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Mecanica Quantica: do Atomo a Sua Startup
Quantum Mechanics: from the Atom to Your Startup

Antonio Carlos Borin*?

In this contribution, we present a brief historical review of quantum mechanics, highlighting key theoretical
and experimental developments that culminated in the formulations proposed by Werner Heisenberg and
Erwin Schrodinger a century ago. We then discuss several technological applications that have emerged
from the fundamental insights of quantum mechanics, applications that became possible only through
the analytical methods introduced by this theory. We hope this overview inspires students to dive deeper
into this fascinating and challenging subject, which, despite its complexities, offers immense intellectual
and practical rewards.
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1. Introducao

Para celebrar a importancia atual da mecénica quantica e estimular investimentos nessa
area da ciéncia, a Assembleia Geral das Nacdes Unidas, em sua octogésima oitava sessao
plendria (item 18 da agenda), realizada em 19 de junho de 2024, com a participagdo de
70 paises representando 5 bilhdes de pessoas, declarou por aclamagdo o ano de 2025 como o
Ano Internacional da Ciéncia e Tecnologia Quantica (International Year of Quantum Science
and Technology, IYQ). A data se justifica porque ela marcaria o centendrio do desenvolvimento
inicial da mecanica quéntica, como indicado no site do IYQ (https://quantum2025.org): “The
2025 International Year of Quantum Science and Technology (1YQ) recognizes 100 years since
the initial development of quantum mechanics.”

Mas serd que o desenvolvimento inicial da mecanica quantica realmente ocorreu em 1925?

Como descrito em diversos livros-texto, os fundamentos da mecanica quantica foram
estabelecidos antes deste ano, entre 1900 e 1925, periodo conhecido como “Mecanica Quantica
Antiga” (Old Quantum Mechanics). Nesse periodo, foram introduzidos diversos conceitos
fundamentais amplamente utilizados em quimica, tais como o do spin, o principio da exclusdao
de Pauli e as regras de Hund, entre outros. Em 1901, Max Planck propds a hipétese da
quantizacgdo da energia para explicar a distribui¢do espectral da radiacdo do corpo negro.' Por
essa razdo, o ano de 1900 (data da publicagdo do trabalho de Planck) também € reconhecido
como o marco inicial da mecénica quantica. Em comemorac@o ao centendrio dessa revolugao
cientifica, importantes periédicos como a Science? e a Nature® publicaram, no ano de 2000,
edi¢des especiais celebrando os “100 Anos da Mecanica Quantica”.

Outro trabalho fundamental desse periodo foi publicado em 1905 por Albert Einstein
utilizando a hip6tese da quantizacdo da luz para explicar o efeito fotoelétrico. Em 1913, Niels
Bohr introduziu a quantizagdo do momento angular das érbitas circulares dos elétrons ao redor
do nucleo em seu modelo atdmico. Em 1917, Einstein demonstrou que, além da absor¢ao e
da emissdo espontinea de fétons, deveria existir um terceiro processo: a emissio estimulada,
fendmeno que constitui a base do funcionamento dos lasers modernos. Em 1924, Louis de
Broglie, em sua tese de doutorado, desenvolveu uma teoria inovadora ao propor a dualidade
particula-onda da matéria. Esses e outros trabalhos teéricos, realizados antes de 1925, foram
decisivos para a consolidacdo dos fundamentos da mecénica quantica. No entanto, nenhum
desses modelos apresentava uma formulagao teérica completa e livre de questionamentos.

O que aconteceu em 1925 para que esse ano fosse reconhecido pela ONU como o marco
inicial da mecénica quantica?

Foi naquele ano que Werner Heisenberg publicou um artigo seminal* apresentando a primeira
formulag¢ao matematica da chamada “nova” mecanica quintica, a mecanica quantica matricial.
Ap6s apresentar e discutir sua proposta com Max Born e Pascual Jordan, dois artigos subsequentes
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foram publicados,>® sistematizando formalmente essa
abordagem e estabelecendo os fundamentos da mecanica
quantica matricial.

No ano seguinte, em 1926, Erwin Schrodinger,
inspirado pelas ideias de Louis de Broglie, propds uma
formulacdo alternativa: a mecanica quantica ondulatoria.
Sua teoria, baseada em uma equacao diferencial parcial, que
posteriormente passou a ser conhecida como equacdo de
Schrodinger, oferecia uma abordagem intuitiva e matematica
para descrever sistemas quanticos. Schrodinger aplicou sua
equacdo com sucesso a resolucdo de diversos problemas
fisicos fundamentais, como o 4tomo de hidrogénio, além dos
efeitos Zeeman e Stark. Sua formulacao rapidamente ganhou
popularidade na comunidade cientifica, consolidando-se
como uma das principais bases da mecanica quantica
moderna.

A aceitagdo quase imediata dessas novas teorias marcou
o inicio de um periodo de intensa atividade cientifica,
durante o qual os fundamentos da mecénica quantica
foram desenvolvidos e refinados em um espaco de tempo
extraordinariamente curto. E importante destacar que, desde
o inicio do século XX, esses avancos tedricos caminhavam
lado a lado com experimentos fundamentais que ndo apenas
motivaram novas formulagdes, como também confirmaram
as previsdes da teoria quantica emergente.

Vamos, entdo, celebrar o ano de 2025 como o Ano
Internacional da Mecanica Quantica (IYQ), rememorando
os 100 anos das publicagdes pioneiras de Werner Heisenberg
e Erwin Schrodinger, sem nos esquecermos dos demais
pesquisadores que participaram ativamente da formulacio
e do desenvolvimento dessa notdvel teoria.

Devemos lembrar que o periodo de 1900 a 1926 nao
testemunhou apenas o nascimento espetacular da mecanica
quantica. Esse mesmo intervalo histérico também foi marcado
por eventos profundamente tragicos como a Primeira Guerra
Mundial, um conflito que mobilizou cerca de 70 milhdes
de soldados, que resultou na morte de aproximadamente 5
milhoes de militares e 4 milhdes de civis, além de deixar
milhdes de pessoas com sequelas permanentes. Muitos
jovens cientistas que contribuiam para o avango da mecanica
quantica abandonaram suas pesquisas para lutar e nio
retornaram para seus familiares. Outros foram separados
por barreiras ideoldgicas, enquanto o mundo assistia ao
crescimento do nazismo e do fascismo. Se hoje enfrentamos
grandes desafios, € dificil imaginar as adversidades daquele
tempo. Mesmo assim, a mecanica quantica sobreviveu!

Serd que, como naquela época, estamos as portas de
novas descobertas cientificas igualmente transformadoras?

Nas préximas se¢des, revisitaremos alguns dos eventos
centrais e as figuras-chave que moldaram o desenvolvimento
da mecanica quantica, buscando entender como esses
marcos histéricos se conectam com as aplicacdes atuais
da teoria.

Vamos também ilustrar como a mecanica quantica
impacta diretamente a quimica e o nosso cotidiano, nos
ajudando a compreender a natureza de forma cada vez mais
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profunda, sofisticada e fascinante, abrindo caminhos para
inovagdes tecnoldgicas que hoje permeiam praticamente
todos os aspectos da vida moderna. Como afirmou Richard
Phillips Feynman:’ “... I'm not happy with all the analyses
that go with just the classical theory, because nature isn’t
classical, dammit, and if you want to make a simulation of
nature, you’d better make it quantum mechanical, and by
golly it’s a wonderful problem, because it doesn’t look so
easy.” (Feynman compartilhou o Prémio Nobel de Fisica
de 1965 com Sin-Itiro Tomonaga e Julian Schwinger, “por
seus trabalhos fundamentais em eletrodindmica quantica,
com profundas consequéncias para a fisica das particulas
elementares”).

Prepare-se, entdo, para um “teletransporte” quantico
para darmos um pequeno passeio por esse universo e
experimentar algumas de suas surpreendentes aplicagoes!

2.1900 - 1925: A Velha Mecanica Quantica
(Old Quantum Mechanics)

2.1.1901: Max Planck e a radiagdo do corpo negro

Sabemos que os objetos mudam de cor ao serem
aquecidos. Por exemplo, a medida que a temperatura de uma
barra de ferro aumenta, sua coloragdo muda de vermelho
para branco. Esse fendmeno ocorre porque o objeto aquecido
absorve a radiacdo incidente e, em seguida, emite parte
dessa energia na forma de radiagdo eletromagnética, que é
percebida por nossos olhos como luz de determinada cor.

De forma geral, todo objeto com temperatura acima
do zero absoluto (0 K, ou -273 °C) emite radiacado
eletromagnética, cobrindo praticamente todos os
comprimentos de onda do espectro. A distribui¢do dessa
radiacdo depende diretamente da temperatura do corpo.

O termo radiacdo de corpo negro é utilizado para descrever
arelagdo entre a temperatura de um objeto e 0s comprimentos
de onda da radiagdo eletromagnética que ele emite. Um corpo
negro ¢ um objeto idealizado que absorve completamente
toda a radiagdo que incide sobre ele; também € um emissor
perfeito de radiacdo em todos os comprimentos de onda.
Apesar disso, existe um comprimento de onda especifico
no qual a intensidade da radiagdo emitida ¢ maxima, o qual
determina a cor que o corpo aparenta ter quando aquecido.

Esse fendmeno era conhecido na época, e os fisicos
buscavam uma expressdo matemadtica (uma fungdo) capaz
de descrever corretamente a distribui¢do da radiagdo emitida
por um corpo negro. A partir de 1860, diversos cientistas,
tais como Gustav Robert Kirchhoff, Josef Stefan, Ludwig
Boltzmann, Wilhelm Wien e John William Strutt (3° Bardo
de Rayleigh), utilizaram argumentos da fisica cldssica
na tentativa de compreender essa distribui¢do. Embora
suas abordagens tenham obtido sucesso parcial em certas
faixas do espectro, nenhum modelo conseguiu descrever
satisfatoriamente toda a distribui¢do espectral da radiagdo
de corpo negro.
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Por exemplo, o modelo proposto por Wilhelm Wien
(vencedor do Prémio Nobel de Fisicaem 1911 “pelas suas
descobertas sobre as leis que regem a radiacdo térmica”)
descrevia com precisdo a regido de altas frequéncias
(radiacdo ultravioleta). J4 a expressdo derivada por Rayleigh
e posteriormente ajustada por James Jeans, conhecida como
lei de Rayleigh-Jeans, apresentava bons resultados para
baixas frequéncias (radiag@o infravermelha), mas levava a
um resultado divergente nas altas frequéncias, conhecido
como a catdstrofe do ultravioleta.

Foi apenas em 1901 que Max Planck' publicou um
artigo fundamental intitulado “On the theory of the energy
distribution law of the normal spectrum”, propondo um
modelo fisico capaz de descrever com precisdo toda a
distribuicio espectral da radia¢@o de corpo negro. Utilizando
técnicas de interpolagdo e argumentos termodindmicos,
Planck obteve uma expressdo semiempirica valida tanto
nas regides de alta quanto de baixa frequéncia. No entanto,
sua férmula continha um parametro ajustavel que, naquele
momento, ele ndo conseguia justificar fisicamente.

Alguns meses depois, em um avango conceitual
revoluciondrio, Planck percebeu que sua férmula poderia ser
derivada se fosse feita uma suposicao ousada e inédita: ele
propos que as paredes do corpo negro eram constituidas por
um conjunto de osciladores harmonicos, cada um com uma
frequéncia caracteristica v. Diferentemente do que previa a
termodinamica cldssica (que assumia a absor¢@o continua
de energia, com valor médio kT; k € a constante de Planck),
Planck postulou que cada oscilador poderia somente
absorver ou emitir energia em quantidades discretas, ou seja,
em multiplos inteiros de uma unidade elementar de energia
(E) proporcional a sua frequéncia (v): E = hv.

2.2.1905: Albert Einstein, a radiacdo do corpo negro e o
efeito fotoelétrico

Em 1887, Heinrich Hertz® observou que superficies
metdlicas, quando irradiadas com ondas eletromagnéticas
em certas faixas de frequéncias, emitiam particulas
carregadas. Esse fenomeno, reconhecido posteriormente
como efeito fotoelétrico, ndo podia ser explicado com os
conhecimentos disponiveis da fisica cldssica da época.

Em 1897, Joseph John Thomson’ realizou experimentos
demonstrando que as particulas emitidas nos experimentos
de Hertz possuiam carga negativa. Essas particulas, que
viriam a ser chamadas de elétrons, representaram a primeira
evidéncia direta da existéncia de constituintes subatomicos
da matéria. No ano seguinte, em 1898, Thomson propds
seu famoso modelo atdmico do “pudim de passas” (plum-
pudding model), segundo o qual os elétrons estariam
distribuidos em uma esfera de carga positiva uniforme,
conferindo ao 4tomo uma estrutura estavel e eletricamente
neutra. Por suas contribuigdes tedricas e experimentais
fundamentais para o entendimento da conducdo de
eletricidade em gases, Thomson foi agraciado com o Prémio
Nobel de Fisicaem 1906, “em reconhecimento aos grandes
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méritos de suas investigacoes tedricas e experimentais sobre
a condugdo de eletricidade por gases.”

Em 1900, os resultados experimentais obtidos por
Philipp Lenard' (Philipp Eduard Anton von Lenard,
laureado com o Prémio Nobel de Fisica em 1915, “por seu
trabalho sobre raios catddicos”) revelaram aspectos ainda
mais surpreendentes do fendmeno do efeito fotoelétrico.
Lenard observou que a emissdo de particulas carregadas
ocorria apenas quando a radiagao eletromagnética incidente
possuia uma energia minima (comprimento de onda
maximo) independentemente da intensidade ou da duracéo
da incidéncia da radiag@o sobre a superficie metalica.

Esse resultado contrariava o entendimento cldssico
vigente na época, segundo o qual a emissdo de elétrons deveria
ocorrer sempre que a radiagao incidente, independentemente
de sua frequéncia, fosse suficientemente intensa ou aplicada
por tempo suficiente para fornecer a energia necessdria para
aejecdo das particulas. Portanto, mesmo radiacdes de baixa
frequéncia, se suficientemente intensas, deveriam causar
emissdo, o que nao era observado experimentalmente.

Em 1905, Albert Einstein'' publicou um artigo
fundamental na Annalen der Physik, propondo um modelo
tedrico revoluciondrio para explicar diversos fendmenos
envolvendo radiacdo eletromagnética. Por este trabalho, que
inclui a explicag@o do efeito fotoelétrico, Einstein recebeu
o Prémio Nobel de Fisica em 1921, “pelos seus servigos a
Fisica Teorica, e especialmente pela sua descoberta da lei
do efeito fotoelétrico.”

Neste artigo, Einstein supera os limites da fisica cldssica
postulando que a radiacdo eletromagnética € composta por
pacotes discretos e indivisiveis de energia (quanta, plural
de quantum) cuja energia € dada por: E = hv.

Einstein argumentou que esses quanta de energia eram
totalmente absorvidos ao interagirem com a matéria. Com
essa hipétese, ele forneceu uma explicagdo mais abrangente
para a radiacdo do corpo negro do que a apresentada
anteriormente por Planck, que havia quantizado a energia
dos osciladores do corpo negro, mas ndo a da prépria
radiacdo. Além disso, o modelo de Einstein foi capaz de
explicar de forma consistente o efeito fotoelétrico, prevendo
um limiar de frequéncia para a emissdo de elétrons,
fendmeno que desafiava a fisica cldssica.

2.3.1913: Niels Bohr e o modelo atémico

Niels Bohr concluiu seu doutorado na Universidade
de Copenhague em 1911, investigando o comportamento
dos elétrons em metais. Em seguida, realizou um pds-
doutorado no Laboratério Cavendish, em Cambridge, sob
a orientacdo de Thomson. Seu objetivo era desenvolver
um trabalho experimental para complementar a formacao
tedrica adquirida durante o doutorado.

Nagquele periodo, Ernest Rutherford - entao professor na
Universidade de Manchester, ex-aluno de Thomson e seu
sucessor como professor de Fisica em Cavendish - retornou
a Cambridge para uma série de reunides. Durante essa
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visita, encontrou o jovem Bohr e convidou-o a visitd-lo em
Manchester. Thomson, Rutherford e Bohr chegaram a um
bom acordo, e Bohr seguiu para Manchester em 1912. Ao
final de seu trabalho ali, entregou a Rutherford um resumo
das ideias iniciais do que viria a ser seu modelo atémico.

De volta a Copenhague, Bohr tomou contato com
os trabalhos de John W. Nicholson sobre a constitui¢do
do dtomo, nos quais o momento angular associado ao
movimento do elétron em torno do niucleo surgia como
multiplos de uma determinada quantidade. Em 1913, em
uma trilogia de artigos inovadores e revoluciondrios'>'* -
On the Constitution of Atoms and Molecules, Partes I, Il e
IIT - Bohr apresentou seu modelo atdmico, demonstrando
sua validade por meio de diversas aplicacdes.

Na introdugdo do primeiro artigo da trilogia, Bohr
destacou a limitacdo das teorias cldssicas ao tratar sistemas
atomicos, afirmando: “The result of the discussion of these
questions seems to be a general acknowledgement of the
inadequacy of the classical electrodynamics in describing
the behaviour of systems of atomic size. Whatever the
alteration in the laws of motion of the electrons may be,
it seems necessary to introduce in the laws in question
a quantity foreign to the classical electrodynamics, i.e.
Planck’s constant, or as it often is called the elementary
quantum of action. By the introduction of this quantity the
question of the stable configuration of the electrons in the
atoms is essentially changed, as this constant is of such
dimensions that the magnitude that it, together with the
mass and charge of the particles, can determine a length
of the order of magnitude required”."> Com essa afirmacao,
Bohr justificava a necessidade de incorporar a constante de
Planck para descrever configuragdes atdmicas, rompendo
definitivamente com a descri¢do fornecida pela fisica
tradicional (fisica cldssica).

No modelo atdmico proposto por Bohr, os elétrons
movem-se em Orbitas circulares ao redor do nucleo, € o
momento angular associado a esse movimento € quantizado.
Em estados estaciondrios, o momento angular do elétron
em relagdo ao centro da drbita (o niicleo) assume valores
multiplos inteiros de h/(2m), onde h € a constante de
Planck. Essa quantizacdo do momento angular foi uma das
hipéteses fundamentais do modelo, marcando a ruptura com
adescrigdo classica do movimento dos elétrons nos atomos.

Ernest Rutherford recebeu o Prémio Nobel de Quimica
em 1908, “por suas investigagcoes sobre a desintegragdo
dos elementos e a quimica das substancias radioativas”.
Niels Henrik David Bohr foi laureado com o Prémio Nobel
de Fisica em 1922, “pelos seus servigos na investigagdo
da estrutura dos dtomos e da radia¢do que deles emana”.

2.4. Os experimentos de Robert A. Millikan, Arthur H.
Compton, James Franck e Gustav Hertz

Tantas hipéteses revoluciondrias ndo poderiam ser
facilmente aceitas sem a devida confirmagdo experimental.
E foi exatamente isso que ocorreu; diversos experimentos
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foram planejados para testd-las. A seguir, destacaremos
os principais resultados e as consequéncias de alguns
desses experimentos. Vale observar que, muitas vezes, 0s
desenvolvimentos tedricos e os experimentais avangavam
lado a lado, um estimulando o progresso do outro.

Iniciamos pela proposta apresentada por Einstein e
pela relagdo entre ela e o efeito fotoelétrico. Robert A.
Millikan,"> o mesmo que identificou experimentalmente a
carga do elétron, publicou em 1916 um artigo no periédico
Physical Review, apresentando resultados e conclusdes de
experimentos iniciados em 1905 sobre o efeito fotoelétrico.
Os dados apresentados nesse trabalho sdo amplamente
reconhecidos como a comprovagiao experimental dos
“fotons” de luz propostos por Einstein, embora o préprio
Millikan tenha rejeitado essa interpretagdo em suas
conclusdes. Robert A. Millikan foi agraciado com o Prémio
Nobel de Fisica em 1923, “pelo seu trabalho sobre a carga
elementar da eletricidade e sobre o efeito fotoelétrico”.

Talvez ainda mais conclusivos, em relacdo a comprovacgao
das hipéteses de Einstein sobre o efeito fotoelétrico, tenham
sido os resultados obtidos por Arthur H. Compton,'¢
envolvendo estudos sobre o espalhamento de raios X
empregando um espectrometro de Bragg. Os resultados
foram publicados em 1923 e mostraram que os raios X,
ao interagirem com elétrons, apresentavam variacdes de
comprimento de onda compativeis com o comportamento
de particulas (fétons) corroborando de forma decisiva a
natureza corpuscular da luz. Arthur H. Compton foi laureado
com o Prémio Nobel de Fisicaem 1927, “por sua descoberta
do efeito que leva seu nome”.

O modelo atdmico proposto por Bohr, no qual o
momento angular dos elétrons € quantizado e a transicio
entre drbitas envolve a emissdo ou a absor¢io de um féton,
explicava de forma satisfatéria os espectros do atomo de
hidrogénio e do fon He*. A confirmacao experimental desse
modelo surgiu em 1914, com os resultados publicados por
James Franck e Gustav Hertz."”"® Em seus experimentos
sobre colisOes inelasticas entre elétrons e atomos, eles
conseguiram evidenciar a existéncia de niveis discretos de
energia nos atomos, como previsto por Bohr.

James Franck e Gustav Hertz foram agraciados com o
Prémio Nobel de Fisica em 1925, “por sua descoberta das
leis que regem o impacto de um elétron sobre um dtomo” .

2.5.1916: A proposta de Arnold Sommerfeld

O experimento de Franck e Hertz forneceu uma
evidéncia experimental em favor do modelo proposto por
Bohr, embora muitas questdes ainda permanecessem em
aberto. Arnold Sommerfeld” também usou esse modelo
para explicar o efeito Zeeman (desdobramento de uma linha
espectral em seus componentes pela aplicagdo de um campo
magnético), mas percebeu que seriam necessdrias algumas
modificagdes e passou a adotar a condi¢ao de quantizacio
da acdo, indo além da quantizagdo do momento angular da
6rbita, como proposta por Bohr. Com isso, introduziu um
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segundo numero quantico, correspondente a quantizagdo
do componente “z” do momento angular. A partir desse
ponto, o nimero quantico introduzido por Bohr passou a
ser denominado nimero quantico principal (n), enquanto o
de Sommerfeld passou a ser chamado de nimero quantico
azimutal (ou secundario, m).

Além disso, Sommerfeld considerou a possibilidade de
oOrbitas elipticas e a necessidade de limitar “arbitrariamente”
o numero de elétrons por 6rbita. Esse modelo atdomico,
conhecido como modelo de Bohr-Sommerfeld, merece
destaque por ter sido o primeiro a explicar, ainda que
superficialmente, a tabela peridédica dos elementos, além de
prever que as propriedades quimicas estavam relacionadas
aos elétrons da camada mais externa.

Embora tenha sido indicado diversas vezes, Sommerfeld
nao recebeu o Prémio Nobel. No entanto, quatro de seus
doutorandos e trés de seus pds-doutorandos foram laureados
com o Nobel em Fisica ou Quimica. Entre seus alunos de
doutorado, destacam-se: Werner Heisenberg, Hans Bethe,
Peter Debye, Walter Heitler e Wolfgang Pauli.

2.6. O spin: Wolfgang Ernst Pauli, George Eugene
Uhlenbeck e Samuel Abraham Goudsmit

Otto Stern e Walther Gerlach realizaram um experimento
decisivo para testar a quantizagdo do momento angular,
conforme proposto no modelo de Sommerfeld. Inicialmente
idealizado por Otto Stern em 1921, o experimento foi
executado em colaboragido com Walther Gerlach entre 1921
e 1922202

No experimento, um feixe de dtomos de prata (Z = 47)
ou de césio (Z = 55), ambos com nimero atdmico impar e,
portanto, nimero impar de elétrons, foi direcionado através
de um campo magnético ndo homogéneo e perpendicular
a trajetdria do feixe. O resultado observado foi a separagdo
do feixe em dois componentes distintos, o que contradizia
as previsdes cldssicas. Esse resultado forneceu evidéncia
experimental para a quantizacdo dos valores de energia e
momento angular, conforme previsto pela teoria quantica
emergente baseada no modelo de Bohr-Sommerfeld.

O impacto do experimento foi profundo. Otto Stern
recebeu o Prémio Nobel de Fisica em 1944 “por sua
contribui¢do para o desenvolvimento do método dos raios
moleculares e pela descoberta do momento magnético do
proton” . Entretanto, a andlise dos dados com base apenas no
momento angular orbital revelou-se insuficiente. De acordo
com a mecanica classica e o modelo de Bohr-Sommerfeld, o
momento angular orbital | admite 21+1 projecdes possiveis,
todas inteiras. Portanto, um niimero impar de orientagdes
seria esperado (1, 3, 5, ...). O fato de o experimento de Stern-
Gerlach ter evidenciado apenas dois componentes indicava
a presenga de uma propriedade adicional do elétron ndo
explicavel pela quantizacdo orbital.

Um desafio andlogo surgia na interpretacdo do
denominado efeito Zeeman andmalo,* caracterizado pelo
desdobramento andmalo de linhas espectrais na presenca de
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campos magnéticos intensos (tipicamente superiores a 0,1
T). Pieter Zeeman e Hendrik Lorentz foram agraciados com
o Prémio Nobel de Fisica de 1902 “por suas contribuicoes
a compreensdo da influéncia do magnetismo sobre os
fenomenos de radiag¢do”, sendo que Lorentz propds
uma interpretacdo baseada em modelos cldssicos. Em
alguns casos especificos, como o dos metais alcalinos, o
comportamento observado nio podia ser interpretado com
explicagdes puramente cldssicas, nem com o formalismo
de quantizagdo do momento angular orbital, evidenciando
anecessidade de uma descri¢do mais completa do momento
angular eletronico.

Nesse contexto, destaca-se a contribuicdo de Wolfgang
Ernst Pauli, orientado por Arnold Sommerfeld durante o
doutorado e por Niels Bohr no pds-doutorado. Motivado
pela dificuldade em explicar o efeito Zeeman andémalo e
pelas regularidades observadas na tabela periddica, Pauli
concluiu que os trés nimeros quanticos entdo conhecidos
(ndmero quantico principal (n), nimero quantico orbital (1)
e nimero quantico magnético (m,)) eram insuficientes para
descrever completamente os estados eletronicos em dtomos.

Em 1925, Pauli propds* a existéncia de um quarto
nimero quantico, associado a uma nova propriedade
intrinseca do elétron. Essa proposta surgiu em seu trabalho
sobre a influéncia da dependéncia da massa do elétron com
a velocidade no efeito Zeeman anOmalo. Posteriormente,
Pauli afirmou que essa nova propriedade ndo poderia ser
explicada por meio da fisica cldssica e demandava uma
formulac@o quantica mais fundamental.

O novo nimero quantico, na notagdo moderna designado
por m,, poderia assumir apenas dois valores: +1/2 ou
—1/2. Essa quantizacdo bindria revelou-se essencial para
a formulacdo do Principio de Exclusdo de Pauli, que
estabelece que dois férmions idénticos (como elétrons) nao
podem ocupar o mesmo estado quantico em um sistema.
Pela descoberta do Principio da Exclusdo, denominado
posteriormente Principio de Exclusdo de Pauli, Wolfgang
Pauli foi agraciado com o Prémio Nobel de Fisica em
1945, “pela descoberta do Principio da Exclusdo, também
conhecido como Principio de Pauli”.

Em 1925 (com publicagdo em 1926), a compreensdo
da estrutura do momento angular eletrénico sofreu uma
mudanca fundamental. George E. Uhlenbeck e Samuel A.
Goudsmit,” entdo doutorandos, propuseram a existéncia
de uma nova propriedade intrinseca do elétron: o spin. Em
artigo publicado na Nature, os autores sugeriram que o
momento angular poderia possuir componentes em meios
inteiros ao longo do eixo z, hipétese inédita a época, que se
tornava necessdria para explicar observagdes experimentais,
como aquelas obtidas por Stern e Gerlach.

A proposta introduzia um nimero quantico adicional,
o nimero quantico de spin S, com valor fixo S = 1/2 para o
elétron. De modo andlogo ao momento angular orbital, as
projecdes do spin ao longo do eixo z sdo determinadas por
m=+1/2, correspondendo a 2S+1 orientacdes possiveis (no
caso do elétron, como s=1/2, temos 2 valores, orientacdes,

Rev. Virtual Quim.



possiveis). Essa quantizacdo bindria explicava diretamente
o desdobramento duplo observado no experimento de Stern-
Gerlach, algo que ndo podia ser justificado exclusivamente
pelo momento angular orbital, cujos valores sdo inteiros e
resultam em um ndmero impar de projegdes.

E importante destacar que o spin é uma propriedade
fundamental do elétron, intrinseca a particula. Assim, o valor
de S = 1/2 é fixo, e o nimero quintico magnético de spin m;
assume apenas os valores +1/2. Surgia, portanto, ainda antes
da formulag¢ao completa da mecénica quantica, o conceito
de spin, que viria a desempenhar papel central na fisica
moderna e em diversas aplicagdes tecnoldgicas futuras.

A aceitag@o da hipétese foi reforcada por Niels Bohr,*
que, em carta publicada logo apds o artigo de Uhlenbeck
e Goudsmit, afirmou: “This possibility must be the more
welcomed at the present time, when the prospect is held out
of a quantitative treatment of atomic problems by the new
quantum mechanics initiated by the work of Heisenberg,
which aims at a precise formulation of the correspondence
between classical mechanics and the quantum theory.” Com
isso, ndo apenas o experimento de Stern-Gerlach podia
ser explicado de forma satisfatéria, como também o efeito
Zeeman andmalo encontrava uma descri¢do coerente dentro
da nova teoria quantica que estava sendo formulada.

O conceito de que o spin do elétron corresponderia a
uma rotacao intrinseca da particula em torno de seu préprio
eixo enfrentou resisténcia significativa na comunidade
cientifica da época, devido ao seu cardter profundamente
inovador. Mesmo Wolfgang Pauli, que havia proposto o
quarto nimero quantico, inicialmente demonstrou ceticismo
em relagdo a interpretagdo fisica do spin como um momento
angular associado a uma rotagdo real. Niels Bohr também
hesitou, mas foi convencido por Albert Einstein de que essa
propriedade deveria possuir uma origem relativistica.

A confirmagdo tedrica veio em 1926, com o trabalho
de Llewellyn Hilleth Thomas,”” que aplicou a teoria da
relatividade restrita para descrever o comportamento de
particulas com spin. Thomas demonstrou que a precessiao
relativistica do spin corrigia adequadamente as previsdes
tedricas da estrutura fina do espectro atdémico, em
particular, a duplicagdo das linhas espectrais observada
experimentalmente.

Esse resultado forneceu a fundamentacdo tedrica
necessdria para consolidar o modelo do spin como uma
propriedade intrinseca e relativisticamente consistente do
elétron. Desde entdo, o conceito de spin tornou-se uma das
pecas centrais tanto da fisica como da quimica modernas,
com implicagdes fundamentais na estrutura da matéria
e, como serd discutido adiante, em diversas aplicagdes
tecnoldgicas recentes, incluindo a ressonancia magnética e
a computacio quantica.

2.7. Louis de Broglie e a dualidade particula-onda

Paralelamente aos desenvolvimentos relacionados
a propriedade do spin eletrdnico, uma outra proposta
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tedrica fundamental amadurecia: a dualidade particula-
onda, isto é, a ideia de que entidades fisicas podem
exibir simultaneamente caracteristicas corpusculares e
ondulatdrias. Para compreender esse conceito, € necessario
recuar até o inicio do século XX, mais especificamente
ao ano de 1900, quando Albert Einstein publicou suas
andlises estatisticas sobre a radiagdo do corpo negro. Nelas,
ele sugeria a existéncia de quanta de energia luminosa,
antecipando a ideia de um dualismo entre particula e onda.

Essa questdo foi retomada por Louis de Broglie em
1923. Utilizando conceitos da teoria da relatividade restrita,
de Broglie desenvolveu uma hipétese inovadora: toda
particula material deveria possuir propriedades ondulatérias
associadas. Sua tese de doutorado, apresentada em 1924,
propunha uma teoria da matéria baseada na dualidade
particula-onda; notavelmente, essa teoria foi publicada ainda
antes da defesa formal de sua tese.?®

Um dos maiores éxitos dessa proposta foi demonstrar
que a condigdo de estabilidade das orbitas eletrdnicas no
modelo atdmico de Bohr, relacionada a quantizagdo do
momento angular orbital, surgia naturalmente a partir
do modelo apresentado. A proposta estabelecia que o
comprimento de onda associado ao elétron deveria ajustar-se
exatamente a circunferéncia da 6rbita, justificando, assim,
a quantizagdo observada.

Pelo desenvolvimento da teoria da natureza ondulatéria
dos elétrons, Louis Victor Pierre Raymond de Broglie foi
agraciado com o Prémio Nobel de Fisica em 1929, “por sua
descoberta da natureza ondulatéria dos elétrons”.

A confirmagdo experimental da hipdtese proposta por
de Broglie ndo tardou a ocorrer. Em 1927, dois grupos
independentes de pesquisadores obtiveram resultados
decisivos: Clinton Joseph Davisson e Lester Halbert
Germer,” utilizando elétrons de baixa energia, observaram
padrdes de difracdo ao incidir um feixe de elétrons sobre um
cristal de niquel. Simultaneamente, George Paget Thomson
(filho de J. J. Thomson) e Alexander Reid,?®* empregando
elétrons de alta energia, registraram padrdes semelhantes
ao atravessar filmes finos de materiais.

No experimento de Davisson-Germer, em particular,
foram identificados picos de intensidade associados a
interferéncia construtiva, os quais podiam ser precisamente
descritos assumindo que os elétrons possuiam comprimento
de onda conforme previsto pela relacdo de de Broglie. Esses
resultados forneceram evidéncia experimental direta do
cardter ondulatério das particulas materiais.

Por seus trabalhos fundamentais, Clinton Joseph
Davisson e George Paget Thomson foram laureados com
o Prémio Nobel de Fisica de 1937, “por sua descoberta
experimental da difra¢do de elétrons por cristais”.

J4 entre 1922 e 1925, Arthur Holly Compton havia
realizado experimentos que demonstravam o comportamento
corpuscular da luz.'*323 Ao estudar a dispersdo de raios X
por materiais leves, Compton observou que o comprimento
de onda da radiagdo espalhada variava com o angulo
de espalhamento, um efeito que sé podia ser explicado

791



Mecanica Quantica: do Atomo & Sua Startup

assumindo que os fétons possuiam momento linear. Esses
resultados, conhecidos como efeito Compton, lhe renderam
o Prémio Nobel de Fisica em 1927, “pela descoberta do
efeito que leva seu nome”.

Assim, os experimentos de Davisson-Germer e de
Thomson-Reid demonstraram que particulas (como
elétrons) exibem propriedades ondulatérias, enquanto os
experimentos de Compton evidenciaram que radiacdes
(como a luz) exibem caracteristicas corpusculares. Esses
resultados experimentais corroboraram de forma inequivoca
a dualidade onda-particula proposta por de Broglie e
estabeleceram um dos pilares fundamentais da moderna
teoria quantica.

3.1925: A Nova Mecanica Quéantica

3.1. Heisenberg, Born e Jordan e a Mecéanica Quantica
matricial

Werner Karl Heisenberg realizou seu doutorado em
fisica sob a orientagdo de Arnold Sommerfeld. Durante
sua formacdo, Heisenberg teve contato direto com temas
avangados, abrangendo dreas como relatividade, dptica,
fisica estatistica e as entdo emergentes teorias quanticas,
participando de diversas disciplinas ministradas por
Sommerfeld.

Heisenberg obteve o titulo de Doutor em Fisica em
1923, com a nota minima exigida para aprovacdo. A baixa
avaliagdo deveu-se, em grande parte, a sua dificuldade
em responder adequadamente a perguntas experimentais
elementares formuladas por Wilhelm Wien, um dos
membros da banca examinadora. Apesar disso, o sistema de
avaliag@o considerava o desempenho global do candidato,
incluindo tanto os aspectos experimentais quanto tedricos.
Como sua exceléncia na abordagem tedrica era indiscutivel,
Heisenberg foi aprovado.

Imediatamente apds concluir seu doutorado, Werner
Heisenberg transferiu-se para Gottingen, onde passou
a trabalhar com Max Born. Born, a época, estava
profundamente convencido da necessidade de uma
reformulagdo tedrica da fisica em escala atomica, a qual
denominava mecdnica quantica.>

Em 1924, durante uma estadia no Instituto de Fisica
Teérica em Copenhague, Heisenberg teve a oportunidade
de apresentar a Niels Bohr as ideias preliminares de sua
abordagem tedrica. Essa interacdo foi decisiva para o
amadurecimento de sua concepcdo tedrica, que buscava
descrever os fendmenos quanticos sem recorrer a
representacdes orbitais cldssicas.

No ano seguinte, em 1925, Heisenberg retornou a
Gottingen, onde, apesar de receber algumas criticas iniciais,
além de enfrentar problemas de saude, conseguiu finalizar
sua proposta tedrica. Aos 24 anos de idade, publicou o
artigo seminal que deu origem a formulag@o da mecdnica
matricial.* Nesse trabalho, Heisenberg introduziu uma
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abordagem radicalmente nova: ao invés de descrever
trajetérias eletrdnicas, concentrou-se exclusivamente em
grandezas observaveis, como frequéncias e intensidades de
radiacdo, representando-as por matrizes.

Em um artigo publicado em 1975, Heisenberg™® revelou
que, durante o desenvolvimento inicial de sua teoria, ndo
possuia conhecimento prévio sobre dlgebra matricial: “...
I must confess I did not know what a matrix was and did
not know the rules of matrix multiplication”. Naquele
periodo, o uso de matrizes ainda era pouco difundido entre
os fisicos tedricos, e até¢ mesmo para Max Born, o conceito
era relativamente novo.

Ap6s a apresentacdo do trabalho por Heisenberg,
Born reconheceu o potencial da nova abordagem, mas
identificou a necessidade de uma formaliza¢do matematica
mais rigorosa. Para isso, recorreu a colaboragdo de um de
seus jovens e talentosos assistentes, Pascual Jordan, que
possuia sélida formagdo em matematica. A parceria entre
Heisenberg, Born e Jordan culminou na consolidagdo
da mecanica quantica matricial por meio de dois artigos
fundamentais: o primeiro, assinado por Born e Jordan;’ e
o segundo, mais extenso, publicado por Heisenberg, Born
e Jordan,® que ficou conhecido na literatura como o three-
man paper.

Esses trabalhos consolidaram formalmente a mecanica
matricial como uma estrutura matemadtica robusta e
autéonoma para a descri¢cdo dos fendmenos quinticos,
representando um marco decisivo na transi¢cdo da antiga
teoria quantica para a nova mecéanica quantica. A abordagem
matricial inaugurou uma formulagdo nio-classica, baseada
em operadores e grandezas observaveis, rompendo
definitivamente com as descri¢des baseadas em trajetdrias
deterministicas.

Em reconhecimento a essa contribui¢io seminal, Werner
Heisenberg foi laureado com o Prémio Nobel de Fisica de
1932, “pela criac¢do da mecdnica qudntica, cuja aplicagdo,
entre outras, levou a descoberta das formas alotropicas
do hidrogénio”. Apesar da honra, Heisenberg demonstrou
insatisfagdo com o fato de que seus colaboradores diretos,
Max Born e Pascual Jordan, ndo tenham sido igualmente
reconhecidos pela Academia. Esse desconforto foi registrado
em correspondéncias enviadas logo ap6s a premiagdo: uma
carta a Max Born, datada de 25 de novembro de 1933, e
outra a Pascual Jordan, em 6 de junho de 1934.

3.2.1925: Schrédinger e a fungdo de onda

Inspirado pelas ideias apresentadas por de Broglie,
Schrodinger desenvolveu uma formulacao distinta da
mecénica quantica, na qual um sistema de particulas (por
exemplo, um atomo ou molécula) € representado por uma
fun¢do de onda que satisfaz uma equagdo diferencial parcial,
conhecida como equagdo de Schrodinger. As energias do
sistema passam a ser determinadas como em um problema
de autovalores. Além disso, as condi¢cdes de quantizagdo,
até entdo introduzidas de forma ad hoc (por exemplo, o
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momento angular da 6rbita do elétron ao redor do nicleo
ser um multiplo inteiro da constante de Planck), surgiam
agora de maneira natural.

Embora tenha sido concluida durante o inverno de
1925, a série de artigos foi publicada em 1926.% O
proprio Schrodinger apresentou solucdes da equagdo para
diversos sistemas, como o dtomo de hidrogénio, o oscilador
harmonico, o rotor rigido com eixo fixo no espago, o rotor
ndo rigido, além dos efeitos Zeeman e Stark. Posteriormente,
ele desenvolveu a teoria de perturbagdo, que permite resolver
uma variedade de problemas. O experimento de Davisson e
Germer, que envolveu a difra¢do de elétrons por um cristal
de niquel, constitui uma comprovagdo da abordagem de
Schrodinger.

Diferentemente da mecéanica matricial proposta por
Heisenberg, Born e Jordan, a mecénica quantica ondulatéria
desenvolvida por Schrodinger era mais intuitiva e foi
bem recebida pela comunidade cientifica da época, que
reconheceu suas vantagens para a realizacdo de célculos.

Para concluir, vale um breve comentario: Schrodinger
possuia uma so6lida formagao matemadtica (incluindo
equagdes de autovalores e autofungdes) quando defendeu
sua tese de doutorado em 1910, sob orientagdo de Friedrich
Hasenohrl (fisico e matematico), que havia sucedido Ludwig
Boltzmann como chefe do Departamento de Fisica Tedrica
da Universidade de Viena. Contrariando as expectativas,
sua tese de doutorado abordava questdes experimentais. Em
1914, ja atuando como lecturer na Universidade de Viena, foi
enviado a guerra. Retornando em 1918, passou a trabalhar na
Universidade de Jena como assistente de Wilhelm Wien. Em
1921, transferiu-se para a Universidade de Ziirich.

Erwin Schrodinger foi laureado com o Prémio Nobel de
Fisica em 1933 (compartilhado com Paul Adrien Maurice
Dirac), “pela descoberta de novas formas produtivas de
teoria atomica’ .

3.3. Aequivaléncia entre as teorias matricial e ondulatdria

Paul Adrien Maurice Dirac, por meio de seu orientador
Sir Ralph Howard Fowler (Universidade de Cambridge;
um dos poucos pesquisadores britanicos envolvidos com
a mecanica quantica na época), tomou conhecimento do
trabalho de Heisenberg em 1925 e percebeu que poderia
apresentar uma formulagdo alternativa, por meio da qual a
proposta de Heisenberg poderia ser mais bem compreendida.
Seu trabalho foi publicado em 1925, com o titulo The
Fundamental Equations of Quantum Mechanics.** Em 1926,
ele publicou outro artigo,* demonstrando a equivaléncia
entre as formulacdes matricial (Heisenberg) e ondulatéria
(Schrodinger) da mecanica quantica. Vale, no entanto,
destacar que o préprio Schrodinger® e von Neumann*®
também ja haviam demonstrado essa equivaléncia.

Paul Adrien Maurice Dirac foi laureado com o Prémio
Nobel de Fisica em 1933 (compartilhado com Erwin
Schrodinger), “pela descoberta de novas formas produtivas
de teoria atomica”. E interessante mencionar que Sir Ralph
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Howard Fowler, seu orientador, ndo recebeu o Prémio
Nobel, embora trés de seus alunos o tenham recebido:
Subrahmanyan Chandrasekhar (Prémio Nobel de Fisica
em 1983), Nevill Francis Mott (Prémio Nobel de Fisica
em 1977) e o préprio Dirac. Além disso, Fowler orientou
também Douglas Rayner Hartree e John Lennard-Jones,
entre varios outros cientistas de destaque.

Outra contribui¢do fundamental de Dirac refere-se
ao desenvolvimento da mecanica quantica relativistica,
apresentado em seu artigo publicado em 1928 com o titulo
The Quantum Theory of the Electron,*” no qual estabelece
os fundamentos da eletrodindmica quéntica, teoria que
descreve a intera¢ao da radiacdo com a matéria. Dirac tinha
apenas 25 anos quando fez todas essas contribuicgdes.

Para resumir um de seus artigos,* Dirac escreveu:
“The general theory of quantum mechanics is now almost
complete, the imperfections that still remain being in
connection with the exact fitting in of the theory with
relativity ideas. These give rise to difficulties only when
high-speed particles are involved, and are therefore of no
importance in the consideration of atomic and molecular
structure and ordinary chemical reactions, in which it is,
indeed, usually sufficiently accurate if one neglects relativity
variation of mass with velocity and assumes only Coulomb
forces between the various electrons and atomic nuclei. The
underlying physical laws necessary for the mathematical
theory of a large part of physics and the whole of chemistry
are thus completely known, and the difficulty is only that
the exact application of these laws leads to equations
much too complicated to be soluble. It therefore becomes
desirable that approximate practical methods of applying
quantum mechanics should be developed, which can lead
to an explanation of the main features of complex atomic
systems without too much computation.”

Como podemos observar, Dirac jd antevia as dificuldades
enfrentadas na aplicagdo da nova mecénica quantica a
quimica!

4. Mecéanica Quantica no Dia a Dia

4.1. Radiagdo do corpo negro e o efeito estufa

Como sabemos, a radiagio eletromagnética emitida pelo
Sol (energia solar) atravessa a atmosfera, sendo uma parte
absorvida pela superficie da Terra e outra refletida. Esse
processo remete ao problema da radiagiao do corpo negro.
Se toda a energia emitida pela Terra retornasse ao espago,
a temperatura média do planeta seria, aproximadamente, de
-15°C. No entanto, os gases que compdem a atmosfera sdo
capazes de reter parte dessa radiac@o, aquecendo a superficie
terrestre; em condicdes ideais, a temperatura média seria
em torno de 15°C.

Utilizando a distribui¢do de energia prevista pelo
modelo da radiag@o do corpo negro, sabemos que a energia
emitida pela Terra estd na regido do infravermelho. Com
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base na mecanica quantica, como no modelo do oscilador
harmonico descrito por Schrodinger, compreendemos que
essa € a faixa caracteristica dos movimentos vibracionais. Os
gases presentes na atmosfera absorvem parte dessa radiag@o
infravermelha e a reemitem, mantendo a Terra aquecida
(processo conhecido como efeito estufa). Entre esses gases
(gases do efeito estufa) estdo o vapor d’dgua, o CO, o O,
o CH,, os CFCs, entre outros. O problema, portanto, ndo
estd na presencga desses gases, mas sim na sua concentragao.

Assim, a mecanica quantica, por meio do modelo de
distribuicdo de radiagdo do corpo negro e dos modelos
que descrevem os movimentos vibracionais, nos ajuda
a compreender e a propor alternativas para minimizar o
aquecimento global.

4.2. Efeito fotoelétrico e renovacao da matriz energética

Uma das maneiras de reduzir as emissdes de CO, ¢
encontrar fontes alternativas de energia que niao dependam
de combustiveis fésseis. Dentre as opcdes disponiveis,
destaca-se atualmente o uso de células fotovoltaicas, uma
fonte de energia limpa, renovével e inesgotavel.

As células fotovoltaicas convertem a radiacio (luz)
solar em energia. Elas podem ser instaladas de diversas
formas, desde pequenos painéis em telhados residenciais
até grandes usinas compostas por extensos conjuntos de
painéis. O fendmeno fisico central por trds dessa tecnologia
é o efeito fotoelétrico, que, como vimos anteriormente, € um
fendmeno descrito quanticamente por Einstein.

Relembrando, a incidéncia de radiagdo eletromagnética
sobre uma superficie metalica faz com que elétrons sejam
emitidos (fotoelétrons), gerando corrente elétrica. Esse
fendomeno foi observado por Hertz em 1887 e explicado
por Einstein em 1905, ao adaptar as ideias de quantizacdo
introduzidas por Planck para explicar o espectro da radiacio
do corpo negro. As células fotovoltaicas sdo compostas
por materiais semicondutores que absorvem a luz solar e a
convertem em energia elétrica, conforme descrito no efeito
fotoelétrico. Uma célula solar tipica contém duas camadas
de semicondutores de silicio: a uma das camadas adiciona-se
boro, criando regides com deficiéncia de elétrons (holes),
carregadas positivamente - chamadas camadas do tipo p;
a outra camada, adiciona-se fésforo para gerar excesso
de elétrons, criando regides negativamente carregadas -
chamadas tipo n. Quando a luz solar incide sobre essas
camadas, elétrons sao removidos (pelo efeito fotoelétrico),
formando holes adicionais. Conectando as duas camadas a
um circuito elétrico, o campo elétrico resultante faz com que
os elétrons se movam através do circuito, gerando corrente
elétrica. O principal desafio tecnoldgico estd em desenvolver
materiais que sejam eficientes tanto na absorcdo da luz solar
quanto na emissao de fotoelétrons.

4.3. O laser

O laser (acronimo de Light Amplification by Stimulated
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Emission of Radiation) movimenta atualmente bilhdes de
ddlares e estd dentre as dez maiores conquistas tecnolégicas
do século XX. E utilizado em tratamentos dermatolégicos
(por exemplo, remogdo de tatuagens, varizes, lesdes
cutaneas), em doengas oculares, no tratamento de canceres
(terapia fotodindmica), em sessdes de fisioterapia, para
cortes precisos e soldagem de materiais, em leitores de
codigos de barras, dispositivos 6pticos (CDs, DVDs, Blu-
Rays), em telecomunicacdes (fibras dpticas) e comunicacdes
via satélite, como apontadores em salas de aula (laser
pointer), e até em shows de luzes (por exemplo, em eventos
musicais).

A inspiracdo para o desenvolvimento dos lasers vem
do trabalho publicado por Einstein em 1917,* no qual ele
introduziu o conceito de emissdo estimulada de radiacio.
Esse processo ocorre quando radiagdo eletromagnética
de uma determinada frequéncia estimula um dtomo ou
molécula, que se encontra em estado excitado, a retornar
ao estado fundamental, emitindo radiagdo com a mesma
frequéncia da radiag@o incidente.

O primeiro dispositivo criado com base na proposta
da emissdo estimulada de radiag@o foi desenvolvido por
Charles Hard Townes em 1954, envolvendo micro-ondas -
o chamado maser (Microwave Amplification by Stimulated
Emission of Radiation). Em 1958, Townes e Arthur
Schawlow conceberam um dispositivo capaz de operar com
comprimentos de onda que iam do infravermelho até a regido
Optica do espectro eletromagnético. Em 1960, Theodore
Harold Maiman™ desenvolveu o primeiro dispositivo a laser.

Em 1964, o Prémio Nobel de Fisica foi compartilhado
por Charles Hard Townes (50%) e Nicolay Gennadiyevich
Basov e Aleksandr Mikhailovich Prokhorov (50%) “por
trabalhos fundamentais no campo da eletronica quantica,
que levaram a construgdo de osciladores e amplificadores
baseados no principio maser-laser”.

4.4. O exame de ressonancia magnética

A ressondncia magnética (assim como o raio-X,
tomografias computadorizadas e ultrassom, por exemplo) é
uma técnica de diagnéstico ndo invasiva (nenhum instrumento
¢ introduzido no corpo do paciente), que gera imagens do
interior do organismo. E amplamente empregada em exames
clinicos para avaliar estruturas e fungdes internas, com o
objetivo de auxiliar no tratamento e no acompanhamento
de diversas enfermidades. Sem ddvida, muitos ja foram
submetidos a um exame de ressonincia magnética.

A ressonancia magnética estd fundamentada na
propriedade do momento angular de spin, observada
inicialmente nos experimentos de Stern e Gerlach,
realizados em 1921, e posteriormente formulada em termos
quanticos por Pauli (por meio do principio da exclusdo de
Pauli) e Dirac (por meio da mecanica quantica relativistica),
conforme descrito anteriormente. Em resumo, devido a
propriedade de spin, os elétrons possuem momento angular
e momento magnético intrinsecos.
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Entre o final da década de 1920 e o inicio da de 1930,
David Mathias Dennison e Ralph Howard Fowler publicaram
diversos artigos. Em 1927,%! reportaram observagdes
experimentais indicando que particulas nucleares e alguns
ntcleos também possuem momento angular e magnético de
spin intrinsecos. A partir de entdo, a comunidade cientifica
passou a aceitar que elétrons, prétons e néutrons possuem
o mesmo valor de spin, ou seja, momento angular de spin
igual a (1/2)h. No entanto, as medi¢des das propriedades
magnéticas nucleares eram extremamente dificeis na época,
pois as propriedades magnéticas atdmicas e moleculares
eram dominadas pelos efeitos eletronicos (de spin e
orbitais), dado que os elétrons sdo muito mais leves do que
as particulas nucleares.

Na década de 1930, um grupo de pesquisadores da
Universidade da Califérnia, liderado por Isidor Isaac Rabi,’'
3 realizou uma série de experimentos utilizando técnicas de
feixes moleculares similares as de Stern (com quem Rabi
havia trabalhado em Hamburgo), conseguindo medir o spin
de vérios nucleos de metais alcalinos, além dos prétons e do
deutério. Em 1946, de maneira independente e praticamente
simultanea, Edward Mills Purcell (Massachusetts Institute
of Technology — Radiation Laboratory) e Felix Bloch™
(Stanford University) ampliaram essas investigagdes
experimentais para amostras sé6lidas e liquidas. Desde
entdo, a ressonincia magnética desenvolveu-se rapidamente,
tornando-se uma das técnicas mais utilizadas em quimica.

O desenvolvimento da técnica de transformada de
Fourier associada a ressonancia magnética nuclear (Fourier
Transform NMR Spectroscopy), introduzida por Richard
Robert Ernst em 1966, também foi fundamental para
a geragdo de imagens obtidas por meio da ressonancia
magnética. Finalmente, o trabalho publicado em 1973
por Paul Christian Lauterbur® foi decisivo para o avango
da ressonancia magnética nuclear voltada a formagdo de
imagens.

Os trabalhos originais de Stern e Gerlach, Pauli e
Dirac sobre a propriedade de spin foram essenciais para o
desenvolvimento da ressonancia magnética por imagem, tal
como a utilizamos hoje. Para se ter uma ideia da importancia
dos frutos gerados a partir da semente que eles plantaram:
Isidor Isaac Rabi recebeu o Prémio Nobel de Fisica em
1944 (“por seu método de ressondncia para registrar as
propriedades magnéticas dos niicleos atomicos’); Felix
Bloch e Edward Mills Purcell compartilharam o Prémio
Nobel de Fisica em 1952 ( “pelo desenvolvimento de novos
métodos para medigdes precisas de ressondncia magnética
nuclear e descobertas relacionadas a eles”); Richard Robert
Ernst recebeu o Prémio Nobel de Quimica em 1991 (“por
suas contribuigoes ao desenvolvimento da metodologia de
espectroscopia de ressondncia magnética nuclear (RMN)
de alta resolugdo”); e Paul Christian Lauterbur e Peter
Mansfield compartilharam o Prémio Nobel de Fisiologia
ou Medicina em 2003 (“por suas descobertas relativas a
imagens de ressondncia magnética’).
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4.5. Nanotecnologia

A nanotecnologia, termo muito empregado atualmente,
é uma das dreas da ciéncia e tecnologia que se dedica ao
estudo e as aplicagdes de compostos com estruturas da
ordem de nandémetros (10° metros). Para se ter uma ideia
sobre a dimensdo de que estamos falando, o didmetro de
um fio de cabelo humano € da ordem de 80.000 - 100.000
nanometros! Para estudar e aplicar estruturas com essa
ordem de grandeza - na qual fendmenos nao observados
classicamente se manifestam - devemos utilizar a mecanica
quantica.

Muitos consideram que a semente da nanotecnologia
(embora esse termo ndo tenha sido utilizado) foi plantada
por Feynman em 1959, durante uma palestra no Caltech
(California Institute of Technology), intitulada “There’s
Plenty of Room at the Bottom” . Nela, ele desafiou a ideia de
que havia um limite para o que poderia ser feito em pequena
escala (miniaturizagdo de equipamentos), argumentando
que havia “bastante espago” para construir maquinas
e dispositivos complexos usando dtomos e moléculas
individuais. Com isso, ele deu um grande impulso ao
desenvolvimento de equipamentos como o microscépio de
varredura por tunelamento (scanning tunneling microscope)
e o microscopio de forga atomica (atomic force microscope),
com os quais podemos manipular nanocompostos. Usando
um tom apocaliptico, ele diz: “In the year 2000, when they
look back at this age, they will wonder why it was not until
the year 1960 that anybody began seriously to move in this
direction.”

Atualmente, os nanomateriais estdo presentes em
praticamente todos os aspectos de nossas vidas, da medicina
e da eletronica a ciéncia da computacdo, fisica, quimica,
biologia e engenharia de materiais. Essa ampla aplicacio
se deve as propriedades que esses materiais exibem em
escala nanométrica, reveladas pela mecéanica quantica. A
seguir, vamos comentar um pouco mais sobre apenas uma
dessas aplicacdes.

4.5.1. Pontos quénticos (quantum dots)

O Prémio Nobel de Quimica de 2023 foi compartilhado
por Moungi Gabriel Bawendi, Louis Eugene Brus e
Alexey Ivanovich Ekimov “pela descoberta e sintese
de quantum dots”, um dos exemplos de como as leis da
mecénica quantica estdo presentes em indimeros aspectos
de nosso cotidiano, como, por exemplo, em light-emitting
diodes (LEDs), células fotovoltaicas, fotorreceptores e
detectores, biomedicina, dentre outros. Os quantum dots
(pontos quanticos) sdo capazes de absorver luz (radiagdo
eletromagnética) de uma cor (frequéncia) e emitir em outra,
sendo muito mais eficientes do que outros dispositivos
convencionais.

Podemos dizer que tudo comecou no final dos anos
1970 e inicio dos anos 1980, quando Ekimov® observou
que propriedades Opticas de nanocristais de cloreto de
cobre variavam com o tamanho das particulas. A partir
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dos resultados publicados por Ekimov, Alexander Efros®!
desenvolveu uma teoria geral para descrever a influéncia
do tamanho das particulas (size quantization) sobre as
propriedades dpticas de algumas classes de semicondutores.
Paralelamente, Brus®** também observou os mesmos
efeitos em nanocristais de sulfeto de cddmio e desenvolveu
um modelo tedérico para descrevé-los.

Além de estruturas unidimensionais, podemos ter as
bidimensionais (conhecidas como quantum wires) e as
tridimensionais (conhecidas como quantum wells). Essas
estruturas tridimensionais sdo chamadas quantum dots
e, como dissemos, podem ser encontradas em diversos
aspectos de nossas vidas. Uma ampla lista de tépicos
relevantes sobre avangos na sintese, aplicagdes atuais e
futuras podem ser encontradas no trabalho do Prof. Liberatto
Manna,® editor da revista Nano Letters.

4.6. Computacao quantica

Desde seu inicio, os pesquisadores perceberam que
a mecdnica quantica (tanto na abordagem proposta por
Heisenberg quanto por Schrodinger) permitia “observar” as
propriedades do sistema de maneira indireta, isto €, a partir
da solucdo das equagdes que ela propunha. Infelizmente,
obter solugdes analiticas ainda é um problema bastante
dificil devido a complexidade envolvida. Na auséncia de
solucdes analiticas, a alternativa € empregar procedimentos
numéricos.

Douglas Rayner Hartree, um fisico-matematico que
trabalhou nas Universidades de Manchester e Cambridge,
no Reino Unido, foi pioneiro na aplicacdo de métodos
numéricos para resolver as equacdes da mecanica quantica,
tendo feito sua primeira contribuicio em 1928! Ele logo
percebeu que seria necessdrio o auxilio de algum dispositivo
para realizar os cédlculos. No inicio da década de 1930,
permaneceu alguns anos no MIT e, em 1934, publicou um
artigo® utilizando o equipamento mais avancado da época
capaz de resolver problemas numéricos: o Differential
Analyzer. Anos depois, em 1945, durante uma visita ao
Moore School of Electrical Engineering (Universidade da
Pensilvania, EUA), teve contato com o primeiro computador
eletronico (ENIAC - Electronic Numerical Integrator and
Computer) e constatou que poderia ser utilizado para os
calculos numéricos da mecanica quéntica.%’

Desde entdo, os computadores evoluiram enormemente
e as alternativas para aplicar métodos quanticos no
estudo de problemas quimicos ndo pararam de crescer,
contribuindo para o surgimento de uma drea extremamente
ativa de investigag@o: a Quimica Quantica Computacional.
Infelizmente, a complexidade computacional cresce muito
mais rapidamente do que a capacidade dos computadores
convencionais, inviabilizando algumas aplicacdes.

Embora tenha adicionado uma dificuldade extra - ou
seja, o uso de computadores digitais para obter a solugdo
de suas equacdes -, a mecanica quantica também propde
sua prépria alternativa: a computagdo quantica! Os
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computadores tradicionais empregam “bits” para processar
as informagdes. Os bits podem assumir apenas dois valores
(binarios), normalmente representados por 1 (ligado) ou 0
(desligado), e os computadores cldssicos s6 podem estar
em um estado de cada vez. Os computadores quanticos, por
outro lado, empregam os qgubits (quantum bits), que podem
ser 0, 1 ou qualquer combinagdo permitida entre O e 1. Para
representar os dois estados de um qubit, pode-se empregar,
por exemplo, a propriedade do spin eletrdnico, que possui
dois valores, +1/2 (up) e -1/2 (down); a polarizagdo de
fétons, que pode ser horizontal ou vertical; ou dois niveis
energéticos de um dtomo. De modo geral, um computador
quantico com n qubits pode estar em uma combinacio
de 2" estados, o que permite um ndmero extremamente
grande de operacdes - esta € a diferenca fundamental entre
computadores quanticos e classicos.

Para mensurar melhor a velocidade de processamento
dos computadores quanticos, apresentamos dois exemplos.
Utilizando um processador quantico contendo 53 qubits
(correspondente a um espaco de 253 dimensdes), chamado
Sycamore, a Google anunciou,® em 2019, ter sido capaz
de analisar a saida de um circuito quantico pseudoaleatdrio
em apenas 200 segundos, enquanto o supercomputador
classico mais poderoso da época levaria 10.000 anos. No
entanto, a IBM logo questionou® esse feito, afirmando
que um computador cldssico levaria apenas 2,5 dias
(216.000 segundos) para resolver o mesmo problema. Mais
recentemente, a Google anunciou’ que seu novo dispositivo
quantico, chamado Willow, contendo 105 qubits, resolveria
em aproximadamente 5 minutos um problema que o maior
supercomputador atual levaria 10* anos para resolver! Além
da Google, outras gigantes da tecnologia, como a Microsoft
e a Amazon (via AWS), bem como diversos grupos de
pesquisa universitarios, t€m investido intensamente nessa
area.

O termo computador qudntico foi utilizado pela
primeira vez por Paul Benioff,”" em 1980. Pouco depois,
em 1982, Feynman’ apresentou a primeira descricdo da
arquitetura de um computador quantico, explicando como
ele poderia ser usado para realizar cdlculos. Atualmente, a
computacdo quintica € uma realidade em diversas dreas,
como ciéncia dos materiais,”” quimica,”’¢ biologia e
bioquimica,” farmacologia,” inddstria, inteligéncia artificial
e criptografia, para citar apenas alguns exemplos.

Algumas caracteristicas da matéria, reveladas pela
mecénica quantica, explicam o funcionamento dos
computadores quanticos. Vamos mencionar apenas trés:

(1) Superposicdo: € a propriedade segundo a qual uma
particula pode estar em uma combinag@o de diferentes
estados ao mesmo tempo. Em mecénica quantica, uma
particula € descrita por meio de sua funcdo de onda
determinada pela equagdo de Schrodinger. Embora isso
seja dificil de imaginar sob uma perspectiva cldssica, € um
efeito natural no contexto da funcdo de onda.

(i) Entanglement (emaranhamento): é um estado no
qual as fun¢des de onda de dois ou mais qubits interagem
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e se entrelacam, formando um unico objeto quantico.
As propriedades de qubits emaranhados continuam
correlacionadas, mesmo quando separados por grandes
distancias - uma propriedade descrita como nonlocality.
Isso contrasta com os computadores cldssicos, nos quais
os bits sdo independentes uns dos outros.

(iii) Interferéncia: como vimos, por meio do
emaranhamento, os qgubits formam uma tnica fungdo
de onda que descreve o estado do computador quantico.
Alterando os qubits, podemos gerar interferéncia construtiva
(para reforgar a probabilidade de resultados corretos) ou
destrutiva (para reduzir a probabilidade de erros).

Sem duvida, essa € uma drea que desperta grande
interesse atualmente.

4.7. Biologia e Bioquimica

O livro What is Life?,” publicado em 1944 por
Schrodinger, pode ser considerado o ponto de partida da
visdo mecanico-quantica da biologia e bioquimica. Nele,
Schrodinger ressalta que a estabilidade das estruturas
moleculares responsaveis pela vida pode ser compreendida
apenas por meio da mecanica quintica, uma vez que €
somente com ela que podemos compreender as moléculas.
Atualmente, a Biologia Quantica é uma area de pesquisa
muito ampla e de intensa atividade, explorando fendmenos
baseados em principios quanticos. A seguir, vamos explorar
alguns deles.

Os complexos de coleta de luz (light-harvesting)
em fotossintese estdo entre os tépicos mais estudados
atualmente. Esses complexos sdo capazes de absorver
(coletar) a luz solar e transferir a energia para o centro de
reacdo, dando inicio a uma série de processos bioquimicos.
Esse processo € muito eficiente (rendimento quantico acima
de 95%), por isso merece ser investigado e compreendido,
o que s6 pode ser feito com modelos quanticos.*®8! Para
compreender esses processos, € necessdrio estudar a
dindmica de estados excitados,*® incluindo processos de
transferéncia de energia e separacio de cargas.

A visdo € um outro processo que s6 pode ser compreendido
empregando-se conceitos mecanico-quanticos.?# De uma
maneira geral, a luz € absorvida por um croméforo presente
na proteina rodopsina, conhecido como 11-cis-retinal
(derivado da vitamina A). Imediatamente apds absorver
o féton, um elétron ¢ fotoexcitado para o primeiro estado
eletronico singleto excitado. Em seguida, ainda no estado
excitado, ocorre a isomerizacao cis — trans (trans-retinal),
um processo que requer apenas 200 fentossegundos antes do
composto retornar ao estado fundamental. Ao retornar ao
estado fundamental, agora na forma frans-retinal, tem inicio
uma série de eventos que compdem o processo de visao.

A fotoestabilidade das bases nucleicas candnicas
(adenina, guanina, citosina, uracila e timina) na era
prebidtica também € outra propriedade que pode ser
compreendida apenas se utilizarmos mecanica quantica.

As condigdes da atmosfera primitiva, bilhdes de anos
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atrds, eram muito distintas da atual. Dentre outros fatores,
ndo havia a camada protetora de ozonio e o fluxo de radiacio
ultravioleta sobre a Terra era 100 vezes maior do que o atual,
o que significa que a dose letal seria atingida em apenas 0,3
segundos (em comparacdo com as condi¢des atuais).®® As
nucleobases candnicas absorvem radiacéo ultravioleta com
comprimento de onda da ordem de 260 - 200 nm (regido
do UV-C), que € parcialmente absorvida pela camada de
ozoOnio antes de atingir nossa atmosfera, minimizando os
efeitos deletérios sobre as nucleobases candnicas.

Como as nucleobases candnicas se protegiam sem o
escudo protetor da camada de 0zonio?

A fotoestabilidade das nucleobases candnicas é uma
propriedade intrinseca. Uma vez fotoexcitadas, elas
retornam rapidamente (em fentossegundos ou picosegundos)
para o estado fundamental, minimizando a possibilidade de
reagdes fotoquimicas que poderiam degradar suas estruturas.
Usando técnicas quimico-quanticas computacionais
conseguimos®® desvendar os detalhes desse processo
ultrarrdpido de retorno ao estado fundamental. Esses
estudos, que s6 foram realizados gracas ao desenvolvimento
de métodos quanticos computacionais sofisticados, abriram
caminhos para estudarmos outras propriedades, como a
luminescéncia e o uso de compostos derivados em terapia
fotodinamica.

5. Conclusoes

Como vimos, a mecanica quantica surgiu a partir do
esforco de muitos pesquisadores, experimentais e tedricos,
que tinham como objetivo compreender as propriedades das
substancias. Heisenberg e Schrodinger foram os primeiros
a apresentar modelos fisicos e matemadticos s6lidos, aceitos
pela comunidade cientifica, que revolucionaram ndo apenas
a maneira de interpretar os resultados experimentais,
mas também permitiram prever o comportamento das
substancias.

A partir da mecanica quantica, passamos a entender a
natureza fisica de propriedades que até entdo permaneciam
obscuras. A partir de entdo, outros pesquisadores comecaram
a vislumbrar aplicagdes tecnoldgicas para muitas delas.
Atualmente, podemos notar a presenga da mecanica quantica
em boa parte daquilo que utilizamos, transformando para
melhor o nosso cotidiano.

Como disse Feynman, a natureza ndo € cldssica; ou
seja, se quisermos compreendé-la e explorar os beneficios
que oferece, precisamos estudar mecanica quantica, o que
é, além de tudo, um desafio maravilhoso e recompensador.

Em dezembro de 1808, Gay-Lussac® apresentou o
trabalho “Mémoire sur la combinaison des substances
gazeuses les unes avec les autres” dizendo num tom
profético: “J’espere donner par la une preuve de ce qu’ont
cienc des chimistes cie distingués, qu’on n’est peut-étre pas
cie éloigné de I’époque a laquelle on pourra soumettre au
calcul la plupart des phénomeénes chimiques”. Certamente, a
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mecanica-quantica ¢ uma ferramenta que estd nos ajudando
a realizar essa profecia.

Deixo uma sugestdo para os alunos em geral, mas
principalmente para os de quimica: estudem Mecanica
Quantica e Quimica Quéantica! Assim, vocés poderdo
descobrir muitas coisas novas capazes de melhorar a vida
de muitas pessoas.
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