A demonstragdo e o enunciado do teorema supra menci-
onado foram apresentados pelo autor deste artigo por oca-
sifo da 13 Reunifo Anual da SBQ, associada 4 302 Reunido
Anual da SBPC, em 15 de julho de 1978%,
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METODO SIMPLES PARA O CALCULO DAS FORMAS E DAS ORIENTACOES
ESPACIAIS DOS ORBITAIS “f”.
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As formas e as orientagGes especiais dos orbitais s,pe d
sdo encontradas, com grande facilidade, na literatura, tanto
de nivel superior como secunddrio. Portanto, todo estu-
dioso do assunto estd muito bem familiarizado com estes
orbitais.

O mesmo j4 ndo sucede com os orbitais f. As suas for-
mas, bastante diferentes entre si e, as suas orientagdes espa-

ciais aparecem poucas vezes e somente em revistas cientffi-

cas ou obras bastante especializadas. Nestas, tem-se, as ve-
zes, dificuldades em interpretar as verdadeiras orientagGes
espaciais dos orbitais nas figuras apresentadas. Também, em
alguns casos, hd discordéncias entre os autores rias formas e
orientagBes espaciais!*2 356,

Estes fatos motivaram o célculo das fungBes de onda glo-
bais destes orbitais conforme Schneider®, a partir das fun-
¢Oes de onda parciais.

O sistema de cdlculo para as fungBes de onda parciais en-
contra-se na literatura®*7, Em seguida, foram calculados,
pelo método da derivagdo, os dngulos das densidades eletrd-
nicas méximas das equagdes de onda de cada orbital 4f. Lo-
go ap6s, para uma exata visualizagdo das formas e orienta-
¢Oes espaciais dos orbitais 4f, cada orbital foi inscrito em
um cubo.
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DESENVOLVIMENTO DO CALCULO

As fungbes de onda parciais representadas nas Tabelas 1,
2 e 3 foram extrardas de Pauling e Wilson® .

A seguir, obtevese a fungdo de onda flobal para cada or-
bital 4f fazendo o produto das fungSes de onda parciais,
acima representadas, para cada conjunto dos trés primeiros
numeros quinticos. A indica¢fo genérica da fun¢do de on-
da global € a seguinte:

Vo0 (0@ =R o000 (8) @ ()

QO

Os resultados encontram-se na tabela 4.

Logo ap6s, efetuou-se a andlise matemdtica destas equa-
¢Oes, derivando-as em relagdo a 6 e ¢, para a pesquisa dos
méximos existentes. Obtevese, assim, os valores dos ingu-
los para 6 e ¢ que correspondem as densidades eletronicas
méximas para cada orbital, com a respectiva indicagdo do
sinal positivo ou negativo para a fung¢do de onda em cada
angulo calculado,

Estes resultados estdo expressos na Tabela 5.



Tabela 1 — Fun¢io de onda hidrogenéide R o(n para os
orbitais 4f.

(Z/ao) ¥2
96 35

= 3 P
R43(r) e 2

Tabela 2 — FungGes de onda ©p (p) para os orbitais f.

3vid s

0, = 7 (3 cos® § — cos B)
@3i4 =_\/g_i sen 6 (5 cos? 6—1)
e,,, =\/£1:0—5‘ sen’ 0 cos9

0., =—;—0— sen’ 0

o = L
d, =\/—_1__Tr cosd
®, = \/;T-——- sen¢
o, = \;——T_T— cos? ¢
o_, =\/L—TT— sen’ ¢
®, =\,.l_—ﬂ— cos®
o, = \fl—_Tr— sen® ¢

Tabela 4 — Func¢oes de onda globais para os sete orbitais
hidrogendides 4f.

1 3
Vi = 3072 a2l @
V3 3

e ~1430 (5 cos® 6 - 3 cos6)

¢~1/420 senf (5 cos®H--

Vast, = 3072 Viora? 2
V3 s
L — - -I'/4ao 20
‘1’43+1 = 3072 \/IT)T—T_a_; az e sen6 (5 cos* 0 -1)sen¢
V3 r
Vara = 3072 o8 o ¢ 7430 2 g cosg cos? ¢
[¢] 1]
V3~ &
[ S -1/4a, 2 2
Voo = 3072 Jrat @ 0 MO0
1 er®
e — -1/4a, 3 3
Viaes ™ 3072 Joma? @@ sen” 6 cos”o
1 r
e~T/4% sen’ § sen® ¢

Vazs ~ 3072 ‘/2—7[53 ;5

Tabela 5 — Relagdo dos angulos para 6e ¢ que correspon-
dem 3s densidades eletrénicas mdximas para ca-
da um dos sete orbitais 4f com a respectiva in-
dicagdo do sinal para a fun¢do de onda.
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Em seguida, interpretouse a forma e a orientagdo espa-
cial de cada orbital a partir dos dngulos calculados.

Fig. 1 - O sistema de eixos

Fig. 4-0 orbital 4, _,

Fig. 7 - O orbital ¥,

Os resultados encontrados coincidem, exatamente, com
os obtidos, recentemente, através de um complexo progra-
ma’ de computagdo, tendo o presente método a vantagem
de ser extremamente acessivel.
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Fig. 2 - O orbital ¥,,,

Para uma perfeita visualizagfo, cada orbital foi inscrito

em um cubo como se pode observar nas figuras a seguir.

Fig. 3- O orbital y,,

Fig.8 -0 orbital y,,_,
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