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Ideea unei teorii care sa unifice conceptul de energie cu cel de materie a fost
a fizicianului german Max Planck, care a observat ca radiatia emisé de corpurile
,hegre” care, in fizica clasica este considerata energie, se poate comporta ca ma-
terie. Impreund cu alti oameni de stiinti precum Niels Bohr (cunoscut pentru
modelul atomic despre care vom vorbi in una din partile urmétoare ale acestei
serii), Louis de Broglie (care a propus dualismul undi-corpuscul pentru toate
particulele, pe care 1l vom aborda in primele doud materiale ale acestei serii),
Erwin Schrodinger (care ne-a oferit o intelegere asupra particulelor si pisicilor
inchise in cutii) si Albert Einstein (care a ajutat teoria cuantici si fie validata,
cu ajutorul demonstratiei sale pentru efectul fotoelectric).

1. Elementele care anticipeazi teoria cuanticd a materiei
Un element fundamental, fara de care intelegerea chimiei/fizicii cuantice este
imposibila este notiunea de unda electromagnetica. Explicata in secolul al XIX-
lea de James Clerk Maxwell drept o compunere de doud oscilatii perpendiculare,
una a inductiei electromagnetice B si cealaltd a intensitatii campului electric
. Intr-un mediu omogen si izotrop, viteza tuturor undelor electromagnetice
este egala, prin urmare:

Av=c
unde A este lungimea de unda, iar v este numérul de unda (frecventa).
O alta observatie este legea lui Wien, care formuleaza principiul radiatiei
corpurilor ,negre”, considerat inexistent de mecanica newtoniana si de termo-

dinamica clasica. Acesta spune ci lungimea de unda cea mai mare emisi de un
corp se poate calcula, in functie de temperatura, astfel:

AT =W
unde W = 2.898 - 10° K - nm
Cea de-a doua lege care reformuleaza mecanica clasici este principiul cuan-

tizarii energiei formulat de Max Plank, care coreleazi energia undei electromag-
netice cu frecventa, dupa bine-cunoscuta lege:
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unde h = 6.626 - 10734 J - s.

Aplicatie. Ce vitezd poate si-i fie imprimata unui atom cu masa m prin
ridicarea frecventei sale de la 1 (frecventa de stare fundamentald) la o frecventa
excitata v.

Solutie. Scriem legea de conservare a energiei:

2 o2%h (v —
M (= vp) v = ) = 0)
2 m

Experimental, aceste tranzitii se observd in spectru ca linii de absorbtie si
nu ca benzi continue, dovada a cuantizarii energiei pe niveluri discrete de forma
E}, liniile urménd si apara pentru numerele de unda care satisfac conditia:

1
=—(En — By
v=1 )

unde m si n sunt doud numere intregi oarecare.

Rydeberg a observat experimental o dependenta de acest tip pentru atomul
de hidrogen, care are forma:
1 1 1
S - Y (e
A <n2 m? )

unde m si n sunt doud numere intregi cu m > n.

2. Notiuni de electromagnetism al particulelor cuantice

_>
Pentru o unda stationara de inductie B si intensitate electrica ﬁ, se
defineste intensitatea totald a undei:

S =uwE x B

unde po este permeabilitatea magnetica.

Densitatea de energie a undei va fi:
1 B2
pP=7 <€0E2 + )
2 Ho

unde g( este permitivitatea electrici.

Folosind aceste notiuni, vom defini notiunea de functie de undi, care este
esentiald in toate studiile unor particule folosind modelelor cuantice:

B(7,t)

U (7,t) =/ E(7, t) = i
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In timp ce intensitatea undei este:

p(7,t) =02 (7, t)

unde (7,0 = (x,y,2,t) reprezintd coordonata spatiu-timp a sistemului.

Folosind aceste notiuni, putem defini intensitatea a doud unde interferente
dupa legea:

p =P+ p5+2p1-p
care ilustreaza faptul ca intensitatea la interferentd poate fi modulul diferentei
intensitétilor (cazul destructiv), suma lor (cazul constructiv) sau orice valoare
din intervalul descris de aceste doud extreme (cazul intermediar).

Folosind cunostintele relativiste si observatia faptului ci experimentele cu
fotoni individuali par a reproduce, la scara statistici, comportamentul undelor,
s-a tras concluzia ca fotonii particule cu energie si impuls individuale, poartad
si informatia” unui comportament ondulatoriu. Impulsul relativist al fotonului
are formula:

_h
P=3
Aceasta formuld a fost extinsa de fizicianul de Broglie pentru a determina
lungimea de unda a oricarei particule, dupa legea simpla:

A=—
p
3. Metoda de calificare a sistemelor cuantice
Pentru a rezolva problemele care presupun sisteme cuantice, este utila cunoa-
sterea ecuatiei lui Schrédinger si a metodei ei de rezolvare. Astfel, ecuatia are
forma generala:
1 0?0
V- ——— =0
c? ot?
unde V? este operatorul Laplacian notat ca:
0? 0? 0?
0x2  Oy? 022
In general, pentru a rezolva o ecuatie Schrodinger, este necesard rescrierea

functiei de unda ca un produs intre doua functii liniar-independente, una de
timp, cealaltd de pozitie:

V? =

iBEt

(70 = (7)€

Asadar, in modelele care urmeazi, vom discuta cele mai importante apro-
ximaéri si interpretari ale sistemelor chimiei cuantice folosind aceasta ustensila
a ecuatiilor Schrodinger. Urmeaza: utilizarea operatorilor de analiza scalara si
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vectoriala in rezolvarea problemelor de mecanica cuantica, modelul particulelor
in cutii si aplicatia acestuia la sisteme chimice cu legaturi m conjugate alifatice
(modelul 1,3-butadienei) sau aromatice (modelul benzenului).



