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A didactical program, to be used on IBM-PC compatible micro-computers, showing the hydrogenlike
atomic orbitals is presented. The main features are to show the electronic densities of any orbital up
to the principal quantum number n = 4, linear combinations of orbitals, the electronic densities in
different planes, to compare different orbitals and to identify the electronic densities due to the po-

sitive and negative part of the wave function.
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APRESENTACAO

As representagbes pictdricas dos orbitais sdo destinadas a
extrair da frieza da sua descrigdo matemética, informagdes su-
ficientemente acessiveis para que o estudante, ou o profissio-
nal, possa dominar aspectos importantes das estruturas eletro-
nicas nos itomos e, conseqilentemente, compreender alguns
dos fundamentos das estruturas eletrénicas em moléculas.
Existem problemas ndo triviais associados a representagdo em
espagos bi ou tridimensionais de uma propriedade que, como
a densidade de carga, é definida no espago cartesiano tri-di-
mensionall»2, Clareza, exatidio, acessibilidade, generalidade e
flexibilidade sio necessdrias para que se possa salientar me-
lhor os aspectos mais importantes das estruturas eletrénicas
basicas. O objetivo deste trabalho é apresentar e fornecer uma
ferramenta didatica para desenvolver o estudo geométrico, a

visualiza¢do bem como o entendimento de propriedades fun-
damentais dos orbitais atémicos do dtomo de hidrogénio e de
fons hidrogendides. O programa proposto pode ser utilizado
em microcomputadores do tipo PC, PC-XT, PC-AT e compa-
tiveis, com ou sem co-processador aritmético, com saida de
video CGA (apenas uma cor é utilizada) ou EGA (diferencia
os sinais da fung¢@o de onda pela cor). A geometria dos orbi-
tais atémicos a partir das fungdes de onda®® é melhor repre-
sentada a partir da observagdo das densidades eletronicas em
um espago tridimensional quando as fung¢Ses de onda sio
reais. As combinagbes lineares das fungdes de onda comple-
xas ysadas para obter as fungdes reais permitem salientar cla-
ramente a dependéncia em todas as varidveis espaciais, isto
é, a geometria dos orbitais. Na tela do video, onde os orbitais
sdo apresentados, ndo se pode utilizar com sucesso a combi-
nagéo das trés varidveis de posi¢do como uma representagido

Figura 1 - Densidade eletrénica no plano X, Z, orbital: 4d,?
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Figura 2 - Densidade eletrénica no plano X,Y,orbital: 4f3c2 .
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da densidade eletronica. A alternativa é optar por descrever a
densidade eletronica como uma fungéo de duas varidveis de
posi¢do ou optar por identificar somente as superficies de
densidade eletrénica constante. Este ultimo tratamento &
usualmente utilizado pelo quimico em muitas aplicagdes. Pos-
teriormente serdo apresentados trabalhos para a andlise dos or-
bitais do dtomo de hidrogénio sob o ponto de vista das su-
perficies de densidade de probabilidade constante e para o es-
rudo da formagéo de ligagdes quimicas como combinagdes li-
neares de orbitais atdmicos, enquanto que a primeira solugio
€ usada no programa apresentado aqui. Além das informagGes
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Figura 3 - Densidade eletronica de um orbital hibrido sp2 dado pelu
combinagdo linear [(2s) + Y2 . (2p)V3
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relativas a geometria, sdo disponiveis também as informagoes
relativas ao sinal da fun¢do de onda nas vérias regides espa-
ciais. Isto é importante no entendimento e previsio da forma-
¢ao das ligagGe quimicas.

Todos os orbitais com nimero quantico principal 1 a 4 po-
dem ser representados. Como exemplo, a figura 1 representa
o orbital 4d;2 e a figura 2 o orbital 4f3x2y2 . Como comple-
mentagdo os orbifais hidridizados, formados por combinagdes
lineares de dois ou mais orbitais, podem igualmente ser vi-
sualizados. Neste caso € necessdrio escolher os orbitais ato-
micos a combinar bem como os coeficientes das combinagbes
lineares. O exemplo do orbital sp? é mostrado na figura 3.

CONCLUSAO

O programa apresentado faculta ao professor, ao estudante
e ao pesquisador estudar detalhadamente a geometria dos or-
bitais do dtomo de hidrogénio bem como os sinais das fun-
¢oes de onda. Os resultados destas observagdes costumam ser
criteriosamente extrapolados as provéveis ou possiveis geome-
trias de orbitais de dtomos mais complexos. Desde que os va-
lores especificos das distincias ndo sejam levados em consi-
deragdo as propriedades direcionais e o sinal algébrico das
fungdes de onda sdo suficientes para se obter informagoes
qualitativas. A aplicagéo deste programa aos nossos estudantes
tem sido encorajadora e muito bem recebida.

O interessados poderdo solicitar o programa enviando ao
autor um disco flexivel para a cépia do programa e indicando
qual é a versio desejada.
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