
Lucy  V. C. Assali

Instituto de Física 
Universidade de São Paulo

Teoria do Funcional da Densidade: Moléculas e 

Sólidos – PGF5360 e 4305360

1º  Semestre/2022Aula 7 – Átomo de Thomas-Fermi – 27 de abril – Parte 2



𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥.𝓒.𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

Átomo de Thomas-Fermi
Teoria de Thomas-Fermi (TF) ⟹ cálculo da energia eletrônica de átomos (extrinsicamente aproximada) 

⟹ considera elétrons interagentes se movendo em um potencial externo/

Llewellyn Hilleth
Thomas Enrico Fermi

⟹ primeira teoria a utilizar a densidade eletrônica como variável básica: estabelece

uma relação implícita entre o potencial externo e a densidade

⟹ considerada a percursora da Teoria do Funcional da densidade

Ponto de partida ⟹ aproximação de campo central e de partículas independentes
para descrever o estado fundamental de átomos pesados

M𝐨𝐝𝐞𝐥𝐨 ⟹ assume que cada elétron se move em um potencial efetivo eletrostá-
tico central produzido pelos núcleos e por todos os outros elétrons

Teoria ⟹ parte do fato de que os elétrons em átomos complexos possui número quântico principal grande, podendo
ser considerados como um gás de elétrons livres (gás de Fermi), no estado fundamental, confinado em uma pequena
região, em uma energia potencial eletrostática efetiva central que tende a zero no infinito.

⟹ O potencial central é assumido variar muito pouco em um comprimento de onda eletrônico, ou seja, admite que
elétrons possam estar localizados dentro de um volume no qual o potencial varia de uma pequena fração de si mesmo,
justificando a utilização da estatística de elétrons livres.

1927 - trabalhando 
independentemente
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Em três dimensões, os pontos 𝑘 estão uniformemente distribuídos, cada ponto ocupando um
volume 83/𝑉. À medida que 𝐿 → ∞, a distribuição de pontos é praticamente contínua, mas
permanece contável. Estados permitidos, contidos numa esfera de raio 𝑘𝐹, em torno da origem,
estarão ocupados e os demais vazios. O raio da esfera é obtido impondo-se que o volume da
esfera contenha os 𝑁/2 estados (levando em consideração o princípio de exclusão de Pauli).
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O potencial químico é, geralmente, chamado de energia de Fermi 

Para 𝑇 = 0 K ⟹ 𝜇 = ℰ𝐹

𝑓 ℰ = 1 se ℰ ≤ ℰ𝐹

𝑓 ℰ = 0 se ℰ > ℰ𝐹
ቐ

𝑓 ℰ =
1

1 + 𝑒− ℰ−𝜇 /𝑘𝐵𝑇
Distribuição de Fermi-Dirac: 

𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥.𝓒.𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

Gás de elétrons livres de Fermi-Dirac:

Átomo de Thomas-Fermi



𝓛𝓾𝓬𝔂 𝓥.𝓒.𝓐𝓼𝓼𝓪ℓ𝓲

válida localmente (∆𝑉) para a nuvem eletrônica do átomo se o potencial variar

pouco dentro do comprimento de onda dos elétrons: elétrons distribuídos

uniformemente em ∆𝑉, mas 𝑛(𝑟) pode variar de um ∆𝑉 para o próximo
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