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Ensinar quimica quéntica ¢ sempre um grande desafio. Por
sua prépria natureza, os conceitos ndo podem ser facilmente
visualizados em termos de imagens macroscopicas e a lingua-
gem escrita exige um minimo de habilidade matemdtica. Em
suas diferentes apresentagdes enfatiza-se, certamente, que as
quantidades que podem ser medidas, as observdveis, serdo re-
presentadas por entidades matemdticas chamadas operadores
hermitianos, e que a solugdo da equagdo de Schrodinger, a
Jungcdo de onda ¥, € tal que ¥ * ¥ representa uma distri-
buigdo de probabilidade.

O determinismo tipico da fisica cldssica € entdo substituido
por uma descrigao estatistica do sistema, e o valor médio de
uma observdvel passa a ser agora a quantidade de interesse.
Uma particula numa caixa unidimensional € o primeiro modelo
estudado e valores médios da posicdo e do momentum sao
entdo calculados usando-se as relagdes

e o O
= /Q*(z)f@(z)dz: /\I'*(m):c‘ll(z)dz
+ou +o0 (2)

pe = / U (2)F, U(2)da = /\P*(m)(—ih%)\ll(m)d:c

A esta altura, compreendendo ou nio a légica da mecénica
quintica, o estudante certamente formula a questdo: Porque é
o operador do momentum dado por —haldx ? Como foi ele
“inventado”?

O objetivo deste artigo € apresentar o que julgamos ser
uma bonita resposta para as perguntas acima. Mostraremos
que a forma do operador dado pela equagao (2) surge natu-
ralmente se se percebe que, de forma semelhante & equagio
(1), o valor médio do operador do momentum pode ser
também calculado pela expressao

+o0 +00 (3)
Pr = / C*(pr) prO(p)dp: = Q*(I’Z)I):B(D(Pz)d z

onde ® (p,) € a fungdo de onda expressa em termos do mo-
mentum da particula e i’x ¢ simplesmente um operador multi-
plicativo, o nimero p,. Por simplicidade omitiremos o subs-
crito x no que segue.
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Visto que o momentum estd relacionado ao vetor onda k
pela relagao p = k#, a condigdo de normalizagao

/ () B(p)dp = / ekt =1 (4)
implica que
(k) = h'*3(p) (5)

Um ponto chave para se responder & questio acima & per-
ceber que a fungdo de onda pode ser expandida na forma de.
uma integral de Fourier

+o00

¥(z) = \/—12_; / % 5(k) dk (6)

-0

onde os coeficientes ¢ (k) podem ser também obtidos através
de uma integral de Fourier inversa

+o0

d(k) = \/% / e % U(z)de (1)

—00

Substituindo-se as equagdes (5) e (7) em (3) e rearranjan-
do-se, obtém-se

+o0
f’=9—f;'///e'kzl\P*(m')ke"k’\ll(:v)dzdx'dk (8)

Notando que

ke—:kz — z%e—xkz

: 9)

uma integragdo por partes na varidvel x pode ser feita na
equagao (8) apés substituicio de (9) em (8). Usando-se
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também o fato que ¥(*») = O, a equagio (8) pode ser rees-
crita como

(10)
* Y () * ¥ dk
o= [ de(— gy [ G okie'-2)
P /drr( th) B /d:n\Il (x)/zwc

-0

A equagao (10) agora se reduz a

+co
p= /\Il'(z)(—zfz—a%)ql(:c)dw 1)

se uma recorréncia € feita ao teorema integral de Fourier

+0o0 oo

/ / e* == g(z')dz' dk

—00 =00

U(zr) = (12)

Note que a integral sobre k na expressdo (12) € a represen-
tacédo integral da fungéo delta de Dirac

.+°°

Oe —a') = -2-1; / etke==") g, (13)
€
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. +oo
U(z) = / ¥(z')o(z — z')da’ (14)

A expressao (11) claramente nos mostra que o operador
P deve ser representado por —A43/9x. Esta tltima afirmagéo
para ser inteiramente correta deveria especificar que se estd
trabalhando na representacdo de coordenada ou de posigao,
isto €, que a funcao de onda € expressa como uma fungao da
posi¢do da particula. Por outro lado, se a fungdo de onda &
escrita como uma funcdo do momentum da particula, a cha-
mada representagdo de momentum, o operador momentum
fica simplesmente dado pelo nimero p, e 0 operador posigao
se torna agora o operador diferencial 1£3/3p, como se pode
provar por um procedimento similar a0 mostrado acima.

Dependendo do nivel do curso a ser ministrado, pode-se
passar por todos os detalhes matemadticos desse tratamento ou
ainda limitar a apresentagdo a conexdo ldgica entre esses pas-
sos. Esta abordagem claramente mostra que —%4d/dx ndg €
uma entidade misteriosa. Sua origem estd firmemente enraiza-
da na base da mecanica quantica.

Esta apresentagao estd essericialmente baseada na aborda-
gem dada por Bohm! em seu excelente livro, e rico em con-
ceitos, Quantum Theory, o qual altamente recomendamos para
aqueles envolvidos com o ensino da quimica quantica.
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