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Introducao

O elemento quimico Galio (Ga) tem nimero atémico
31, massa atbmica igual a 69,7 uma, e configuracéo
eletronica 1s?2s°2p°®3s°3p°3d'%4s®4p’. E um metal
pertencente ao grupo 13 (3A) da classificacédo
periddica dos elementos e na temperatura ambiente
encontra-se no estado liquido. Na medicina nuclear
€ empregado como elemento tracador (escaner de
galio) no diagnostico de enfermidades inflamatérias
ou infecciosas, tumores e abcessos. De grande
interesse se reveste o0 estudo dos processos
eletronicos radiativos e néo radiativos referentes a
este elemento. A partir da configuracdo eletrénica
inicial, podemos explorar alguns estados excitados
e verificar a estabilidade relativa desta nova
configuracdo frente & excitacdo. Por exemplo, a
partir da configurac;éo do estado eletronico
fundamental, 1s°2s°2p°3s?3p°3d'%4s4p’, pode-se
obter o estado excitado 1s*2s°2p°3s°3p°®3d'%4s?4p?,
promovendo um elétron do nivel 2p para o nivel 4p.
No presente trabalho estudamos o espaco ativo do
atomo de Ga com o intuito de se conhecer as
energias relativas dos possiveis estados eletrénicos
excitados como um suporte para futuros calculos
multi-configuracionais do tipo Hartree-Fock Multi-
configuracional (MCHF)".

Resultados e Discussao

As energias das configuracfes, onde excitamos os
elétrons dos niveis 1s, 2p, 2s, 3d, 3s e 4s para o
nivel 4p, foram obtidas através da metodologia de
célculo Hartree-Fock®. O programa computacional,
escrito na linguagem de programacao Fortran 90,
estqd disponibilizado na suite de programas
MCHF/MCDHF. Na tabela 1 apresentamos as
energias totais, Eng (energia nao relativistica) e Eg
(energia com correcdo relativistica). As correcfes
relativisticas foram obtidas através do Hamiltoniano
de Breit-Pauli apresentado na equagéo abaixo.
Hgp = Hyr + Hrs + Hes

onde Hyr é 0 Hamiltoniano néo relativistico, Hgs € 0
operator relativistico que comuta L e S e Hes € O
operador de estrutura fina que descreve a interacao
entre o spin € 0 momento angular dos elétrons e
comuta com o momento angular total J = L + S.
Podemos verificar, através da andlise da Tabela 1,
gue a estabilidade das configuragdes diminui a partir
da promocdo dos elétrons da configuracdo do
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estado fundamental, que apresenta configuracéo
1s%2s°2p°3s3p°3d'%4s°4p’, até a configuracdo onde
um elétron é excitado do nivel 1s para o nivel 4p,
com configuracdo 1s'2s’2p®3s°3p°3d*°4s’4p®. As
correcdes relativisticas levam & uma estabilizacdo
adicional da configura@éo como, por exemplo, para
a configuracdo 1s°2s°2p°®3s?3p®3d°4s?4p? temos um
deslocamento relativistico igual a -18.2662 u.a. em
relagcdo & energia nao relativistica.

Tabela 1. Energias totais (u.a.) para o espaco ativo
do atomo de Ga.

Configuracéo Enr Er
1322322p63523p63d104524p1 -1923.2610 | -1941.5010
1322322p63523p63d104sl4p2 -1923.0647 | -1941.2963
1522522p63523p63d94524p2 -1922.5668 | -1940.8330
1522322p63323p53d104324p2 -1919.3058 | -1937.5088
1522522p63313p63d104324p2 -1917.4029 -1941.2963
1522522p53523p63d104524p2 -1881.2373 -1899.2517
1522512p63523p63d104524p2 -1872.7644 -1889.9195
1512522p63523p63d104524p2 -1455.4894 -1469.5117

Conclusoes

Obtivemos as energias totais das configuracbes
eletrbnicas do espago ativo do atomo de Ga com e
sem correcdo relativistica. A estabilidade das
configuragbes diminui & medida que excitamos
elétrons mais préximos do core. A corregao
relativistica leva & uma maior estabilidade da
configuracdo para todos os valores de n e |.
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