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Os dois sistemas atômicos de unidades, Rydberg e Hartree, têm como base a energia do estado fundamental do átomo de
hidrogênio e o raio da órbita eletrônica:

Sistemas atômicos de unidades
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Dois sistemas atômicos de unidades (energia): Rydberg e Hartree ℏ = 1; 4𝜋𝜀0 = 1;   𝑎0 = 1 u.a.

Sistema atômico de unidades: energia em Rydberg 𝐸0 = 1 Ry = 13, 6057 eV; 𝑒 = 2 ; 𝑚 =
1
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Sistema atômico de unidades: energia em Hartree 𝐸0 =
1
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Ha.= 13, 6057 eV; 𝑒 = 1 ; 𝑚 = 1.
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Sistemas atômicos de unidades
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Comparação entre as definições dos dois sistemas atômicos de unidades

Como, em geral, necessitamos encontrar a energia potencial do sistema através da distribuição de densidade eletrônica, ou
vice-versa, então vamos também encontrar a equação de Poisson, que relaciona o potencial 𝑉(𝒓) com a distribuição de
densidade eletrônica 𝜌(𝒓), nos dois sistemas atômicos de unidades:

Equação de Poisson:
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Sistema atômico de unidades: energia em Rydberg 𝛻2𝑈 𝒓 = −8𝜋𝑛 𝒓 , onde 𝑈 𝒓 = 2න
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Sistema atômico de unidades: energia em Hartree 𝛻2𝑈 𝒓 = −4𝜋𝑛 𝒓 , onde 𝑈 𝒓 = න
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