste trabalho computa os
TE de uma configuracdo fornecida pelo usuério,
calculando o numero de ME total da configuragdo e
de cada TE.

A interface, apesar de ser um programa de
console, é intuitiva e de facil manipulag&o.

Figura 1. Screenshot do PTE.

i3 3 PIE — Programa de Termos Espectroscépicos i

i E
##t Programa desenvolvido sem fins comerciais para uso educacional. ##

## Programmers: E. G. Aguiar e R. T. Moura Jr Janeiro de 2886 i

Mimero de microestados para a configuracio d*4: 218

18 -1-2218 -1-2

R
s
R
L -1-1-11 -1
QoD
HEoEeOHO®
[S1-T-E-T =R YT
CERIEEEEE
FRRRERBRR
RDANRERTRS
=z
==
W
e e

;Hl H
Sendo um software educacional é de distribuicao
livre dos autores. Estes também optaram por um
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codigo aberto para que melhoramentos possam ser
desenvolvidos pelos usuarios.

Resultados e Discussao

Para validagdo do software, foram testadas todas
as configuragbes possiveis com um orbital desde s*
até a f** sendo estes resultados compativeis com a
literatura® para os casos s", p"e d".

Do modo como foi escrito, o software leva em
consideracd@o o principio de exclusdo de Pauli e ndo
repete os ME. A ordenagdo energética dos TE
encontrados é feita segundo a regra de Hund.

—» Organizando oz microestados (em funcac de L & S) na matriz resposta

#*%% Inprimindo o Hatriz Resposta *xx
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igura 2. Matriz Resposta para o caso do Eu(ll) f'.

O software é escrito em linguagem C utilizando um
conjunto de bibliotecas padrdo e um arquivo de
cabecalho (ms_ml.h) desenvolvido pelos autores. O
programa pode ser compilado em qualquer sistema
operacional que tenha um compilador C. Na
plataforma Windows XP o PTE foi compilado com o
Dev-C++ 4.9.9.2 e com o0 gcc 3.4.2 em Linux.

Conclusdes

O programa foi validado com para os orbitais s", p"
e d". Para o caso f" ndo foram encontrados dados
completos na literatura.

Novas implementacfes estdo sendo feitas tais
como inclusdo do acoplamento spin-6rbita e calculo
de TE para estados com mais de um orbital.
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