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Sistemas atomicos de unidades
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Os dois sistemas atomicos de unidades, Rydberg e Hartree, tém como base a energia do estado fundamental do atomo de

hidrogénio e o raio da drbita eletrdnica:
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Dois sistemas atémicos de unidades (energia): Rydberg e Hartree
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h=1; 4meyg =1; ag=1u.a.

Sistema atomico de unidades: energia em Rydberg =—

Equacao de Schrodinger para o atomo de hidrogénio =—
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Sistema atomico de unidades: energia em Hartree —_—

Equacao de Schrodinger para o atomo de hidrogénio =—
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Ha.= 13,6057¢eV; e=1 ; m=1.
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; Comparacéo entre as definicbes dos dois sistemas atomicos de unidades

a, h 4meg E; m e

Hartree 1 1 1 ) 1 1

Rydberg 1 1 1 1 % 2

Equacéao de Poisson:
Como, em geral, necessitamos encontrar a energia potencial do sistema através da distribuicao de densidade eletrbnica, ou

vice-versa, entao vamos também encontrar a equagao de Poisson, que relaciona o potencial V(1) com a distribuigdo de
densidade eletrbnica p(7), nos dois sistemas atdmicos de unidades:

p(r) = en(r) e’n(r) _ am e’n(r) e’ n() dr

onde U(r) =
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Sistema atémico de unidades: energia em Rydberg == V?U(r) = —8nn(r), onde U(r) = ZJ | T dr
r—r

n(r)

Sistema atomico de unidades: energia em Hartree @~ == V?U(r) = —4nn(r), onde U(r) = ] dr
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