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I - Introducao:

Atualmente a Fisica Nuclear encontra-se largamente inserida nos diversos ramos da ciéncia e
da tecnologia. Podemos citar, dentre as aplicacdes mais comuns que fazem uso das propriedades
nucleares: as mais variadas técnicas em Medicina, tais como radioterapia, técnicas de diagnoéstico,
producdo de medicamentos, etc; a geracdo de energia nas usinas nucleares; o processo de datacdo de
residuos fosseis através das caracteristicas radioativas de algumas espécies nucleares neles
presentes; a utilizac@o de técnicas nucleares na caracterizagcdo de materiais de interesse em Fisica e
Quimica, como ressondncia magnética nuclear, espectroscopia Mossbauer, orientagdo nuclear,

correlacdo angular perturbada, etc.

De um modo geral, todas essas aplicagdes envolvem propriedades manifestadas
exteriormente pelos nicleos que podem a principio ser explicadas com base na forma como eles se
estruturam internamente. O desafio de entender em detalhes tal estrutura tem atraido ao longo dos
anos grande atencdo por parte dos fisicos nucleares, interessados em compreender melhor as
caracteristicas dos nicleos e prever novas propriedades que possam servir como base para eventuais
aplicacdes tecnoldgicas futuras. Além disso, o estudo da estrutura interna dos nicleos atbmicos tem
sido de fundamental importincia para o entendimento tedrico de diversas questdes acerca da

natureza das particulas constituintes do niicleo, do tipo de interacdo entre elas, do mecanismo

" Texto publicado na série Fundamentos e Aplicacées da Ressondncia Magnética Nuclear, n® 1 (ISBN 85-901091-1-9),
editado por José D. Figueroa Villar. Associacdo dos Usudrios de Ressonancia Magnética Nuclear — AUREMN: Rio de
Janeiro, 1999.



envolvido nas reacdes entre tais particulas, etc. Embora o conhecimento que temos a respeito desses
topicos ainda seja limitado, muito se tem avancado no estudo e na compreensdo das principais
caracteristicas responsdveis pelos efeitos envolvidos nas técnicas nucleares. Neste texto
dedicaremos especial atencdo aquelas propriedades nucleares que estdo envolvidas na técnica de
ressondncia magnética nuclear (RMN) e procuraremos compreender a origem de tais propriedades

a luz do conhecimento atual a respeito da estrutura nuclear.

A realizagdo de um experimento de RMN pressupde a existéncia de uma interacdo entre o
nicleo atbmico e os campos eletromagnéticos presentes nas suas vizinhangas, tais como os que
existem em uma molécula ou em uma rede cristalina ou ainda os de origem externa. Tal interacio
pode ser descrita através dos chamados momentos multipolares eletromagnéticos do nicleo, sendo
os dois mais importantes 0 momento de dipolo magnético (que governa a interagdo do niicleo com
campos magnéticos) e o momento de quadrupolo elétrico (responsdvel pela interacio com
gradientes de campo elétrico). Como veremos mais adiante, todos esses momentos eletromagnéticos
se relacionam com o momento angular total nuclear. Quanticamente, 0 momento angular nuclear é
representado por um operador vetorial com as propriedades intrinsecas aos operadores de momento
angular da Mecanica Quantica, sendo seu modulo especificado por um nimero quantico / (inteiro
ou semi-inteiro), denominado comumente spin nuclear’. O spin nuclear constitui uma propriedade
especifica de cada nicleo e seu valor determina a quantidade de niveis de energia magnética nuclear
(igual a 21 + 1), a possibilidade ou ndo de ocorréncia do fendmeno de RMN (apenas nicleos com
[ diferente de zero apresentam essa possibilidade) e a existéncia ou ndo de efeitos quadrupolares

(apenas para I > 1/2 eles ocorrem).

A existéncia de um momento angular para o nidcleo nos leva, em uma abordagem semi-
cléssica, a descrevé-lo como um objeto dotado de movimento de rotagdo. A origem de tal momento
angular estd relacionada a estrutura interna do nicleo, e s6 a partir de um conhecimento minimo
desta é que podemos compreender a grande variedade existente de valores para /, bem como prever
para alguns nucleos qual serd o seu spin, através de uma anélise dos ndmeros de prétons e néutrons
que os constituem. E nesse contexto que surge o modelo de camadas, o mais bem sucedido da
Fisica Nuclear no que diz respeito as previsdes sobre o spin nuclear. O objetivo deste pequeno

trabalho de revisdo é fornecer a nivel introdutério, eventualmente com certo grau de dificuldade,

z

" Ha aqui uma certa ambigiiidade na nomenclatura comumente utilizada: o termo spin nuclear é empregado
indistintamente para designar tanto o momento angular total nuclear quanto o niimero qudntico associado a esse
momento angular. Embora ambas as denominagdes sejam, como veremos, improprias, o contexto deixa sempre claro a
quem estamos nos referindo em cada caso.



alguns subsidios para a compreensdo deste tema que, acreditamos, constitui um importante

fundamento para os usudrios de RMN.

O texto estd organizado da seguinte maneira: na sec¢do Il apresentamos alguns fundamentos
sobre a estrutura dos nucleos atomicos, discutindo sua constituicdo e algumas de suas principais
propriedades. Na secd@o III o modelo de camadas € introduzido, com suas hipéteses bésicas, seus
resultados e suas previsdes para o spin nuclear. Incluimos ainda nessa se¢do uma pequena revisao
sobre a estrutura de camadas na Fisica Atdmica, um tépico largamente conhecido e que apresenta
diversas semelhancas com o modelo de camadas dos nicleos. As secdes IV e V sio,
respectivamente, dedicadas ao estudo dos momentos de dipolo magnético e de quadrupolo elétrico
nucleares. Nesses ultimos tdpicos, utilizamos de maneira um pouco mais aprofundada as
ferramentas operacionais da Mecénica Quéantica, de modo a conseguirmos uma descri¢do detalhada
do assunto, mas sem perder de vista uma interpretacdo semi-cldssica que nos permita manter um
certo entendimento intuitivo. Finalmente, concluimos na secdo VI mostrando como esses topicos se
inserem dentro do terreno da RMN, possibilitando assim ao leitor mais familiarizado com esta
realizar a conexdo entre a descricdo da estrutura interna nuclear e os aspectos experimentais
envolvidos na técnica. Recomendamos aos leitores interessados em maiores detalhes sobre o
assunto os trabalhos de Blatt e Weisskopff (1952) e Krane (1988), para uma discussdo mais
aprofundada acerca da estrutura nuclear, e os classicos textos de Abragam (1986) e Slichter (1990)

para os aspectos tedricos e experimentais da RMN.

IT - O Nucleo Atomico e o Spin Nuclear:

O nicleo atdmico é um complexo sistema formado por dois tipos distintos de particulas
denominadas niicleons: os prétons e os néutrons. Os prdotons possuem carga elétrica igual, em
modulo, a carga elétrica do elétron, mas com sinal positivo, e massa aproximadamente 1840 vezes
maior que a do elétron; os néutrons, como o nome indica, ndo possuem carga elétrica e apresentam
massa ligeiramente maior que a do préton. Um dtomo de nimero atomico Z e nimero de massa A
possui em seu nticleo Z prétons e N = (A — Z) néutrons. Uma dada espécie nuclear X com Z prétons
e N néutrons é denominada nuclideo e simbolizada por ,X, ou simplesmente por *X. Os nicleons
sdo mantidos unidos no nicleo formando um sistema de altissima estabilidade gracas a chamada
interagdo forte, de intensidade cerca de 100 vezes maior que a eletromagnética, mas de alcance
extremamente curto, da ordem de 107> m (Krane 1988). Na Tabela 1 sdo mostradas as quatro
interagdes fundamentais da natureza, sendo comparadas suas intensidades e seus alcances. No

estudo da estrutura nuclear sdo fundamentais as participagdes da interacdo forte (responsdvel pela
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intensa atrag¢do entre os nudcleons), da interagdo eletromagnética (originando forte repulsdo entre os
prétons) e da interagdo fraca (associada ao processo de decaimento ). A interacdo gravitacional

entre os nucleons, embora presente, tem efeitos despreziveis (Krane 1988, Eisberg e Resnick 1979).

Uma conseqiiéncia importante da intensa interacfo atrativa entre os nucleons, superando a
repulsdo eletrostatica entre os protons, se reflete nos valores das massas nucleares. A massa de um
determinado nucleo deveria, em uma primeira andlise, ser igual a soma das massas dos Z prétons
com os N néutrons. Entretanto, experimentalmente, encontram-se valores sempre inferiores para as
massas nucleares, sendo a diferenca entre as duas quantidades denominada defeito de massa. Tal
diferenga deve-se a existéncia de uma forte energia de ligacdo entre os nicleons, ocasionada pela
forte interagdo atrativa entre eles. Usando a equivaléncia relativistica entre massa e energia, pode-se
assim explicar a origem do defeito de massa como sendo a parcela da massa dos nicleons “sob a
forma” de energia de ligacdo entre eles. Reciprocamente, € possivel, a partir das andlises das massas
de diversos nuclideos, prever as energias envolvidas em vdrios tipos de reacdes nucleares (Enge
1972). As energias de ligacdo dos nicleons sdo da ordem de MeV (1 eV = 1,602 x 10" J), de modo
que as energias envolvidas nas reagdes nucleares sao muito superiores aquelas correspondentes para
as reacgOes atdmicas (as energias de ionizagdo atdmicas sdo da ordem de eV), o que justifica a

grande dificuldade de se estudar experimentalmente os nucleos.

O pequeno alcance da interagdo nuclear leva os nicleos a terem sua distribui¢do de massa e
de carga concentradas espacialmente em uma regido com dimensdo da ordem de fermis (F), sendo
1F=10""m. Verifica-se experimentalmente que a matéria nuclear distribui-se de maneira
aproximadamente uniforme e esfericamente simétrica na regido central do niicleo; a partir de uma
certa distancia, a densidade comega a decrescer suavemente até se anular, definindo assim um raio
para o nucleo e uma espessura para a superficie nuclear. A densidade de nicleons na regido central
e a espessura da superficie nuclear sdo aproximadamente constantes para todos os nicleos, tendo os
valores tipicos de 1,7 x 10* niicleons/m’ ¢ 2,4 F, respectivamente (Enge 1972). Verifica-se ainda
experimentalmente que o raio nuclear € aproximadamente proporcional a A" indicando que o
volume nuclear é proporcional ao nimero de particulas presentes no nicleo, o que € consistente

com o fato de que a densidade de nicleons € essencialmente a mesma para todos os nticleos.

O préton e o néutron, de maneira andloga ao elétron, possuem um momento angular
intrinseco (denominado spin) s, com nimero quantico s = 1/2 (chamamos essas particulas com spin
semi-inteiro de férmions); assim sendo, qualquer medida de seu spin fornecerd sempre um dos

valores *7 /2 (Cohen-Tannoudji et al 1977). Dentro do nicleo, entretanto, cada um dos nicleons é

animado de um movimento orbital que lhe confere um momento angular adicional / , com niimero



quéantico / igual a um nidmero inteiro; qualquer medida de seu momento angular orbital fornecera

assim um dos valores —lfi,—(] — D#,...,Il7 . Esses dois momentos angulares acoplam-se formando o

momento angular total ;, individual de cada nicleon, dado por j = [ +5. Dessa forma, o nicleo

possui um momento angular total igual a soma das contribui¢des individuais de cada niicleon, tanto

devidas ao seu spin intrinseco como ao seu movimento orbital dentro do nicleo. Tal momento

angular total é usualmente referido como o “spin” do nucleo, e representado por I, embora na

verdade possua contribui¢cdes dos momentos angulares intrinsecos e orbitais dos nicleons.

Tabela 1: As interacdes fundamentais da natureza. Para cada interag@o sdo fornecidos a intensidade (em
relacdo a interagdo forte), o nome do quantum do campo (ou seja, da particula que intermedia a
interacdo), o alcance da interag@o e o cardter de seu efeito (atrativo ou repulsivo). Para a interacdo forte
ocorre um efeito total atrativo, mas a pequenas distdncias a interagdo possui um pronunciado cariter

repulsivo (Eisberg e Resnick 1979).

Nome Intensidade Quantum do Alcance Efeito
campo
Forte (nuclear) 1 Pion ~10" m (com um Efeito total
carogo repulsivo | atrativo (mas com
ainda menor) carogo repulsivo)
Eletromagnética 10° Féton Longo (e<1/r) Atrativo ou
repulsivo
Fraca (decaimento [3) 10" Béson <10 m? Naio pertinente
intermedidrio
Gravitacional 10 Graviton Longo (e<1/r) Sempre atrativo

Em uma descri¢do quintica, o vetor I deverd ser substituido por um operador vetorial I°.

Seu médulo serd entdo definido pelo operador I’ (quadrado do médulo do momento angular total

* Ao longo deste texto utilizaremos sempre sfmbolos em negrito para representar os operadores quinticos. Assim, I
representa o operador vetorial associado ao momento angular total, enquanto que ] representa o vetor momento
angular total em uma descri¢do semi-classica.



nuclear), com autovalores dados por I(I+1)A°, e sua componente segundo um eixo z arbitrério

serd dada pelo operador I,, cujos autovalores sdo da forma m#, com m=—-I1~1+1,....+I . Isso

significa que em uma medida de uma componente do momento angular nuclear segundo um eixo
definido, digamos, por um campo magnético externo, poderdo ser encontrados quaisquer valores
inteiros entre —/ e +/, em unidades de 7. Por isso dizemos que € o nimero quéntico / quem
determina o momento angular total nuclear e normalmente identificamos de maneira genérica o
préprio nimero / como o spin nuclear. De acordo com as regras para o acoplamento de momentos
angulares da Mecanica Quantica (Eisberg e Resnick 1979), I serd igual a um niimero inteiro para
nucleos com A par e igual a um nimero semi-inteiro para nicleos com A impar, ja que, como foi

dito acima, os nicleons possuem s = 1/2 e [ € inteiro.

O fato de os nicleos possuirem momento angular resultante da composi¢do das
contribui¢cdes dos diversos nucleons tem forte analogia com a situacdo da Fisica Atdmica. No d&tomo
os elétrons s@o dotados de um momento angular intrinseco e também de um momento angular
orbital, associado ao seu movimento em redor do nicleo. O que determina o0 momento angular total
atdmico é a maneira como os elétrons se acomodam dentro do potencial coulombiano criado pelo
nucleo e como adicionam seus momentos angulares individuais. Para chegarmos, portanto, a um
entendimento a respeito dos valores medidos para os momentos angulares atdmicos (e outras
propriedades a eles relacionadas) torna-se necessario resolvermos o problema quantico relativo ao
movimento de diversos elétrons influenciados pela interagdo com o nicleo e também pela repulsio
eletrostatica entre eles proprios. Esse problema, razoavelmente simples para o 4tomo de hidrogénio
e bastante complexo para os atomos multieletronicos, deve ser abordado através do formalismo da
Mecanica Quantica e sua solucdo foi, e ainda € nos dias atuais, um dos grandes triunfos desta teoria.
De um modo geral, o método consiste em considerar cada elétron se movendo independentemente
dentro de 6rbitas bem definidas criadas por um potencial efetivo médio que consiste no potencial
coulombiano nuclear modificado pelo efeito de repulsdo entre os elétrons. A esse potencial devem
ser acrescidos termos corretivos, relacionados as intera¢des residuais ndo incluidas no potencial
efetivo, a interagc@o entre o spin do elétron e seu momento angular orbital (a chamada interacdo
spin-orbita) e também a interagdo com possiveis campos magnéticos externos. Resolve-se a seguir a
equacgdo de Schrodinger para cada elétron e determina-se a configuracao eletrénica do 4tomo no seu
estado fundamental e nos seus estados excitados, a partir das quais podem ser calculadas as

caracteristicas atdmicas observadas experimentalmente.



No caso dos nticleos a abordagem ¢ similar: se desejamos entender o valor do spin nuclear
de um dado nicleo e as propriedades a ele associadas, devemos ser capazes de resolver o problema
quéantico de Z prétons e N néutrons submetidos a atragdo nuclear e a repulsdo entre os protons. Este
problema € extremamente complexo, mesmo para os nucleos mais simples. O motivo para isso é,
em primeiro lugar, o desconhecimento da natureza detalhada da interacdo nuclear (diferentemente
do caso atdmico, onde a interacdo eletromagnética é bem estabelecida), responsavel pela coesdo dos
nicleons em um sistema de alta estabilidade, e, em segundo lugar, a dificuldade de se tratar
matematicamente um problema de muitos corpos em interagdo mitua, mesmo quando se supde uma
forma particularmente simples para o potencial nuclear. O caminho para se resolver tal problema é,
portanto, a criagdo de modelos simplificados para a estrutura nuclear — os chamados modelos
nucleares —, que sejam tratidveis analiticamente e apresentem uma coeréncia com O NOSSO
conhecimento prévio a respeito da estrutura nuclear. Um modelo de sucesso devera ser capaz de
explicar resultados experimentais relacionados a determinado aspecto da estrutura nuclear, bem
como prever propriedades adicionais a serem confirmadas experimentalmente. Entre os modelos de
sucesso da histéria da Fisica Nuclear podemos citar o modelo da gota liquida, o modelo do gds de
Fermi, o modelo de camadas e o modelo coletivo (Krane 1988, Enge 1972). Cada modelo nuclear
traz em si uma série de suposi¢des fundamentais e possui portanto aplicacdo limitada. Nas préximas
secdes faremos referéncia a alguns dos modelos acima citados, dedicando especial atencdo ao
modelo de camadas, que, como veremos, é extremamente bem sucedido no que diz respeito as

previsdes sobre spins nucleares e estados excitados do ntcleo.

III - O Modelo de Camadas:

Desde os primérdios da Fisica Nuclear a idéia da concepc¢do de um modelo que tratasse os
nucleons dentro do nicleo de maneira andloga aos elétrons dentro do dtomo tem sido tentadora. A
motivacdo dessa tentativa reside naturalmente na procura de reproduzir um esquema bem sucedido
(a estrutura atdmica) em um problema até entdo insoldvel (a estrutura nuclear). Ha de fato diversas
semelhancas entre o arranjo dos nucleons e os dos elétrons. Em ambos os sistemas temos uma
interag@o atrativa suficientemente intensa para manter as particulas /igadas, ou seja, confinadas em
uma regido bem definida do espaco dentro de um potencial atrativo. Essa interacdo atrativa
sobrepde-se a uma interacdo repulsiva de origem eletrostatica em ambos os sistemas. Além disso
existem diversas evidéncias experimentais que sugerem uma estrutura nuclear semelhante a

estrutura de camadas do atomo, como veremos mais tarde.



Existem, entretanto, varios complicadores do problema nuclear em relacio ao andlogo
atdmico. Em primeiro lugar, o potencial responsavel pela coesdo dos ndcleons néo € criado por um
agente externo, mas sim pelos proprios ndcleons. Assim temos que imaginar cada ndcleon se
movendo em um potencial médio que € o resultado de sua intera¢do com todos os demais nicleons.
Em segundo lugar, temos de levar em consideragdo o fato de estarmos trabalhando com dois
conjuntos de particulas diferentes. Para ambos os tipos de particulas existe a interagdo forte, mas
apenas para os protons deve ser levada em conta a repulsdo eletrostdtica. Finalmente, a suposi¢do de
que cada nicleon possa se mover independentemente em 6rbitas bem definidas, de maneira andloga
aos elétrons no atomo, parece fora de propdsito, se recordarmos a alta densidade de massa no

interior dos nucleos.

Contudo, apesar de todas essas questdes, foi possivel criar um modelo de camadas para o
nucleo que apresenta fortes semelhangas com a estrutura de camadas do dtomo. Descreveremos
mais adiante em detalhes as suposi¢des fundamentais por trds desse modelo, bem como suas
principais evidéncias experimentais e mostraremos como as dificuldades expostas acima podem ser
contornadas. Veremos que o sucesso do modelo na previsdo dos spins nucleares e outras
propriedades relacionadas € bastante satisfatério, a ponto de hoje ser uma questdo importante na
Fisica Nuclear a discussdo de por que o modelo de camadas funciona tdo bem, a despeito de suas
restritivas suposi¢Oes simplificadoras (Patel 1991). Antes, porém, apresentaremos uma pequena
revisdo da construgdo da estrutura de camadas na Fisica Atdmica (Eisberg e Resnick 1979, Kaplan

1978), devido a suas fortes analogias com o problema nuclear discutido na seqii€ncia.

II1.1) A estrutura de camadas atomica:

A principal evidéncia de uma estrutura de camadas no dtomo sempre esteve relacionada a
periodicidade observada em diversas propriedades atdmicas, tais como o raio atdmico, a energia de
ionizagdo e a eletronegatividade. Se fazemos gréificos de algumas dessas propriedades em funcio do
nimero atdmico Z, percebemos uma mudanca suave dentro de certas faixas e modificagcdes abruptas
para valores de Z iguais a 2, 10, 18, 36, 54 e 86. Esses niimeros sdo denominados nimeros mdgicos
e coincidem com os nimeros atdomicos dos dtomos dos gases nobres, conhecidos por sua altissima
estabilidade e baixa reatividade com outros dtomos. Um gréfico desse tipo € exibido na Figura 1,
onde mostramos a variacdo da energia de ionizagdo atOmica (energia necessdria para arrancar o
ultimo elétron do dtomo, ou seja, o elétron menos ligado) em funcdo de Z. As mudancas bruscas

quando Z se iguala a um ndmero magico sdo evidentes, indicando que os 4tomos dos gases nobres

8



possuem energia de ionizac@o bastante mais alta (ou seja, sdo mais inertes) que seus vizinhos com
um elétron a mais. Comportamentos desse tipo levaram a organizacdo dos elementos quimicos em
tabelas periddicas, ou seja, tabelas constituidas por linhas horizontais no sentido de Z crescente

encerradas sempre por um gas nobre.

A explicagdo das propriedades periddicas atdmicas reside na existéncia de niveis de energia
discretos e bem definidos para os elétrons dentro do atomo, cada nivel possuindo um valor méximo
de ocupagdo; os niveis com energias proximas formam agrupamentos conhecidos como camadas
eletronicas. Assim, na “constru¢do” de um dtomo devemos ir acrescentando elétrons aos sucessivos
niveis (mais a frente veremos que € mais correto falarmos em sub-niveis), em ordem crescente de
energia, até completar a mdxima ocupagdo permitida para cada nivel. Quando passamos de um
atomo que tem uma camada completa para o seguinte na tabela periédica temos que acrescentar um
elétron solitirio a um nivel mais alto de energia, o que levard a uma mudanga brusca nas
propriedades atdmicas relacionadas a distribuicdo eletrdnica, como o raio atbmico ou a energia de
ionizagdo. Isso explica comportamentos como o exibido na Figura 1, além de fornecer explicagoes
para diversos outros aspectos experimentais da Fisica Atomica, tais como os espectros atdbmicos ou

os estados excitados dos atomos.

Como dissemos anteriormente, a utilizagdo do formalismo da Mecanica Quantica permite a
obtencdo completa da configuracio eletrdnica do dtomo, justificando a existéncia dos niveis de
energia eletronicos. Tais niveis resultam da solu¢do da equacdo de Schrodinger para um elétron
solitdrio submetido, em primeira aproximacio, apenas a acdo do potencial coulombiano criado
externamente pelo niicleo. As bem conhecidas solugdes para esse problema (Cohen-Tannoud;ji et al
1977, Eisberg e Resnick 1979) levam a conclusdo de que o elétron possui uma energia quantizada,
sendo cada estado quantico especificado por quatro nimeros quanticos: um ndmero quantico
denominado principal (simbolizado por n, com valores n =1, 2, 3, etc), que especifica o nivel de
energia e € o mais importante para o cdlculo da energia do elétron; um nimero quantico secundario
(simbolizado por [, que pode variar desde 0 até o valor maximo igual a n— 1), que especifica o
moédulo do momento angular orbital do elétron, indicando em que sub-nivel ele se encontra; um
nimero quintico denominado magnético (simbolizado por m, com valores inteiros variando de —/ a
+1), que especifica a orientacdo do momento angular orbital do elétron com respeito a um dado eixo
Z (determinado por exemplo por um campo magnético externo); € um quarto nimero quantico
denominado nimero quantico de spin (simbolizado por ms, igual a £1/2) que indica a componente z

do spin do elétron. O processo para determinar entdo a estrutura eletronica do dtomo € solucionar a



equacdo de Schrodinger com o potencial coulombiano criado pelo niicleo e obter os niveis de
energia que cada elétron pode ocupar. Somam-se a seguir os efeitos da interacdo spin-Orbita e da
interac@o hiperfina (entre o spin do elétron e o do nucleo), o que produz uma ligeira modificacio
nas energias eletronicas e leva finalmente ao esquema de niveis de energia permitidos para o

elétron.

Ar
15 |- Kr -
Xe

10 n

Energia de ionizacio (eV)

[T NN (U N T U N ST R SR
O 10 2 XD 40 &HLH &H NV O D 10

Numero atémico

Figura 1: Energias de ionizag@o atdmicas. As mudancas bruscas, ocorrendo nos nimeros atdmicos dos elementos dos
gases nobres indicados, indicam o preenchimento completo das sucessivas camadas eletronicas. Mudancgas similares,
porém menos acentuadas, sdo observadas nos preenchimentos completos dos sub-niveis (Eisberg e Resnick 1979,

Mahan 1992).

Tal procedimento € exato somente para o &tomo de hidrogénio ou para os ions que possuem
apenas um elétron. Nos dtomos multieletronicos a situagdo é mais complexa devido as interagdes
mutuas entre os diversos elétrons, fazendo-se necessaria a aplicagdo de métodos aproximativos
auto-consistentes. Utiliza-se nesse caso um potencial efetivo esfericamente simétrico, ao invés do
potencial meramente coulombiano, o qual inclui um efeito médio das intera¢Ges entre os diversos
elétrons levando a uma blindagem parcial do potencial nuclear (Eisberg e Resnick 1979). A solucio
da equacgdo de Schrodinger fornece os estados quanticos (descritos através das funcdes de onda
eletronicas) que podem ser ocupados pelos elétrons, cada qual com uma energia dependente dos

numeros quanticos n e [, na auséncia de campos eletromagnéticos externos. Assim cada sub-nivel é
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degenerado, ou seja, possui um total de 2(2/ + 1) elétrons com a mesma energia, correspondendo
aos 2[ + 1 possiveis valores de m e aos 2 possiveis valores de ms. A seqii€ncia normalmente obtida

para os sub-niveis, em ordem crescente de energia, €:
1s>  2s%2p® 3s73p° 4s?3d'%4p° ..
He Ne Ar Kr ...

Nessa notacdo (denominada notagcdo espectroscépica) o primeiro nimero indica o valor de
n, a letra indica o valor de [ (s, p, d ou f, para [ =0, 1, 2 ou 3 respectivamente) e 0 nimero em
sobrescrito indica a ocupagdo méxima de cada sub-nivel. Os agrupamentos indicados
esquematicamente acima referem-se aos sub-niveis que apresentam valores de energia préximos,
constituindo as camadas eletrdnicas. Para cada camada completa encontramos um 4tomo de gis

nobre, como indicado (Enge 1972).

Na determinag@o da configuracdo eletronica de um 4tomo, o que temos a fazer entdo é
preencher os sub-niveis assim obtidos em ordem crescente de energia, respeitando o principio da
exclusdo de Pauli (Cohen-Tannoudji et al 1977), o qual afirma que dois elétrons (por serem
férmions) jamais podem ocupar o mesmo estado quintico, ou seja, jamais podem ter os quatro
nimeros quénticos iguais. Descobrimos dessa forma o tltimo sub-nivel ocupado no estado
fundamental do dtomo, o qual, em geral, é o responsavel pelas suas principais propriedades (estados
excitados, energia de ionizacdo, momento angular atdmico, etc). Tal método tem sido aplicado com
sucesso aos diversos elementos quimicos da tabela periddica e os resultados assim obtidos estdo em

excelente acordo com os resultados experimentais (Eisberg e Resnick 1979, Mahan 1992).

Para o caso de 4&tomos com sub-niveis totalmente preenchidos, os resultados acima indicam
a ocorréncia de momento angular total nulo, uma vez que os elétrons ocupam todos os possiveis
valores de m e mg dentro de cada sub-nivel, levando ao cancelamento dos seus momentos angulares
orbital e de spin. (E claro que estamos nos referindo a atomos livres, ou seja, na auséncia de
quaisquer interagdes com campos eletromagnéticos externos, tais como campos cristalinos.) No
caso de termos vdrios sub-niveis totalmente preenchidos e um sub-nivel externo parcialmente
preenchido, temos de levar em conta a maneira como os elétrons orientam seus momentos angulares
orbital e de spin dentro desse sub-nivel. Nesse caso, faz-se necessario considerar aquelas interagoes
que ndo foram tomadas em conta no potencial efetivo médio referido anteriormente. Tais interagdes
sdo constituidas basicamente da interacdo spin-6rbita e de uma intera¢do coulombiana residual nao

incluida no potencial esfericamente simétrico efetivo. O resultado dessas interagdes leva, nos
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elementos quimicos leves, a existéncia do acoplamento LS: os elétrons se orientam dentro de cada
sub-nivel de modo a maximizar separadamente os valores de L e § (nimeros quanticos que
especificam os momentos angulares totais orbital e de spin, respectivamente, para os elétrons dentro
do sub-nivel considerado). Essas conclusdes (conhecidas como regras de Hund) sdo de natureza
empirica, mas sdo perfeitamente compreensiveis do ponto de vista da interacdo eletrostdtica residual
entre tais elétrons: maximizando S e L os elétrons tenderfo a ter suas fungdes de onda com a menor
superposi¢@o possivel, minimizando assim a repulsdo eletrostitica entre eles e atingindo um estado
de menor energia (Eisberg e Resnick 1979, Enge 1972). Os momentos angulares totais orbital e de
spin acoplam-se a seguir segundo a bem mais fraca interacio spin-6rbita, conduzindo ao momento
angular total atdmico especificado pelo nimero quantico J. Mais uma vez empiricamente, encontra-
se que J = IL — S| para os sub-niveis menos que meio cheios e J =L + S para os sub-niveis mais

que meio cheios.

Para alguns elementos quimicos pesados, verifica-se um tipo diferente de acoplamento entre

os momentos angulares dos elétrons no sub-nivel parcialmente ocupado. E que nesse caso a

interag@o spin-Orbita entre 0 momento angular orbital [ eo spin § de cada elétron € suficientemente
intensa para produzir um acoplamento dessas duas quantidades dando origem a um momento
angular total individual j. A partir dos momentos angulares individuais j de cada elétron forma-
se a seguir o momento angular total do dtomo, caracterizado por J, em seu estado fundamental. Esse
tipo de acoplamento é conhecido como acoplamento jj (Enge 1972) e é, como veremos adiante, o

mesmo que ocorre entre os nicleons dentro do ntcleo.

I11.2) Os niimeros magicos nucleares:

O principal motivo que levou os fisicos nucleares a tentarem um modelo semelhante para o
nuicleo foi a evidéncia da ocorréncia de niimeros mdgicos no comportamento de diversas
propriedades nucleares, de maneira andloga ao caso atdmico. Ao examinar a evolugdo dessas
propriedades em fun¢@o do niimero de prétons ou de néutrons no nicleo, notam-se mudancas
pronunciadas no comportamento quando Z e/ou N s@o iguais a determinados numeros. Este
comportamento € idéntico ao das propriedades periddicas atdmicas, relativas a configuracio
eletronica do dtomo, que apresentam tais descontinuidades quando se passa de um periodo da tabela

periddica para o seguinte, exceto que no caso nuclear as evidéncias sdo bem menos marcantes.
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Grande parte das principais evidéncias da ocorréncia dos nimeros magicos nucleares diz
respeito aos valores das energias de ligacdo nucleares (simbolizada por B). Para os nicleos, como
citado na secdo II, as energias de ligacdo estdo intimamente relacionadas com os valores das massas
nucleares e podem ser obtidas a partir da diferenca entre os valores observados para a massa de um
determinado nuclideo e o que seria esperado a partir da soma das massas dos niicleons presentes. A
partir da variagdo da energia de ligacdo média por niicleon em funcido do nimero de massa (curva
B/A versus A) obtém-se um valor em torno de 8 MeV para a maior parte dos nuclideos existentes
(Enge 1972, Krane 1988). Essa curva pode ser muito bem reproduzida a partir de um dos mais
antigos modelos na Fisica Nuclear, o modelo da gota liquida, onde a energia de ligacdo nuclear é
escrita como uma soma de diversas contribui¢des provenientes das intera¢des entre os niicleons. O
nome de “gota liquida” provém da semelhanga entre a expressdo assim obtida e a expressdo que
fornece a energia de uma gota liquida positivamente carregada (Patel 1991, Krane 1988). Essa
expressdo € denominada semi-empirica, porque traz em si uma série de pardmetros a serem
ajustados com base em dados experimentais. Com a expressao para B em funcdo de A pode-se entdo
obter uma previsdo, também semi-empirica, para a massa de qualquer nuclideo, ja que esta serd
igual a soma das massas dos nicleons constituindo o niicleo em questdo menos a energia de ligacao.
Tal trabalho foi feito por Weizsacher em 1935 e resultou na famosa formula semi-empirica da

massa (Patel 1991).

Na curva de B/A versus A assim obtida sd3o notados significativos desvios em relacdo a
previsdo dada pelo modelo da gota liquida para alguns especificos nimeros de massa. Por exemplo,
o valor experimental de B/A para o nuclideo 0Cesg ¢ igual a 8,38 MeV, enquanto que seria
esperado B/A = 8,35 MeV, a partir do grafico B/A versus A. Dai decorre que tal nuclideo, que possui
82 néutrons, possui energia de ligacdo B maior por aproximadamente 4 MeV em comparagdo com
seus vizinhos imediatos. Na curva B/A versus A esse tipo de comportamento produz
descontinuidades facilmente observaveis, ocorrendo sempre que Z e/ou N sdo iguais a 2, 8, 20, 28,
50, 82 e 126 (esses sdo os chamados niimeros mdgicos nucleares) (Patel 1991, Mayer 1948, Kaplan
1978). Os altos valores de energia de ligacdo ai encontrados indicam que os nucleos com tais
quantidades de protons ou de néutrons sdo mais estiveis que os vizinhos, apontando para um
possivel efeito de preenchimento de camada, como ocorre com 0s quimicamente estdveis dtomos

dos gases nobres.

N

Uma grandeza diretamente ligada a energia de ligacdo nuclear e que fornece claras

evidéncias da ocorréncia dos nimeros magicos nucleares é a energia de separacdo dos ultimos

prétons ou néutrons do nucleo. Essa grandeza é o andlogo nuclear da energia de ionizagdo
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eletronica, cujo comportamento evidencia de maneira dramdtica a existéncia dos nimeros magicos
atdmicos (veja a Figura 1). E possivel determinar a energia de separagdo de um par de néutrons
através das diferencas entre as massas de dois isdtopos (mesmo Z) que diferem em dois néutrons,

segundo a expressao:
(IIL.1) S,, =[M(A-2,Z)-M(A,Z)+2m, |x(931,5 MeV/u.m.a.)

Nessa expressdo, Sy, representa a energia de separacdo de um par de néutrons para o
nuclideo em questio; M(A,Z) e M(A — 2, Z) correspondem as massas atdmicas dos is6topos com tais
nimeros de massa e atdmico e o termo 2m, provém da massa dos dois néutrons “separados” do
nucleo. O fator numérico de conversdo permite a transformacdo das unidades de massa atdmica
(u.m.a.) para unidades de energia: lu.m.a.xc> =931,5MeV , sendo ¢ a velocidade da luz no vicuo
(Krane 1988). O motivo que nos leva a trabalhar com a energia de separacdo de dois néutrons ao
invés de um néutron apenas € que assim evitamos as sucessivas descontinuidades que ocorrem no
comportamento das energias de ligacdo quando se passa dos nicleos com A par para aqueles com A

fmpar, devido a interagdo de emparelhamento que serd discutida na proxima secao.

A variacdo de S;, com o nuimero de néutrons N para os diversos nuclideos conhecidos
fornece uma clara visualizagdo dos nimeros madgicos nucleares. Na Figura 2 mostramos essa
variacao para os is6topos do elemento Ca (Z = 20). S3o observadas mudangas no comportamento da
curva de S»,"? (o valor experimental de S,,) versus N quando N assume os valores 20 e 28. Uma
maneira de realgar essas mudangas é tomar a diferenga entre S,,”*” e a previsdo para Sy, proveniente
da férmula semi-empirica da massa, SZHF M Essa diferenca, denominada AS,,, também esta

mostrada na Figura 2 e revela nitidamente os picos acentuados que ocorrem para N igual a 20 ou 28.
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Figura 2: Energia de separag@o de dois néutrons (S,) de uma seqiiéncia de isétopos do elemento Ca (Z = 20). Veja o

texto para explicagdo dos pardmetros mostrados.

Com os dados experimentais de massas atdmicas, € possivel repetir o procedimento descrito
acima para os diversos nuclideos conhecidos, e assim podemos obter o grafico de AS,, em fungdo
de N mostrado na Figura 3 (Wapstra e Bos 1977, Krane 1988). A semelhanca entre esse grifico e
aquele mostrado na Figura 1 para as energias de ionizag@o eletronicas é marcante. Os picos
pronunciados no comportamento de AS,, revelam de maneira clara a ocorréncia dos nimeros

magicos indicados e sugerem para o nicleo um efeito similar ao que ocorre nos 4tomos com o

preenchimento sucessivo dos sub-niveis de energia pelos elétrons.

Outras evidéncias para os nimeros méagicos, relacionadas também a energia de ligacdo,
dizem respeito a abundancia nuclear e ao nimero de isétopos estdveis por elemento. Quanto maior
for a energia de ligacdo de um determinado nticleo, mais estavel ele serd e portanto maior devera ser
a abundancia natural relativa dessa espécie nuclear. A partir de uma compilagdo realizada com base
em dados sobre a composicdo da terra, sol, estrelas e meteoritos, feita por Brown em 1949 (Brown
1949), verificou-se a existéncia de picos pronunciados na abundancia natural dos seguintes

nuclideos: '°0 (N = Z = 8), “*Ca (N = Z = 20), ''®Sn (Z = 50), *®sr, *Y, ¥Zr (W = 50), **Ba, "*°La,
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140ce (N=82) e 208py, (Z=182, N=126) (Kaplan 1978). Como se pode observar, todos esses

nuclideos possuem N e/ou Z igual a um niimero magico.

Similarmente, a quantidade de isdtopos ou isétonos estdveis para os diversos elementos
quimicos constitui uma forte indicag@o para a ocorréncia dos nimeros magicos nucleares. Existem
por exemplo seis isétopos estdveis para o elemento Ca (Z=20), enquanto o nimero médio de
isétopos estdveis para os elementos vizinhos € apenas dois. O Sn (Z=50) possui dez isétopos
estaveis, o que representa o maior nimero de isotopos estiveis dentre todos os elementos quimicos
(Mayer 1948). Para os nuclideos com N magico o mesmo acontece: hd seis is6tonos estdveis para
N =50 e sete para N = 82, enquanto que o nimero médio de isétonos estdveis para nuclideos com N
par é apenas trés (Eisberg e Resnick 1979, Patel 1991). Finalmente, o nuclideo 208Pb82, que €
duplamente mégico (Z = 82, N = 126), constitui-se no mais pesado nuclideo estavel. O elemento Pb

é o produto final de trés séries de decaimento radioativos, € o seu mais abundante isétopo é

exatamente aquele com N = 126.

Conclui-se assim, examinando simultaneamente varias propriedades nucleares, que ocorrem
efeitos de "camada fechada" sempre que Z e/ou N assumem os valores 2, 8, 20, 28, 50, 82 e 126. A
ocorréncia desses nimeros mégicos nucleares, de maneira andloga aos niimeros magicos atomicos,
aponta para a possibilidade da existéncia de uma estrutura de camadas para os nicleons dentro do

nucleo, de maneira andloga a configuracio de camadas eletronicas do dtomo.
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Figura 3: Diferenca entre a energia de separagdo de dois néutrons obtida experimentalmente (S2:5P) e o valor previsto

p . . FSM A .
pela férmula semi-empirica da massa (Sp, =) para uma seqiiéncia de isétopos (mesmo Z). As mudangas bruscas

indicam a ocorréncia dos niimeros magicos nas posi¢des assinaladas (Wapstra e Bos 1977, Krane 1988).

II1.3) A estrutura de camadas no nucleo:

O modelo de camadas nuclear baseia-se fundamentalmente na suposicdo de que cada
nucleon se move independentemente em um potencial esfericamente simétrico, o qual representa o
efeito médio de suas interagdes com os outros nidcleons existentes. Lembremos que essa é uma
hipdtese andloga a feita na determinacdo da estrutura dos 4&tomos com vdrios elétrons, a qual conduz

ao esquema de niveis de energia bem conhecido da Fisica Atdmica.

Entretanto, como dissemos anteriormente, a transposicdo do modelo de camadas atémico
para o caso nuclear enfrenta algumas dificuldades sérias. A primeira delas diz respeito a suposi¢do
de que cada nucleon possa se mover de maneira independente em 6rbitas bem definidas no nicleo.
No problema atdmico esta era uma das suposi¢des bdsicas por trds da construcdo da estrutura de
camadas atdmica. No caso dos nucleos a intensa interagdo entre os nucleons confinados dentro de
um sistema de alta densidade de massa torna tal suposicdo duvidosa. A solucdo para essa

dificuldade reside na descricao dos ntcleons como constituindo dois conjuntos separados de
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particulas idénticas, um para os préton e outro para os néutrons, cada qual submetido a um potencial
médio que representa o efeito da interacdo de cada niicleon com todos os demais. Essa € a esséncia

do chamado modelo do gds de Fermi para o nicleo. A conclusio bésica desse modelo € a seguinte:

Consideremos que, como resultado da interagdo de cada nicleon com o potencial médio
referido acima, haja um esquema de niveis de energia como representado na Figura 4 a seguir.
Nesse esquema existe uma seqii€ncia de niveis para os prétons e outra para os néutrons. Como tanto
0s prétons como os néutrons sdo férmions, jamais poderemos ter dois prétons ou dois néutrons
ocupando o mesmo estado quantico, a menos que eles possuam spins anti-paralelos, como indicado
na Figura 4. Isso é o resultado do principio de exclusdio de Pauli (0 mesmo que vale para os
elétrons) aplicado ao movimento dos nucleons. Assim, no estado fundamental do nicleo, temos
diversos niveis ocupados até um nivel mdximo, correspondendo ao nimero maximo de prétons e
néutrons presentes. A grande maioria dos niicleons encontra-se em niveis de energia bastante abaixo
desse nivel maximo, e ndo tém como adquirir qualquer quantidade adicional de energia que os leve
para niveis inferiores a0 mdaximo, uma vez que todos os estados até este nivel maximo ja se
encontram ocupados. Dessa forma, em um evento em que um nicleon interage com outro (evento
ao qual denominaremos colisdo), ndo é possivel que haja troca de energia entre esses dois nicleons,
a ndo ser para aqueles localizados pouco abaixo do nivel mdximo. Conseqiientemente, a grande
maioria dos ndcleons se move como se ndo houvesse colisdes entre eles; no maximo, o que pode
ocorrer ¢ uma colisdo entre dois prétons ou néutrons que invertem seus estados quanticos mas,

como estamos tratando com particulas idénticas, isso ndo acarreta nenhuma mudanca global no

estado do sistema (Eisberg e Resnick 1979, Krane 1988).

Em resumo, cada nicleon pode se mover dentro do nicleo como se fosse totalmente
“transparente” aos demais, sentindo apenas o efeito médio da sua interacdo com os outros através do
potencial médio efetivo. Esse modelo, além de justificar a hiptese do movimento independente dos
nucleons, fornece uma explicacdo para um fato experimental largamente conhecido dos fisicos
nucleares: o fato de os nuclideos conhecidos possuirem uma tendéncia marcante de apresentar Z
aproximadamente igual a N. A explicagdo para essa propriedade fica clara a partir do esquema
mostrado na Figura 4. Quando N ~ Z, sdo ocupados em média estados de menor energia do que
seriam se houvesse uma diferenca muito grande entre tais nimeros. Para finalizar essa breve
discussao sobre o modelo do gis de Fermi, cumpre ressaltar que experimentos cuidadosos t€ém sido
realizados para detectar a independéncia no movimento dos nicleons dentro do nicleo, e os
resultados indicam uma Otima concordiancia com a hipdtese das Orbitas bem definidas e

independentes referidas acima (Krane 1988).
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Figura 4: Modelo do gids de Fermi para os niicleons dentro do nicleo, ilustrando a situagdo onde Z = N. Existe um

esquema independente para cada tipo de nucleon (préton e néutrons) e cada estado pode ser ocupado no miximo por

dois nicleons idénticos, desde que com spins opostos.

O passo seguinte na construcdo do modelo de camadas nuclear € obviamente a definicdo do
potencial efetivo médio ao qual os nidcleons estdo submetidos, o qual deve representar, como
dissemos, o efeito médio das interacdes de cada nicleon com os demais. Recordemos mais uma vez
que o processo € bastante semelhante ao caso atdmico, sé que com a diferenca fundamental de que o
potencial agora é criado pelos proprios nucleons, enquanto que naquele caso resolvia-se
inicialmente a equacdo de Schrodinger para o potencial de Coulomb criado pelo nicleo e, s6 em um
segundo passo, somavam-se os efeitos criados pelos outros elétrons, através de um processo auto-
consistente. A partir do potencial efetivo médio passaremos a determinagdo da seqiiéncia de niveis
de energia correspondente, a qual deve concordar com os resultados experimentais, particularmente

no que diz respeito a existéncia dos nimeros mégicos nucleares.

A primeira suposicdo bésica feita na escolha do potencial efetivo médio € a exigéncia de que
ele seja esfericamente simétrico. Com tal suposicdo o processo da solu¢do da equagdo de
Schrédinger se torna bastante mais simples. Como veremos adiante, a escolha do potencial
esfericamente simétrico ¢ um dos pontos em que o modelo de camadas encontra alguns insucessos,
uma vez que para diversos nucleos a distribuicdo de matéria nuclear € claramente ndo esférica
(Krane 1988). Entretanto a aplicabilidade do modelo a grande maioria dos nicleos conhecidos, que
ndo apresentam distor¢des muito grandes em relacio a forma esférica, justifica de maneira razodvel

tal escolha.

Qualquer que seja o potencial esfericamente simétrico utilizado, as solu¢des da equagdo de
Schrodinger, denominadas funcdes de onda, serdo fun¢des com momento angular orbital bem
definido. Ou seja, o ndmero quintico de momento angular orbital de cada nicleon é um "bom"

nimero quantico para descrever o estado de tal nicleon. Em uma analogia com a Mecanica
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Classica, dizemos que o momento angular orbital de cada ntdcleon [ é uma constante do
movimento, em virtude de estarmos tratando com um potencial central (Cohen-Tannoud;i et al
1977). Tais fungdes de onda serdo dadas pelo produto de uma funcdo radial R(r) por uma funcio
angular denominada harmoénico esférico e representada por Y;,,(0,0) (Eisberg e Resnick 1979), onde
r, O e ¢ sdo as coordenadas esféricas envolvidas no problema, com origem no centro de simetria do
potencial. O harmoénico esférico Y;,,(0,0) € uma funcdo com propriedades bem conhecidas e é
independente da forma exata do potencial, desde que este seja esfericamente simétrico. Os indices /
em (1=0,1,2,...; m=-1-1+1,....,1 —1,1) especificam exatamente qual € o harmdnico esférico
utilizado no problema e sdo identificados respectivamente com o nimero quintico de momento
angular orbital e o nimero quéntico magnético do niicleon, de maneira totalmente andloga as

funcdes de onda de um elétron em um 4tomo.

O potencial efetivo médio V(r) escolhido deve estar associado a forma como a matéria
nuclear se distribui dentro do niicleo, uma vez que tal potencial é produzido exatamente por tal
distribuicdo. Assim, qualquer forma realistica do potencial deve refletir as propriedades conhecidas
para a distribui¢do de massa nuclear, descritas na secdo II. Recordemos que a densidade de massa é
aproximadamente uniforme na regido central e cai suavemente a zero proximo da superficie nuclear.
Possiveis escolhas simplificadas para o potencial, baseadas nesse comportamento da densidade,
incluem um pogo finito quadrado e potencial de um oscilador harmdnico simples (Patel 1991, Enge
1972). Embora tais escolhas permitam uma solucio exata da equacdo de Shrodinger, € claro que
elas ndo representam de maneira fiel o que deve ocorrer com o potencial nuclear. No caso do poco
temos uma mudanca demasiadamente abrupta na superficie do nicleo, enquanto que no caso do
oscilador harménico a mudanca é gradual demais, a ponto de ser exigida uma quantidade infinita de
energia para separar um nucleon de tal potencial. Uma forma mais realistica para o potencial nuclear
€ a de um pogco com bordas arredondadas (Krane 1988, Enge 1972), como esbog¢ado na Figura 5,

dado pela equacao:

-V
1.2 = =
( ) v 1+expl(r—R)/a]

Tal potencial é negativo na regido em torno da origem e nulo para grandes valores de r,
representando a forga atrativa que os nicleons sentem dentro do nicleo. A profundidade V, mede a
energia de ligacdo dos nicleons, ou seja, o quanto de energia deve ser fornecido a um nicleon para
liberta-lo do pogo nuclear. O pardmetro R indica a distidncia em que o potencial cai a metade do seu
valor mdximo, dando uma idéia da dimensdo do raio médio nuclear, onde existe probabilidade

aprecidvel de se encontrar um nucleon. O pardmetro a, como mostrado na Figura 5, mede a
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"espessura” da superficie nuclear, indicando que os nicleons ndo deixam abruptamente de sentir a
atracdo do potencial nuclear. Tais pardmetros devem ser ajustados de modo a concordar resultados
experimentais, como descrito anteriormente: R = 1,25A1/3 F, a = 0,525F e V,~50MeV (Krane

1988).

4a In(3)
R

V()

Figura 5: Esbog¢o do potencial esfericamente simétrico utilizado na constru¢do do esquema de niveis de energia
nucleares, dado pela equacdo III.2. A quantidade 4a In(3) mede a distancia sobre a qual o potencial muda de 0,9V, até

0,1V, .

Com o potencial escolhido, resta resolver a equacdo de Schrodinger correspondente e
encontrar os niveis de energia permitidos para os prétons e néutrons separadamente. Isso pode ser
feito utilizando métodos numéricos (Enge 1972, Krane 1988, Patel 1991) e o resultado estd
mostrado na Figura 6. Utilizamos a notacdo espectroscdpica para identificar os niveis, de maneira
similar a utilizada no caso atdmico, apenas com uma diferenca em relagdo ao primeiro nimero
quantico. Enquanto para um elétron submetido a um potencial coulombiano a energia possuia uma
importante dependéncia em relacdo ao niimero 7, no caso nuclear tal indice simplesmente serve para
contar o nimero de niveis de energia com o mesmo valor de /. Assim o nivel 1d, por exemplo, que
sequer existe na estrutura atdmica, significa o primeiro nivel (de mais baixa energia) com /=2,
enquanto que 2d significa o segundo, etc. Para cada valor de / existem 2/ + 1 possiveis valores de m,
todos correspondendo a mesma energia. A ocupagdo de cada nivel € portanto igual a 2(2/ + 1), o

fator 2 proveniente da degenerescéncia em relacio ao spin de cada nicleon.

Na Figura 6 sdo indicados os nimeros de nicleons acumulados para cada camada, ou seja,
para cada conjunto de niveis com aproximadamente a mesma energia. Vemos que o surgimento das
camadas nucleares € naturalmente explicado a partir da solug@o da equacdo de Schrodinger para um

potencial esfericamente simétrico. Entretanto, embora haja uma concordancia em relagdo aos
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primeiros ndmeros magicos, tal ndo ocorre para os mais elevados. Por mais que se tente modificar a
forma do potencial escolhido, as pesquisas feitas ao longo da histdria da Fisica Nuclear mostraram
que nio existe potencial capaz de fornecer a seqii€ncia correta de niveis de energia compativel com

os nimeros magicos conhecidos (Eisberg e Resnick 1979).

A solugdo para o "mistério” dos nimeros mégicos surge quando se acrescenta ao potencial

V(r) definido anteriormente, que j4 representa de forma razodvel o que se espera para o potencial

médio sentido pelos niicleons, um termo adicional proporcional ao produto escalar 51, que
corresponde a uma interacdo spin-orbita acoplando os momentos angulares intrinseco e orbital de
cada nucleon. Tal trabalho foi desenvolvido independentemente por Maria G. Mayer (Mayer 1949)
e Haxel, Jensen e Suess (Haxel et al 1949) em 1949, com o objetivo de tentar explicar a seqiiéncia
correta de niimeros magicos observados experimentalmente. Mais uma vez o processo tem analogia
com o caso atdmico, onde a interag@o spin-6rbita dos elétrons, de origem eletromagnética, produz a
chamada estrutura fina dos espectros atdmicos (Eisberg e Resnick 1979). Entretanto, para o caso
nuclear, tal interagdo ¢é introduzida de maneira arbitraria e deve ter sua origem estreitamente
relacionada com a natureza da interagdo nuclear, sendo portanto nio magnética. Em comparacio
com o caso atdmico, ela deve ser invertida e forte, a fim de prever corretamente os nuimeros

magicos nucleares; invertida porque deve produzir um estado energeticamente mais favoravel
quando o vetor j=s+/ (momento angular total de cada niicleon) tiver sua maxima intensidade,

contrariamente ao que acontece para o elétron; e forte porque sua intensidade deve ser suficiente
para mudar substancialmente os espacamentos dos niveis nucleares, o que também nao ocorre para
os elétrons, onde a interacdo spin-Orbita tem efeitos da ordem de uma parte em 10° nos

espacamentos dos niveis eletronicos.

Com a interacdo spin-Orbita, a degenerescéncia de cada nivel / > 0 € parcialmente levantada,
com o nivel j =1 + 1/2 passando a ter menor energia que o nivel j =/ — 1/2 (para / = 0, obviamente
ndo h4 nenhum desdobramento). Isso estd indicado também na Figura 6; por exemplo, o nivel 1p se
desdobra em 1p;,, (mais baixa energia) e 1p,,, (mais alta), sendo o sub-indice usado para identificar
o valor de j (que agora € um "bom" nimero quantico, j4 que dele depende a energia de cada
nucleon) para cada nivel; em cada nivel j podem ser acomodados 2j + 1 nucleons, de acordo com a

componente z do momento angular total individual de cada um, a qual é especificada pelo nimero

m; com os possiveis valores —j,—j+1,...,j—1,j.Como mostrado na Figura 6, os novos

agrupamentos que surgem indicam a ocorréncia de preenchimento completo das camadas nucleares
sempre que o nimero de nicleons (Z ou N) se torna igual a 2, 8, 20,28, 50, 82, 126 e 184. Esses

numeros coincidem exatamente com os numeros magicos determinados pelos fatos experimentais
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descritos anteriormente, sendo inclusive previsto um novo ndmero magico ainda ndo observado

experimentalmente (Krane 1988).
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Figura 6: Esquerda: Niveis calculados com o potencial V(r); sdo indicados os nimeros de niicleons acumulados para
cada camada. Direita: Efeito da interacdo spin-Orbita sobre os niveis anteriores; os niveis com / > 0 sdo desdobrados em

dois novos niveis e o surgimento de novas camadas com os niimeros mdgicos corretos é evidente (Krane 1988).

II1.4) Previsoes do modelo de camadas para o spin nuclear:

Com o esquema de niveis de energia dos prétons e néutrons determinado de acordo com o
descrito na secdo anterior, a configuracdo de um nicleo qualquer em seu estado fundamental (de
mais baixa energia) pode ser obtida da mesma maneira que no andlogo atdmico. Como os niveis
encontrados referem-se ao modelo de movimento independente dos niicleons, o que resta fazer para
“construir” um nticleo com Z prétons e N néutrons é preencher os niveis em ordem crescente de

energia, até completar o nimero méaximo de tais particulas. Com a configurag¢ao assim obtida vérias
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propriedades nucleares poderdo ser previstas, tais como o spin nuclear, os momentos multipolares,

as energias dos estados excitados, etc.

Para determinarmos o spin de um dado niicleo devemos determinar quais os valores do
momento angular orbital e de spin de cada nicleon no seu respectivo nivel de energia e verificar
como se d4 o acoplamento entre tais momentos angulares para cada ndcleon individualmente e entre
os diversos nucleons. Na realidade essa tarefa é bem mais simples do que aparenta. Para cada
nucleon individualmente, a forte interagdo spin-6rbita produz, como vimos acima, valores bem

definidos para o momento angular j . Esse tipo de comportamento é denominado, como citado na

descricdo do problema andlogo atomico, acoplamento jj (Eisberg e Resnick 1979). Resta entio
saber como os nucleons acoplam seus momentos angulares totais individuais para formar o
momento angular total nuclear. Dentro de qualquer nivel j totalmente preenchido sdo encontrados

todos os possiveis valores de m, indicando que ha nicleons com todas as possiveis orientagdes do

vetor j. Assim, para cada nicleon com uma dada componente de momento angular, existe no

mesmo nivel de energia um outro ndcleon com a componente oposta. E claro entdo que os
momentos angulares de tais nicleons vao se anular de par em par e o momento angular desse nivel

totalmente cheio vai ser nulo.

A conseqiiéncia desse raciocinio é que todos os nuclideos com N e Z iguais a um ndmero
maégico (portanto com niveis de energia totalmente preenchidos dentro de cada camada) devem
apresentar spin total nulo, fato totalmente confirmado experimentalmente (Krane 1988, Enge 1972).
Além disso, para Z (ou N) igual a um nimero magico e N (ou Z) igual a um nimero magico mais
um, teremos o spin nuclear igual ao momento angular do néutron (ou préton) extra, ji que as
camadas fechadas ndo contribuem para o spin total. Se houver apenas um ntcleon (préton ou
néutron) a menos que um nimero magico, o mesmo se aplica, restando somente 0 momento angular
do "buraco" deixado pelo nicleon ausente. Em tais casos, para determinar o spin do nucleo basta
verificar em qual nivel resta o nicleon ou o buraco solitario. O valor de j de tal nivel serd entio
igual ao spin / do nicleo em questdo, ji que s6 o nicleon ou o buraco solitdrio ird produzir uma

contribui¢cdo ndo nula para o momento angular total do niicleo.

z

Quando N e Z ndo sdo proximos de um ndmero maégico, a situagdo € um pouco mais
complexa. Agora temos que avaliar como os nicleons acoplam seus momentos angulares dentro de
uma camada parcialmente cheia. Como os niveis dentro de cada camada possuem energias
préximas, a presencga de interagdes residuais (ndo incluidas no potencial efetivo médio) entre os

diversos nucleons de uma camada pode levar a uma ligeira modifica¢do na ordem de preenchimento
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dos niveis dentro dessa camada e isso obviamente terd um efeito decisivo sobre o0 momento angular

total resultante.

Para a grande maioria dos nuclideos conhecidos, a principal interag@o a ser considerada é a
chamada interacdo de emparelhamento, que mais uma vez possui analogia com o caso atdmico
descrito anteriormente. Essa interacdo corresponde a um efeito nio incluido no potencial efetivo

médio, o qual privilegia a ocupagdo, dentro de cada nivel nuclear, de estados com m; opostos para

cada par de nidcleons idénticos. A razdo desse comportamento estd no fato de que quando dois
prétons ou dois néutrons possuem momentos angulares com sentidos opostos ocorre uma maxima
superposicdo entre suas funcdes de onda, ou seja, os dois nicleons t€m maior probabilidade de
serem encontrados préximos um ao outro. Como a interagdo entre os dois nicleons em questio €
atrativa, essa situacdo representa uma menor energia para o sistema e portanto é favorecida. E
interessante notar que esse € o mesmo raciocinio desenvolvido no problema andlogo do
acoplamento entre os momentos angulares individuais dos elétrons em um sub-nivel parcialmente
preenchido de um atomo multieletronico, que da origem ao acoplamento LS (Eisberg e Resnick
1979). Entretanto, como a interacio entre os elétrons no dtomo € repulsiva, a menor energia € obtida
para a situacdo em que ocorre a menor superposicio entre suas fungdes de onda, o que € o oposto do
caso nuclear. Nos nudcleos a interacdo de emparelhamento possui ainda uma importancia
fundamental na determinacdo da energia de ligacdo nuclear. Encontra-se sistematicamente nos
nucleos uma forte tendéncia a formacdo de pares de nicleons idénticos, com alta energia de ligacdo
entre eles. Uma conseqiiéncia desse fato €, por exemplo, a muito mais freqiiente ocorréncia de
nuclideos com N e Z pares (167 nuclideos) do que com N e Z impares (apenas 4) (Patel 1991, Krane

1988).

Em decorréncia da interagdo de emparelhamento, dentro de cada nivel teremos os nicleons
arranjados com pares de momento angular total nulo. Este é o chamado limite de extrema validade
do modelo de camadas: qualquer nivel que possua um niimero par de nticleons idénticos ndo produz
contribui¢cdo para o spin nuclear. Assim o spin / serd dado, nos nuclideos com A impar, pelo valor
de j correspondente ao nivel onde se encontra o nicleon desemparelhado. Para os nuclideos com N e
Z pares teremos sempre [ = 0. Para N e Z impares, o valor de I serd determinado pelo acoplamento

dos momentos angulares totais individuais do néutron e do prdéton desemparelhados, podendo

assumir os valores:

Jn— jp‘ <I<j,+],.sendoj,e j,iguais aos valores de j para os niveis onde

se encontram o néutron e o proton desemparelhados, respectivamente. Tais resultados estdo

resumidos na Tabela 2.
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Tabela 2: Previsdes do modelo de camadas para o spin nuclear em relagdo aos valores de Z, Ne A.

Z N A 1
par par par Zero
par impar fmpar semi-inteiro
fmpar par fmpar semi-inteiro
fmpar impar par inteiro

As previsdes do modelo de camadas para o spin nuclear concordam quase que integralmente
com os spins observados. Excecdes devem ser feitas para nicleos com grandes deformacdes em
relacdo a forma esférica, de modo que a utilizagdo de um potencial esfericamente simétrico nao é
mais correta; entre os nuclideos leves isso ocorre, por exemplo, com o PFe o0 *Na, que apresentam
I=1/2 e 3/2 respectivamente, enquanto que o modelo de camadas prevé para ambos um spin 5/2.
De um modo geral, podemos dizer que a aplicabilidade do modelo de camadas esta restrita a regido
A <150 e 190 < A <220 (Krane 1988). Ainda nessa regido, entretanto, podem ocorrer inversdes na
ordem de preenchimento dos niveis de energia nucleares devido a interacio de emparelhamento, que
faz com que pares de nucleons tendam a ocupar niveis com j mais alto (onde a intensidade da
interacdo de emparelhamento € maior) em detrimento de niveis s ou p, quando a diferenca de
energia entre tais niveis favorece tal comportamento; assim, o nuclideo 207Pb, por exemplo,
apresenta spin 1/2, pois um par de néutrons "prefere" ocupar o nivel lij3;, , deixando o néutron

desemparelhado no nivel 3p;/, (ver Figura 6).

O modelo de camadas encontra ainda aplicacdo na previsdo de outras propriedades dos
nicleos atdmicos, embora ndo sendo tdo bem sucedido quanto nas previsdes dos spins nucleares.
Um caso bem conhecido onde tal fato ocorre € na previsdo dos estados excitados dos nicleos (Enge
1972, Krane 1988). De uma maneira andloga ao que ocorre com os elétrons no dtomo, excitagcdes no
nucleos podem ser produzidas a partir da promog¢do de ntcleons a niveis de energia acima daqueles
que eles ocupam no estado fundamental do niucleo. Resultados experimentais confirmam a
existéncia de tais estados excitados (Krane 1988); contudo, sdo encontrados outros estados com
energias bem menores do que aquelas previstas pelo esquema da Figura 6. Isso indica existéncia de
outros tipos de excitagdes ndo contempladas pelo modelo de camadas. Tais excitagdes sdo
explicadas pelo chamado modelo coletivo do niicleo (Krane 1988, Patel 1991, Enge 1972), onde sdo

consideradas excitacdes ndo apenas dos niicleons de valéncia (aqueles pertencentes aos niveis de
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mais alta energia) mas também do caro¢o formado por todos os outros nicleons das camadas
internas fechadas. Esse caroco pode adquirir energia rotacional e vibracional, de maneira andloga a
uma molécula, e s@o essas excitacdes as responsaveis pelas energias de alguns estados excitados.
Assim, o modelo de camadas nao é bem sucedido nesse caso (e em outros que descreveremos nas
préximas secdes) por considerar apenas os niicleons de valéncia como responsaveis pelas principais
propriedades do nucleo. Tal suposicdo € valida no que diz respeito aos spins nucleares, basicamente
devido ao cancelamento dos momentos angulares individuais dos diversos pares de nicleons

idénticos, mas falha no que diz respeito as previsdes de muitas outras propriedades nucleares.

Concluimos esta secdo apresentando na Figura 7 exemplos de aplicacdo do modelo de
camadas para alguns nuclideos de interesse para a espectroscopia por RMN. Sdo mostrados os
niveis preenchidos, de acordo com a seqiiéncia da Figura 6, com os nicleons dentro de cada nivel
arranjados esquematicamente formando pares com momento angular nulo, conforme a discussdo
anterior a respeito da interacdo de emparelhamento. O spin nuclear de cada nuclideo indicado €
dado pelo valor de j correspondente ao nivel onde hd um préton (caso do *"Al) ou um néutron (°C e
i) desemparelhado ou pela composicdo dos valores de j correspondentes aos niveis onde hd um
préton e um néutron desemparelhado (‘*N). Os spins nucleares de vdrios outros nuclideos
encontram-se listados na Tabela 3, juntamente com outras propriedades nucleares, ao fim da secio
V. E interessante observar como a interacio de emparelhamento estd associada a baixa abundancia
de alguns nuclideos de alto interesse para a RMN. Como veremos na préxima secdo, ndo existe
interag@o entre um nucleo e um campo magnético sempre que / = 0, de modo que niicleos com spin
nulo ndo sdo observaveis em um experimento de RMN. Para um dado ntimero atdmico par, como
vimos anteriormente, haverd maior abundancia para os nuclideos com N também par. Mas isso, de
acordo com as previsdes do modelo de camadas, produz um spin nuclear nulo. Logo, o nuclideo
observavel por RMN (com [ diferente de zero) serd obrigatoriamente menos abundante, pois terd
que possuir N impar. Isso ocorre por exemplo com os nuclideos °C e *’Si, ambos com spin igual a
1/2, muito menos abundantes (abundancias naturais em torno de 1 e 5 %, respectivamente) do que
os nuclideos '°C e 2Si — 99 ¢ 92% abundantes, respectivamente, mas com spin nulo, ndo sendo

portanto observaveis por RMN.
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Figura 7: Aplicacdo do modelo de camadas, segundo o esquema da Figura 6, aos nuclideos B, "N, YAl e ?Si.

IV - O Momento de Dipolo Magnético:

Qualquer distribui¢do de cargas e correntes elétricas produz campos eletromagnéticos que
variam em funcdo de 7 (posi¢do medida em relacdo a uma origem localizada na distribuicdo), e que
podem ser determinados utilizando-se as defini¢des do Eletromagnetismo Classico. E comum
associarmos a distribuicdo os chamados momentos multipolares eletromagnéticos, relacionados
com cada dependéncia espacial caracteristica dos campos; assim, a parte do campo elétrico que
varia como 1/ é atribuida a0 momento de monopolo elétrico (momento multipolar de ordem 0),
que na verdade representa a carga total da distribuicdo; a parte em 1/ é atribuida a0 momento de
dipolo elétrico (ordem 1); a parte em 1//* ¢ atribuida a0 momento de quadrupolo elétrico (ordem 2),
e assim sucessivamente, com dependéncias cada vez maiores em 1/r, e portanto cada vez menos
importantes, se consideramos pontos distantes da distribuicdo (Reitz et al 1982, Eisberg e Resnick
1979). Os momentos multipolares magnéticos sio definidos de maneira andloga, a partir da variacio
espacial do campo magnético produzido pela distribuicdo, com excecdo do de ordem zero, ja que
ndo existem monopolos magnéticos. A menor dependéncia do campo magnético é portanto em a

e, portanto, do tipo dipolar. Nesta secdo e na seguinte discutiremos, respectivamente, sobre o
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momento de dipolo magnético e o momento de quadrupolo elétrico nucleares, 0s quais sdo, como

veremos, 0s momentos multipolares de ordem mais baixa ndo nulos para os niicleos atdmicos.

Para uma distribui¢do de cargas e correntes caracterizada por fungdes p(r) e J(¥) que
representam respectivamente as densidades de carga (carga por unidade de volume) e de corrente
(corrente por unidade de drea), temos a seguinte defini¢do para o momento de dipolo magnético i

(Reitz et al 1982):

av.1) i= jvf'xi(f’)d3r'

N | =

sendo a integral realizada em relagdo a uma coordenada espacial 7’ e estendida a todo o volume V

da distribuicio e d’r’ o elemento de volume em questio; as funcdes p(F’) e J(i’) estdo

relacionadas por J =pv, onde V € a velocidade do elemento de carga em 7”.

O caso mais simples de um objeto possuindo momento de dipolo magnético é o de um anel
transportando uma corrente elétrica i. Nesse caso, a aplicacdo da defini¢do acima leva ao resultado
de que o momento de dipolo magnético de tal circuito elétrico € um vetor perpendicular ao plano do
anel com médulo dado pelo produto iA, onde A € a drea limitada pelo anel. Com esse momento de
dipolo magnético, o anel se comporta como um imd, produzindo um campo magnético que diminui
de maneira proporcional a 1/ 2 medida que nos afastamos do anel. Resultados similares se aplicam
a quaisquer tipos de circuitos elétricos, onde os efeitos magnéticos decorrentes da existéncia de
correntes elétricas s@o bem conhecidos das experiéncias cldssicas de eletromagnetismo (Reitz et al
1982). Em tais casos a aplicacdo da defini¢do acima serd um pouco mais complicada, dependendo
da forma geométrica exata do circuito, mas o momento do dipolo magnético ainda terd dimensdo de

corrente X drea e serd proporcional ao produto dessas quantidades para o circuito em questao.

No caso de uma particula com carga elétrica ¢ em movimento circular com velocidade de
moédulo v, temos um resultado andlogo. O movimento de tal particula corresponde a existéncia de
uma corrente elétrica dada pelo quociente da carga e pelo periodo do movimento da particula, igual
a 27r/v. Assim, o momento de dipolo magnético associado a tal movimento terd médulo igual a
inr = evr/2, o que, em termos do momento angular [ = mvr, leva a expressdo el/2m. Embora tal
resultado tenha sido obtido para a situac@o bastante especifica descrita (particula em movimento
circular e uniforme), é possivel mostrar que a mesma igualdade vale para qualquer tipo de
movimento orbital, sendo o vetor momento de dipolo magnético paralelo a0 momento angular se a

carga for positiva e anti-paralelo no caso contrario. Assim, escrevendo vetorialmente:
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(IV.2) =1
2m

Para o caso de um objeto com carga Q e massa M em movimento de rotacdo em torno de um

eixo nele préprio localizado com momento angular S, uma expressao similar € vélida:

~ _&..
(Iv.3) s =528

7z 2

Tal expressdo s6 € vdlida para distribuicdes com densidade de carga proporcional a
densidade de massa, como é o caso de sistemas constituidos por particulas carregadas (Reitz et al

1982).

As duas equacdes acima representam classicamente bem a situagdo encontrada nos nucleos
atdmicos. Por um lado, existem os prétons animados de movimento orbital, produzindo um
momento dipolar magnético orbital dado por IV.2. Por outro, tanto os prétons quanto os néutrons
possuem um momento de dipolo magnético intrinseco, associado ao seu momento angular
intrinseco ou de spin. Embora essa contribui¢do ndo possua explicacdo classica, podemos imaginar
um analogia com uma distribui¢do de cargas em rotacdo, produzindo um momento de dipolo
magnético como em IV.3. Para os prétons a analogia com a expressdo citada é valida, uma vez que
eles possuem de fato uma carga elétrica diferente de zero. Os néutrons possuem carga elétrica nula,
de modo que, segundo a expressdo anterior, ndo haveria momento de dipolo magnético associado a
sua rotacdo. Entretanto, classicamente, é perfeitamente plausivel a existéncia de um momento de
dipolo magnético associado a um objeto com carga total nula em rotacdo, desde que tal objeto
possua uma distribuicdo de carga ndo-uniforme (quando a equagdo IV.3 ndo se aplica) (Reitz et al

1982, Eisberg e Resnick 1979).

O momento de dipolo magnético associado ao movimento orbital dos nicleons serd dado,
em uma descricdo quintica, por uma expressdo similar a IV.2, apenas com a devida introducio dos
operadores quinticos [, e I associados a n, e [, respectivamente. Assim a componente
observiavel W, do momento de dipolo magnético orbital de um dado nucleon terd como
autovalores:

e e
(Iv.4) W,=—I =—mh=guym
2m 2m

Nessa expressdo m corresponde a massa do nicleon em questdo, / ¢ o niimero quantico de
momento angular correspondente e o nimero quantico m; assume como antes um dos valores

—1~l+1,....,1=1,1. O pardmetro g; é chamado fator g orbital, sendo igual a 1 para os prétons e
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igual a O para os néutrons, que ndo tém carga elétrica. A quantidade Py = ;—h =5,0505x1072"1/T
m

¢ denominada magnéton nuclear e corresponde a uma unidade béasica de medida dos momentos
dipolares nucleares. Na Fisica Atomica existe uma quantidade aniloga, o magnéton de Bohr
(ng =9,2732 % 1071/ T), que mede a intensidade dos momentos de dipolo magnético eletrdnicos;
como temos Wy >> Uy (J4 que a massa do elétron € 1846 vezes menor que a massa do préton), os

efeitos magnéticos eletronicos sdo muito mais intensos (e portanto mais facilmente observaveis) do

que os nucleares (Eisberg e Resnick 1979, Enge 1972).

Como dissemos acima, além da contribuicio orbital dos prétons, existe outra fonte para o
momento de dipolo magnético total do niicleo, que sdo os momentos de dipolo magnético
intrinsecos tanto dos néutrons quanto dos prétons. Tais momentos estdo associados ao spin dos
nucleons e ndo possuem andlogos cldssicos. Definimos, portanto, o operador momento de dipolo
magnético intrinseco (ll,) analogamente ao caso orbital, de modo que sua componente z tenha

como autovalores:
(IVS) Msz = &My

Em tal expressdo temos novamente [y representando o magnéton nuclear, m, é o nimero

quantico associado a componente z do momento angular de spin (sendo my=—1/2 ou +1/2, ja que
ambos os nucleons possuem spin 1/2), e o pardmetro g, é o denominado fator g de spin para a
nucleon considerado. Sdo encontrados os seguintes valores experimentais de g, respectivamente

para os elétrons, prétons e néutrons (Krane 1988):
8, =—2,0022907
8sp =5,5856912
8 =—3,8260837

(Os sinais negativos indicam que os vetores momento de dipolo magnético e momento angular sdo

anti-paralelos.)

O valor para o elétron é explicado pela Teoria Eletrodindmica. Os fatores g de spin do
préton e do néutron entretanto ndo encontram ainda explicagdo tedrica, e seus valores sdo
evidéncias da existéncia de uma estrutura interna para tais particulas. A existéncia de um momento
de dipolo magnético intrinseco para uma particula com carga elétrica nula, como o néutron, ¢ uma

indicagdo de que tal particula deve ser composta por particulas elementares com carga.
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O momento de dipolo magnético total do nicleo é dado pela soma das contribuicdes
individuais de cada nucleon, compostas por uma parte orbital (para os prétons) e uma de spin (para
prétons e néutrons). Podemos assim escrever a seguinte expressdo para o momento de dipolo

magnético total do nicleo:

Z _ Z A
(IV6) l’_j' = (!"LN /h)|:zlk + ngps:k + ngns:k:|
k=1 k=1

k=Z+1
Comparemos tal operador com o operador de momento angular total (spin) do nticleo:

kT 5%

M~

(IV.7) 1=

k=1

Embora similares na forma, tais operadores vetoriais ndo sdo em principio paralelos, como
se pode observar nessas expressdes. Podemos entretanto obter uma simplificagdo substancial do
problema considerando que o nticleo se encontra, para a maior parte dos propdsitos, em seu estado
fundamental com momento angular total bem definido. Ou seja, na medida em que as interagoes
envolvendo o niicleo em questdo (por exemplo as interagdes eletromagnéticas em um experimento
de RMN) possuem energias muito menores do que a separacdo entre o estado fundamental e os
primeiros estados excitados do niicleo, tais interagdes ndo sdo capazes de modificar o médulo do
momento angular total do nucleo. As interacdes magnéticas presentes em um experimento de RMN,
por exemplo, envolvem energias da ordem de 10% eV, enquanto que a separacdo entre os estados
nucleares esta tipicamente na faixa de 10° eV. Assim, para todos os efeitos, o niicleo se comporta
como um objeto com spin / constante. O que pode ocorrer em virtude daquelas interacdes é uma
reorientagdo espacial do nicleo, com modificacdo da proje¢do z do momento angular, ou seja, do

numero quantico m.

Do ponto de vista quéntico, essas afirmacdes significam que estamos interessados nos
efeitos de todos os operadores envolvidos apenas dentro do sub-espaco de estados correspondente a

I constante. Estes estados sdo simbolizados por |I mn> sendo m o nimero quantico associado a

projecdo z do spin nuclear (m =-I,-I+1, ..., I-1, ) e 1 um simbolo utilizado para representar um
conjunto de quaisquer outros nimeros quinticos necessdrios para especificar completamente o
estado nuclear. Utilizando a linguagem da Mecanica Quantica, dizemos entdo que estamos lidando
com as restricoes dos operadores envolvidos ao sub-espaco constituido pelos (2/+1) estados

|I ,m,n> com diferentes valores de m (Cohen-Tannoudji et al 1977), sendo / e | mantidos fixos.

A atuacdo de um operador qualquer dentro de um determinado espago vetorial € definida a

partir dos chamados elementos de matriz desse operador. Assim o operador momento de dipolo
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magnético, por exemplo, € descrito dentro do sub-espaco |I ,m,n> por uma matriz com elementos
(I ,m,n||1| 1 ,m',n), os quais medem a interconexao entre os estados definidos por m e m” realizada
pelo operador i (Cohen-Tannoudji et al 1977). Para calcularmos esses elementos de matriz,

podemos fazer uso de um importante teorema a respeito de operadores tensoriais, o Teorema de
Wigner-Eckart (Slichter 1990, Abragam 1986). Quando aplicado a operadores vetoriais, este
teorema (também denominado neste caso de Teorema da Projegdo) estabelece que os elementos de

matriz de todos os operadores vetoriais dentro do sub-espaco |I ,m,n), com I e m fixos, sdo

proporcionais aos elementos de matriz correspondentes para o operador de momento angular total

I. Ou seja:
(IV.8) <I,m,1‘|||1|1,m',n>:cm<1,m,1‘||i|1,m',1‘|> ,

onde o pardmetro ¢, € uma constante global para o sub-espaco, dependendo apenas de I e de outros

m
nimeros quanticos eventualmente necessarios para especificar o estado nuclear, representados por
1, mas independente de m e m’ . Essa constante pode ser determinada e o resultado pode ser escrito

na seguinte forma (Cohen-Tannoudji et al 1977):

R

Nessa expressdo, ¢ importante ter em mente que estamos nos referindo sempre as restrigdes
dos operadores envolvidos ao sub-espago com [/ constante, que € onde nos interessa calcular os

efeitos de tais operadores. A quantidade <}1 : i> indica o valor médio do produto escalar entre i e I

no estado com / e 1 fixos, o qual ndo depende de m.

O resultado IV.9 mostra assim que, embora i e I ndo sejam operadores proporcionais
dentro do espago completo de estados, suas restricdes ao sub-espaco |I ,m,n> o sdo. Dito de outra

forma, na medida em que consideramos o nucleo restrito ao seu estado fundamental com / e 1 fixos,
o operador momento de dipolo magnético pode ser tomado como paralelo ao momento angular
total. Como veremos a seguir, tudo se passa como se todo o sistema girasse em torno de I tdo

rapidamente que apenas as componentes de todos os operadores vetoriais ao longo de I tivessem

média temporal ndo nula. Podemos assim escrever:

(IV.10) =1,
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sendo Y uma constante caracteristica de cada nicleo, chamada fator giromagnético. A quantidade
que se costuma chamar de "o momento de dipolo magnético nuclear”, e que normalmente aparece
em tabelas com dados a respeito de nuclideos (veja por exemplo a Tabela 3, ao fim da secdo V), é
definida como o valor esperado da componente z de tal operador (portanto da quantidade observavel

experimentalmente) no estado com maximo niimero quantico m:
(IV.11) w={_Imp, | Im)=yal = g, In,

sendo a dltima expressdo usada para escrever (através do uso do fator g de spin nuclear) o momento

de dipolo magnético em funcdo do magnéton nuclear.

O Teorema da Projecdo, expresso para o caso do momento de dipolo magnético na equagdo
IV.9, tem uma interpretacdo semi-cldssica interessante, que estd ilustrada na Figura 8.

Classicamente, dizer que o nucleo estd em um estado com momento angular total bem definido
dado por I significa dizer que tal quantidade é uma constante do movimento. Ou seja, todo o

sistema gira em redor do eixo definido por I , mantendo tal quantidade invariante no tempo. Assim

sendo, todos os vetores ligados ao sistema executardo um movimento de precessdao em torno desse
eixo e apenas suas componentes ao longo de / terdo média temporal diferente de zero. Podemos
entdo definir valores efetivos para todos esses vetores iguais as suas projecoes na dire¢do de [ ; para

o vetor [L temos portanto:

I}

(IV.12) i, =

- ‘-5:1
~i

sendo [i,, o vetor definido pela projecdo de |l ao longo de I, como mostrado na Figura 8. Essa

7z

expressdo € o andlogo semi-classico de IV.9, permitindo um entendimento intuitivo do

“paralelismo” entre os operadores vetoriais quanticos | e I.

Figura 8: Ilustragio semi-cldssica do Teorema de Projegio: se o vetor [L gira muito rapidamente em torno do momento

angular [ , apenas sua componente L,, possui média temporal diferente de zero.
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O momento de dipolo magnético L € a entidade responsdvel pela interagdo do nicleo com
quaisquer campos magnéticos presentes em suas vizinhancas, como por exemplo os campos
produzidos pelos elétrons do préprio d&tomo ou de outros dtomos, os campos devidos a interacdes
com outros nucleos ou os campos externos. Em um experimento de RMN, como descreveremos

resumidamente em uma se¢do posterior, o nicleo interage com um campo externo B, através de um
termo de energia descrito pelo operador (denominado hamiltoniano) dado por Hy =—-l-B,.

Escolhendo a direcdo z como paralela a Eo e usando o resultado IV.10, podemos reescrever tal
operador como Hy =—YI, B, ; seus autovalores determinam as energias dos estados nucleares dadas
por E, =-myhB, =-mhw,, sendo o parametro ®, =YB, denominado fregiiéncia de Larmor.
Assim, na presenca de um campo externo, a energia do nicleo passa depender de sua orientacio

(caracterizada pelo nimero quantico m que especifica a projecdo z do spin nuclear) com respeito a

dire¢do daquele campo.

Esse comportamento, denominado efeito Zeeman, constitui a base do fendmeno de
ressonancia magnética: devido a existéncia de niveis de energia discretos separados por um
quantum de energia igual a h®,, é possivel observar transicdes de spin nuclear entre tais niveis
através da excitagdo dos nucleos por uma radiagdo com freqiiéncia igual a ®,. Com campos
magnéticos da ordem de 1 T, tal freqiiéncia fica na faixa das ondas de rddio (da ordem de MHz),
utilizando-se assim campos de radiofreqiiéncia na excitacdo dos spins nucleares. Fendmeno
totalmente andlogo ocorre para os momentos de dipolo magnético atémicos: se um adtomo possui
momento angular total diferente de zero (normalmente como resultado da existéncia de elétrons
desemparelhados), sob aplicacdo de um campo magnético externo € possivel produzir niveis
discretos de energia dependentes da orientacdo daquele momento angular. Transi¢cdes eletrOnicas
podem ser entdo observadas por meio de uma radiagdo com freqii€ncia correspondente a diferenga
de energia entre tais niveis, caracterizando o fendmeno de ressondncia paramagnética eletronica
(RPE). As freqiiéncias envolvidas na RPE ficam na faixa das microondas (da ordem de GHz) para
campos magnéticos ordindrios. A intensidade do efeito e a freqiiéncia envolvida na RPE sdo bem
maiores do que no caso da RMN devido a diferenca em magnitude entre o magnéton de Bohr (para

a RPE) e o magnéton nuclear (para a RMN) reportada anteriormente (Slichter 1990).

Os valores do momento dipolar magnético i sdo determinados, segundo a expressao IV.11,
pelo fator giromagnético y ou alternativamente por g;. Esses pardmetros, que podem ser medidos

através da intera¢do do niicleo com campos magnéticos externos, sdo determinados pela forma exata
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através da qual os niicleons acoplam seus momentos dipolares individuais para originar o momento
de dipolo magnético total (ver equagdo IV.6). Assim, o seu conhecimento estd intimamente
relacionado a estrutura interna dos ntcleos; portanto, é possivel, em principio, obter através do
modelo de camadas informagdes sobre como se d4 esse acoplamento e dai extrair previsdes tedricas

para os valores de L.

Segundo o modelo de camadas, aplicado no seu limite de extrema validade, os nicleons
acoplam seus momentos angulares totais individuais constituindo pares com momento angular nulo.
O spin nuclear é entdo dado pelo momento angular total do(s) niicleon(s) desemparelhado(s). Se tal
esquema puder ser estendido aos acoplamentos dos momentos de dipolo magnético, entdo também o
momento de dipolo magnético nuclear serd dado pelo momento de dipolo magnético do(s)
nucleon(s) desemparelhado(s). Chegamos assim a um resultado semelhante ao dado pela Tabela 2:
em ntcleos com Z e N pares L deve se anular; quando Z (ou N) é par e N (ou Z) € impar, o
momento de dipolo magnético deve ser determinado unicamente pelo néutron (ou préton)
desemparelhado; e quando N e Z sdo pares L deve ser dado pela composicio dos momentos

dipolares magnéticos do préton e do néutron desemparelhados.

A primeira dessas conclusdes é verdadeira: todos os nicleos com Z e N pares possuem
I =0 e também W =0. Portanto, esses nucleos nao sofrem qualquer interacdo magnética com
campos externos e ndo podem ser observados em experimentos que envolvam tais interagdes, como
por exemplo um experimento de RMN. Para os niicleos com A impar o modelo de camadas tem
uma previsdo simples de ser calculada (Krane 1988, Enge 1972); o momento de dipolo magnético

devido ao nicleon desemparelhado é dado por:

g (l-J) . g,(5-7) ).

V.13 L=, /gl +g5)=(/h
( ) u (MN )(g, +gss) (I“LN )j(j+1)7l2 j(j+1)h2

Nessa expressdo, os momentos angulares j, I e § e os fatores g e g, referem-se ao

nucleon desemparelhado e a dltima parte da igualdade provém do Teorema da Projecdo. Os valores

esperados de <i j> e <§ j> podem ser escritos em func¢do dos nimeros quanticos j, [ e s que

caracterizam o estado do niicleon em questdo (s=1/2 e j=[x1/2), lembrando que j =l +5,
<]-j>=j(j+1)h2, (5-5)=s(s+ )R> e <i-i>=l(l+1)h2 (Krane 1988). Com isso, € possivel

determinar o valor de L em funcdo de j. As previsdes tedricas assim obtidas geram curvas

denominadas linhas de Schmidt, em homenagem ao pesquisador que primeiro enunciou tais
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resultados (Schmidt 1937). Nesse caso o modelo de camadas ndo atinge um sucesso tdo marcante
quanto no caso das previsdes acerca do spin nuclear. A concordincia com os resultados
experimentais é pobre, restando como consolo o fato de os momentos dipolares encontrados
experimentalmente estarem compreendidos dentro do intervalo definido pelas duas possibilidades

de valores de [ para cada j.

Ha virias razdes que podem explicar esse comportamento. A primeira e mais evidente € que
as suposicdes do modelo de camadas ndo funcionam tdo bem no que diz respeito aos acoplamentos
que levam ao momento de dipolo magnético resultante. As idéias de um potencial esfericamente
simétrico e de um modelo de particulas independentes, em que todas as propriedades sdo devidas
unicamente aos nucleons desemparelhados, devem ser modificadas de modo a incluir possiveis
deformacdes na forma nuclear e contribuicdes ao momento de dipolo magnético resultante
provenientes de movimentos de vibragdo e rotagdo do carogo nuclear anteriormente desconsiderado
no modelo de camadas. As previsdes baseadas nesse modelo coletivo para o nucleo (que leva em
consideragdo nio sé as propriedades dos niicleons de valéncia mas também do caro¢o nuclear)
alcancam resultados bem mais satisfatorios no que diz respeito ao momento de dipolo magnético
(Krane 1988). Um outro ponto que deve ser ressaltado, e que certamente contribui para as

discrepancias entre as linhas de Schmidt e os valores experimentais de L, é que os fatores g

utilizados na equacdo IV.13 ndo sdo obrigatoriamente iguais aos valores listados anteriormente para
os nucleons livres. Existem fortes evidéncias experimentais de que a interacdo entre os nucleons
dentro do nidcleo produz modificagdes importantes nos momentos dipolares individuais de cada
nucleon, e portanto nos seus fatores g orbital e de spin, levando a um resultado diferente do que
seria obtido a partir da equagdo IV.13 com os valores de g para os nucleons livres (Krane 1988,

Enge 1972).

V - Momento de Quadrupolo Elétrico:

Além de interagir com campos magnéticos externos, através do momento de dipolo
magnético definido na sec@o anterior, os nicleos também experimentam interacdes eletrostaticas,
através de seus momentos multipolares elétricos. Os nucleos possuem carga elétrica igual a Ze e
assim sdo responsdveis pela criacdo de um forte campo elétrico nas suas vizinhancas. Esse campo é
o responsavel pela interacdo com os elétrons no préprio 4tomo e com os nicleos e elétrons de
atomos vizinhos, dando origem a estrutura do material em questdo. Em uma estrutura em equilibrio

eletrostético, os campos elétricos internos devem se anular nas posicdes dos niicleos, de modo que a
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interag@o eletrostatica entre um nucleo e o ambiente que o cerca deverd se dar através da interacio
entre os momentos multipolares de ordem superior e as derivadas do campo elétrico, como veremos

a seguir.
Para introduzirmos esses momentos multipolares elétricos, consideremos inicialmente uma
distribui¢ao de cargas descrita pela fun¢do densidade de carga p(7’), onde tomamos o centro de

massa (coincidente com o centro de carga) da distribuicdo como origem. Se tal distribuicio é

colocada em uma regido onde existe um potencial elétrico V(7’), a energia de interag@o

eletrostdtica entre a distribuicdo e o potencial serd (Reitz et al 1982):
(V.1) W= j p(FIV (N

sendo a integral estendida a todo o volume da distribuicéo.

Se considerarmos que o potencial varia de maneira suave dentro da regido de integracao,

podemos fazer uma expansao da fungdo V(r’) em torno da origem. Isso corresponde a avaliar de

maneira separada os efeitos dos diferentes momentos multipolares da distribuicdo, cada um
possuindo em geral um efeito progressivamente menos importante, como veremos a seguir. Para o
estudo da interacdo eletrostitica nuclear, esta expansio trard ainda a vantagem de explicitar a parte
de W que depende da orientacdo do nicleo e que, portanto, interfere na configuragdo nuclear na

presenca de campos externos. Assim, temos (Reitz et al 1982):

oV 1 0%V
V.2 W=\d*p@GF")V, + x4+ = — | xix.+..
V2 Jaro@ve 2\ay) 22 avan) MM
0 J J 0

onde as somas se estendem as coordenadas cartesianas (x; = x”, x; =y’ e x; =z") e o subscrito 0

indica quantidades avaliadas na origem.

O primeiro termo nessa expansdo representa a energia de interagcdo do nicleo tomado, como
uma carga pontual, com o potencial externo na origem. Este ¢ o chamado termo de monopolo
elétrico, relacionado diretamente com a carga elétrica nuclear, porém independente da orientaco,
forma ou tamanho do nticleo. Podemos sempre ignorar esse termo constante se estamos interessados

na parte de W que tem influéncia sobre a orientag@o nuclear.

O segundo termo representa a interacdo do momento de dipolo elétrico nuclear com o
campo elétrico externo (negativo do gradiente de potencial). O momento de dipolo elétrico é

definido pela seguinte expressao:

(V.3) p=1Fp@a’r
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Quando consideramos o nicleo em seu estado fundamental, uma propriedade nuclear basica
€ a simetria da distribui¢do de carga (e também de massa) em relacdo a origem (coincidente com o
centro de massa do nucleo). Tal fato decorre, do ponto de vista quantico, do fato de que a fungdo de
onda y(7,7,...,F,) que descreve coletivamente os A nicleons presente no niucleo deve possuir
paridade definida (Krane 1988, Enge 1972). Ou seja, ela deve ser uma fungdo par ou impar por
inversdo na posi¢cdo de qualquer niicleon em relagdo a origem. Isso significa entdo que as
probabilidades dos niicleons serem encontrados em uma dada posicdo 7” e portanto a densidade de
carga p(7’) também devem ser simétricas em relacdo a origem. Dai decorre que as trés integrais
envolvidas em V.3 se anulam, ji que envolvem um produto de uma func¢io fmpar por uma funcio

par de x} (j=1,2 ou 3) integrado em um intervalo simétrico em relagdo a origem. Podemos resumir

esse resultado através das equacdes:
Y(=F =Ty, Ty) =2Y(F, 1, Fy)

(V.4) = V)| =GB F)] = P =p(P)
=p; :“fx;-p(x',y',z')dx'dy'dz' =0

O mesmo argumento serve para todos os multipolos elétricos de ordem impar, de modo que,
ao truncar a expansao V.2 no termo de segunda ordem (quadrupolo), cometemos um erro que € da
ordem do termo de quarta ordem (hexadecapolo), ja que o octupolo nuclear também € sempre nulo
no estado fundamental. E interessante notar que acontece fato analogo para os multipolos
magnéticos, s6 que com as paridades invertidas; ou seja, no caso magnético, sdo os multipolos de
ordem par que se anulam em estados nucleares de paridade definida, de modo que o momento de
dipolo magnético é diferente de zero, mas o momento de quadrupolo magnético é nulo, e assim

sucessivamente (Cohen-Tannoudji et al 1977, Krane 1988).

Dessa forma, o primeiro termo ndo nulo em V.2 é o termo de quadrupolo elétrico. E

interessante introduzirmos neste ponto as seguintes defini¢des:

(V.5) 0 = [ Gxlx; =728 ,0p(F)d
9’V
V.6 Vi =l —=—
(V-6) Jk (axjaka
0
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sendo Qj e Vj as componentes cartesianas do tensor momento de quadrupolo elétrico Q e do

tensor gradiente de campo elétrico V , respectivamente. Com isso, o termo de segunda ordem da

equacdo V.2 pode ser reescrito na forma:
1 1 2 2 =7 ’
V.7) W, =EZQ’*VJ* + (v V)Ojr p(F)d’r
jk

O primeiro termo dessa expressdo representa a parte da interacdo quadrupolar dependente da

orientacdo nuclear. O segundo termo é uma constante para cada nicleo, relacionada ao valor médio
do raio nuclear e a derivada segunda do potencial elétrico na origem. A quantidade (V*V),

representa o operador laplaciano aplicado ao potencial V(") e avaliado na origem, ou seja,

(VV), :Zij . Pela equagdo de Poisson (Reitz et al 1982) temos (V’V),=p,,(0), sendo
jk

p.,(0) a densidade de cargas externas (que produz o potencial V(7)) na origem. Em geral, a
densidade de cargas externas dentro do niuicleo € nula, a ndo ser para elétrons do tipo s, que possuem
probabilidade ndo nula de serem encontrados no niicleo (Eisberg e Resnick 1979). Em qualquer
caso, o segundo termo de V.7 é uma constante, podendo sempre ser ignorado no que diz respeito
aos efeitos quadrupolares que interferem na orientag@o nuclear, o que nos permite interpretar V (")
como sendo somente devido a interacdo com cargas externas. Existem situagdes, entretanto, em que
o dltimo termo de V.7 desempenha um papel importante, como por exemplo na determinagdo das
energias das transi¢Oes nucleares observadas no efeito Mossbauer (Slichter 1990, Eisberg e Resnick

1979).

Podemos assim escrever para o termo de interagdo quadrupolar:
1
(V.8) Wo =2 2.0V
Jk

Os tensores Q e V sdo ambos simétricos (ou seja Qi = Qi € Vi=Vj ), como se pode

observar em V.5 e V.6. Além disso, ambos possuem trago nulo, ou seja ZQJ.j = ZV].j =0.Para O

J

isso pode ser verificado diretamente da defini¢do V.5, notando que isso é resultado direto da

2. Para V a auséncia de trago decorre da aplicagdo da

introducdo do termo proporcional a r’
equacdo de Laplace (Reitz et al 1982) (VZV)0 =0, vélida dentro da suposi¢cao delineada acima de
que V(¥") seja devido somente a cargas exteriores ao nicleo. Como veremos brevemente a seguir e

como se encontra descrito em textos mais aprofundados sobre o assunto, o fato da interacio
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quadrupolar se dar entre dois tensores de segunda ordem, simétricos e de traco nulo é fundamental
para o célculo dos seus efeitos sobre um experimento envolvendo a aplicagdo de campos externos

(Slichter 1990, Abragam 1986, Cohen e Reif 1957).

Antes de prosseguir na discussdo sobre o momento de quadrupolo elétrico nuclear, é
interessante examinar a ordem de grandeza dos sucessivos termos na expansio de V(") (Cohen e
Reif 1957). Para o termo de ordem zero, temos V|, ~e/r, (omitindo o fator 1/4me  que deveria
aparecer em tal expressdo escrita em unidades do SI), onde r, € uma dimensdo atdbmica tipica, em
torno de 10°® cm. Assim, o termo de mais baixa ordem em V.2 € a energia eletrostitica
W, ~ ZeV, ~ 14eV , correspondendo a uma freqiiéncia em torno de 10" Hz, portanto na regido da

radiac@o ultravioleta. O préximo termo nao nulo é o quadrupolar:

2| € | _ r_nZ
A ZQ“(ax axJ -z ) w2

onde r, ~ 102 cm é o raio médio nuclear. Assim, o termo quadrupolar € da ordem de 10 vezes a
energia eletrostitica, correspondendo portanto a uma freqiiéncia da ordem de 10’ Hz
(radiofreqiiéncia), que é compardvel a interagdo entre 0 momento de dipolo magnético nuclear e
campos magnéticos externos ordindrios (da ordem de alguns Tesla). Analogamente, o termo

hexadecapolar € menor que o termo quadrupolar por um fator da ordem de (r, /r,)* ~10~, o que

justifica a truncagem da expansao V.2 no termo de ordem 2.

Voltemos agora nossa atencdo para a interpretacdo do significado fisico do momento de

quadrupolo elétrico nuclear. A defini¢do V.5 mostra que as componentes Q) se anulam todas para
uma distribuicdo de cargas esfericamente simétrica (ou seja, quando p(7’) =p(r”)). Isso pode ser

obtido notando que, para j #k, as integrais envolvem produtos de duas coordenadas cartesianas

diferentes (x"y”, y’z” e z’x”) integrados em uma regido simétrica em torno da origem, o que leva a

um resultado nulo. Para j=k, temos trés integrais envolvendo x’>, y’> e z’*> que se somam

anulando a integral de r’*. Quando a funcdo p(7’) ndo possui simetria esférica, a expressio V.4

indica que as componentes Q) irdo medir 0 quanto a distribui¢do se desvia de uma forma esférica.
Assim, se a distribuicdo for alongada em relagdo a um dado eixo (digamos, o eixo x”), entdo as
72

componentes @, ao longo de tal eixo possuirdo valores positivos altos. A integral envolvendo x"*,

’2

por exemplo, terd maior valor absoluto que a integral de r’~, produzindo um alto Q... O que conta

portanto na determinagdo de Q sdo os valores quadriticos médios das coordenadas cartesianas,
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“ponderados” pela funcdo densidade de carga. Para uma distribuicdo esférica os valores médios de

x’?, y’* e z’? sdo todos iguais a r’* /3, levando como vimos  anulagio de todas as componentes
de Q.

O tensor Q possui, como qualquer tensor cartesiano de segunda ordem, nove componentes.

7

Entretanto, como ele é simétrico, trés dessas sdo iguais aos pares, levando a seis componentes
diferentes. Além disso, a partir da relacdo proveniente da auséncia de trago, uma das componentes
diagonais pode ser escrita em termos das demais, redundando em cinco componentes independentes

(este fato € caracteristico de todos os tensores de segunda ordem simétricos sem traco). E sempre

possivel localizar um sistema de eixos coordenados onde o tensor O seja diagonal; este é o

chamado sistema de eixos principais de Q; o processo matematico para localizar tal sistema

consiste em diagonalizar a matriz constituida pelos elementos @, (Cohen-Tannoudji et al 1977).

Nesse sistema o tensor () possui apenas trés componentes, duas das quais sdo independentes,

denominadas componentes principais do tensor momento de quadrupolo elétrico.

O exemplo mais comum de distribuicio de cargas elétricas possuindo momento de
quadrupolo elétrico diferente de zero € o de uma distribuicdo de cargas com simetria cilindrica,
como a mostrada na Figura 9. Nesse caso, escolhendo o eixo z” como eixo de simetria, teremos as

coordenadas x” e y’ totalmente equivalentes, sendo a distribui¢do invariante sob rotagdes em torno
de z’. As componentes que envolvem x” ou y” se anulam sempre devido a simetria da distribui¢do
em torno do eixo z”, o que pode ser visto calculando as integrais envolvidas em V.2 utilizando
coordenadas cilindricas. Assim, o sistema de coordenadas com o eixo z” coincidente com o eixo de
simetria da distribuicdo é o sistema de eixos principais de O . Por outro, lado as componentes x’x”

e y’y’ sfo iguais, e, em virtude da auséncia de trago, teremos Q.. = Q.. =—(1/2)0_... Assim,

X

todas as componentes de O estdo relacionadas a apenas um pardmetro:
(V.10) Q. =[G =r)p(F)d*r

A imagem de uma distribuicdo de cargas com simetria cilindrica reflete de maneira bastante
adequada a visdo semi-cldssica de um ntcleo atdmico. Conforme discutimos amplamente nas
secdes anteriores, os nicleos atdmicos possuem momento angular total bem definido no seu estado
fundamental, o qual ndo € afetado por interacdes com os campos eletromagnéticos usualmente
presentes. Assim, do ponto de vista semi-cldssico, estamos tratando de um sistema em que o

momento angular total é uma constante do movimento; a distribuicdo de cargas gira entdo
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rapidamente em torno do eixo definido pelo spin nuclear e qualquer interacdo entre essa distribuicdo
e campos eletromagnéticos externos dar-se-d através de uma média temporal que apresentard

simetria axial (ou seja, cilindrica) em torno de tal eixo.

Figura 9: Interacdo eletrostdtica entre uma distribuicdo de cargas e um gradiente de campo elétrico produzido por
cargas pontuais dispostas simetricamente em torno da origem. O pardmetro g representa o médulo das cargas elétricas e

d representa a distancia entre essas cargas e a origem, conforme indicado.

Nessas condi¢des, o momento de quadrupolo elétrico nuclear serd especificado, como vimos

acima, pela componente Q. do tensor momento de quadrupolo elétrico, medida em relagdo ao eixo

definido pelo spin nuclear. E usual neste ponto introduzir a definicio da quantidade Q = (1/ e)Q,, .
denominada “o momento de quadrupolo elétrico nuclear”. Tal pardmetro possui dimensao de drea e
¢ normalmente expresso em barns (1 barn = 10% cm?, portanto da ordem da quadrado do raio
nuclear médio). O valor de Q fornece informagdes a respeito da forma da distribui¢do. O caso em
que Q =0 corresponde a forma esférica, como j4 descrito. Quando Q >0 temos uma distribui¢do

* excedendo r’* /3, como o objeto

alongada em relacdo ao eixo z’, com o valor médio de z’
ilustrado na Figura 9 (forma denominada prolata). Quando Q <0 trata-se de uma distribui¢do
achatada no plano perpendicular a z”, em uma forma denominada oblata. Obviamente quanto maior

o valor absoluto de Q mais a forma nuclear se desvia da forma esférica.

Uma distribuicdo de cargas elétricas ndo esférica interage com gradientes de campo elétrico

através do termo de energia W, ( expressdo V.8). Nessa expressdo a energia de interagdo
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eletrostatica € calculada através da soma dos produtos das respectivas componentes dos tensores Q

e V, em uma operacio denominada contracdo dos dois tensores. Podemos sempre fazer uso das
simetrias existentes no problema e escrever a energia de interacdo em funcdo das componentes
principais de ( e V, definidas em relagio aos sistemas de eixos principais de cada um desses dois
tensores. Entretanto, esses dois sistemas em geral ndo coincidem espacialmente, de modo que a
energia de interacdo passa a ter uma dependéncia em relacdo a orientacdo espacial da distribui¢do na
presenca do gradiente de campo elétrico externo. No caso da interacdo quadrupolar envolvendo um
niicleo atémico em um material sélido, por exemplo, o sistema de eixos principais de V' encontra-se
em geral fixo em relacdo aos eixos cristalinos do material, enquanto que o sistema de eixos

principais de  é definido a partir da direcio do spin nuclear. A energia W, pode ser calculada

usando a expressdo V.8; para a distribuicio mostrada na Figura 9, que poderia representar um
nucleo atdmico (portanto possuindo densidade de carga elétrica positiva) em um sitio cercado por

ions da maneira indicada, tal calculo leva a:

(V.11) W,

eQq
o z?(?mos2 0-1)

Nessa expressdo o termo ¢/d’ provém da componente zz do tensor gradiente de campo

elétrico na origem provocado pelas cargas elétricas pontuais mostradas, sendo tal componente

medida em relagdo ao sistema de eixos mostrado na figura, que € o sistema de eixos principais de

V . O angulo 8 corresponde ao angulo entre o eixo 7’ definido pelo eixo de simetria da distribuicdo
(o que seria a dire¢@o do spin nuclear para o caso da interacdo envolvendo um nicleo atdmico) e o
eixo z fixo no espaco. A expressdo V.11 indica que a interagdo quadrupolar elétrica favorece, no
caso em que a distribui¢do possui Q positivo, a situagdo em que o angulo O se aproxima de 90°.
Portanto, quando a distribuicao se situa no plano xy da figura, o que € facilmente compreensivel se
pensarmos na atrag@o entre a carga positiva da distribuicdo e as cargas negativas localizadas em tal
plano. Situacdo similar ocorre se a distribui¢do possuir a forma oblata (com Q negativo), quando a
posicdo energeticamente mais favordvel € aquela em que 6 é préximo a zero, assim, novamente,
quando a distribuicdo esta mais concentrada no plano xy, préximo as cargas negativas (vale lembrar
que a distribuicdo oblata tem forma achatada, como uma pilula, enquanto que a prolata tem forma
alongada, como um charuto, em relacdo ao eixo de simetria). Esse exemplo mostra de maneira
bastante clara como o termo quadrupolar envolvido na energia de interagdo V.2 traz em si a
dependéncia em relacdo a orientagdo espacial dos nicleos atdmicos, no caso em que estes possuem

forma nao-esférica.
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Podemos agora estender a descricdo do momento de quadrupolo elétrico nuclear ao dominio
quantico, introduzindo para isso os operadores quinticos correspondentes as varidveis de posicio

utilizadas na definicdo V.5. Isso significa que a fungdo p(¥’), que mede a densidade de carga

elétrica da distribuicdo em questdo, deverd ser “discretizada”, sendo escrita como a soma das
contribuicdes dos Z prétons existentes no niicleo, cada um especificado por um operador vetorial de

posi¢do dado por r, . Com isso, o tensor momento de quadrupolo elétrico deverd ser reescrito como

um operador tensorial de segunda ordem Q~ , com componentes dadas por (Slichter 1990):
z 2

(V.12) Qup =€) (3x gy Xp —8opr”)
k=1

(Passaremos a adotar oo e P como indices para designar as coordenadas cartesianas,

reservando o indice k para indicar a soma sobre os prétons.)

Paralelamente, o tensor gradiente de campo elétrico deveria ser substituido, na determinacio
quantica da energia de interacdo quadrupolar, pelo operador quantico correspondente, atuando nas
coordenadas dos elétrons e dos outros fons responsdveis pela criagdo do gradiente de campo

elétrico. Do ponto de vista dos estados nucleares, especificados por |I ,m,n> como Vvisto na se¢do

anterior, podemos tratar tensor V de maneira cldssica, tendo em mente entretanto que as
componentes utilizadas na verdade correspondem aos valores esperados dos respectivos operadores

para um dado estado (normalmente o estado fundamental) dos elétrons e/ou fons responsaveis pela

criagio de V' (Abragam 1986, Slichter 1990).

O operador Q assim definido podera ser utilizado para o cdlculo dos elementos de matriz

do operador associado a energia de interagdo quadrupolar, denominado operador hamiltoniano. De

maneira inteiramente andloga ao caso do operador momento dipolo magnético descrito
anteriormente, faz-se necessario o cdlculo dos elementos de matriz do operador Q dentro do sub-
espaco definido por |I ,m,n), com [ e m fixos (estamos sempre supondo que as interacdes
envolvidas ndo sdo capazes de perturbar o estado fundamental do nicleo atdmico) e m =—I, —
I+1, ..., I-1, 1. A determina¢do dos elementos de matriz de Q do tipo (I ’m’TI|qu|1 ,m’,n> pode
ser efetuada mais uma vez através do uso do Teorema de Wigner-Eckart (Slichter 1990), aplicado

aos tensores cartesianos de segunda ordem. Considerando que estamos tratando de um sistema com

momento angular total constante, o0 Teorema de Wigner-Eckart afirma que tais elementos de matriz

sdo diretamente proporcionais a um operador similar na forma ao operador Q , mas construido a

45



partir das componentes cartesianas do operador momento angular total I. Isso é decorréncia do fato
de que os elementos de matriz de todos os operadores de segunda ordem simétricos e com trago
nulo dentro sub-espaco considerado trazem em si uma dependéncia geométrica comum, que estd
diretamente relacionada aos nimeros quanticos m e m’, a qual é descrita através dos chamados
coeficientes de Clebsch-Gordan (Cohen-Tannoudji et al 1977, Slichter 1990). Assim, se

construirmos um operador tensorial simétrico e com trago nulo de maneira andloga a construgéo de
Q utilizando as componentes I, teremos uma forma simples de avaliar os elementos de matriz
(I,m,n|QaB|I,m’,1‘|>, ja que a atuacdo do operador I dentro do sub-espaco |I,m,1‘|>, com [ e 1

fixos, € bem conhecida.

A “receita” entdo para acharmos os elementos de matriz procurados consiste em reescrever
as componentes do operador ) (na verdade as restricdes das componentes de tal operador dentro
do sub-espago em questdo) utilizando as substituicdes x, - I, y, =1, e z, = 1,, sendo que

tais componentes se referem ao operador de momento angular total do nicleo no seu estado
fundamental. Um cuidado especial deve ser tomado nos termos que envolvem produtos de dois
operadores diferentes, porque em geral os operadores de momento angular ndo comutam, ou seja, a

ordem no produto é fundamental. Assim, € necessdrio ‘“‘simetrizar” tais produtos, utilizando
substitui¢des do tipo x,y, — 1/2(LI +I I ). Com isso, os elementos de matriz do operador 0
dentro do sub-espago |I ,m,n), com [ e m fixos, podem ser escritos na seguinte forma (Slichter

1990):
(V.13) (L Q| L") = Q(I,m|%(IaIB F1 L)~ 8,1 ')

A constante Q pode ser determinada avaliando-se a expressdo acima em um estado definido,
o qual € escolhido, utilizando a mesma conveng¢éo do caso do momento de dipolo magnético, como

sendo o estado onde 0 momento angular possui maior projecdo sobre o eixo z (m =1):

L,I11Q,|1.1)
V.14 LIQG|LT) = Q111317 —|1,1) = Qr* 121 -1 ng
(V.14) (1.11Q|1,1) = Q1. 1]31," ~ | 1.1) GI-h == ow

Em tal célculo foi utilizado o fato de que os auto-valores do operador I’ sdo iguais a
I(I+1h* e do operador I, sdo da forma mh (no presente caso, m=1). A quantidade
(I vy |Q33| 1,1 > mede o valor esperado da componente @, no estado em que 0 momento angular estd

0 mais préximo possivel do eixo z. Tal valor esperado pode ser identificado com a expressdo semi-

cldssica para a componente Q. dada em V.10, medida em relacdo a um eixo coincidente com 0
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spin nuclear. Como na descri¢ao quantica o “alinhamento” do momento angular com qualquer eixo
€ sempre parcial (Cohen-Tannoudji et al 1977), o caso que mais se aproxima da visdo semi-cldssica
anteriormente descrita € exatamente aquele onde m € maiximo. Podemos assim escrever

eQ = (I v |Q33|I i >, sendo essa a definicdo formal do momento de quadrupolo elétrico nuclear Q.

Com isso as componentes do operador  passam a ser escritas:, dentro do sub-espaco definido

caracterizado por [ constante, como:

- Q@ |3 NG
(V.15) Quﬁ—1(21_1)h2[2(1u13+131a) saﬁl}

Mais uma vez, todas as componentes de 0 sdo relacionadas a uma tnica quantidade escalar.

E interessante notar a analogia entre tal resultado e aquele estabelecido para o momento de dipolo
magnético nuclear: em ambos 0s casos relacionamos os operadores em consideracdo a outros
operadores, dependentes do spin total do niicleo, e a um pardmetro caracteristico de cada nucleo.
Em tais procedimentos, foi fundamental a suposi¢do de que o ntcleo se encontrava no seu estado
fundamental, com momento angular total bem definido, de modo que fosse possivel aplicar o
Teorema de Wigner-Eckart e relacionar os operadores em questdo as componentes do operador de

momento angular total.

A expressdo V.15 ndo pode ser obviamente aplicada nos casos em que I € igual a O ou 1/2,
pois nesse caso o denominador se anula. De fato, a equagdo V.14 indica que nesse caso teremos um

valor nulo para (I Vi |Q33| 1,1 > (e portanto para Q). De uma maneira mais geral, podemos dizer que

todas as componentes de @ sdo nulas quando /=0 ou 1/2. Tal fato representa uma propriedade

fundamental dos nidcleos atémicos: apenas os niicleos que possuem I 21 apresentam momento de
quadrupolo elétrico diferente de zero e portanto possuem forma diferente da esférica. Esse fato é
decorrente das propriedades geométricas dos coeficientes de Clebsch-Gordan (Cohen-Tannoudji et
al 1977), que restringem quais momentos multipolares um dado sistema pode possuir, de acordo
com seu momento angular total. Assim, para um sistema com momento angular total caracterizado
por um ndmero quantico L, apenas os momentos multipolares eletromagnéticos de ordem menor ou
igual a 2L serdo diferentes de zero (Cohen-Tannoudji et al 1977). Esse fato, aliado as propriedades
de anulagdo de todos os momentos multipolares elétricos de ordem impar e de todos os momentos
multipolares magnéticos de ordem par (devido a simetria da fungcdo de onda nuclear; veja as
equacdes V.4) permite uma série de conclusdes a respeito dos momentos eletromagnéticos dos
nucleos atdmicos. Assim, para os ndcleos com I = 0 apenas o momento de monopolo elétrico (carga

total) é diferente de zero; os nucleos com /= 1/2 possuem adicionalmente momento de dipolo
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magnético; os nucleos com /=1 possuem também momento de quadrupolo elétrico, e assim

sucessivamente.

Mais uma vez podemos dar uma interpretacdo semi-cldssica a tal resultado, notando que os
nucleos com spin 0 ou 1/2 nédo apresentam distribuicdo de carga dependente da orientacdo nuclear e,
por isso, interagem com campos externos através de uma distribuicdo que, na média, é
esfericamente simétrica. Para I =0, esse resultado é decorrente de ndo haver nenhuma orientacdo
preferencial no espaco para o niucleo, de forma que qualquer interagcdo entre o nicleo e os campos
eletromagnéticos externos dar-se-4 através de uma média de todas as orientacdes espaciais possiveis
do nucleo, o que resulta em uma “aparéncia” esférica. Quando I = 1/2, h4 duas possiveis orientagdes
nucleares (correspondentes a m = £1/2), mas ambas sé diferem por uma inversao na componente z
do spin; lembrando da simetria da distribui¢do de carga em relag@o a origem (centro de massa) e da
simetria cilindrica que tal distribui¢do deve apresentar, fica facil perceber que, mais uma vez, ndo
haverd nenhuma dependéncia da distribui¢do de carga com a orientagdo nuclear, e a interacio
eletrostatica com campos externos se dard através de uma distribuicdo, na média, esférica (Eisberg e

Resnick 1979).

Os valores dos momentos de quadrupolo elétrico nucleares dos nicleos atdmicos podem ser
medidos a partir da interacdo eletrostitica entre os nucleos e os elétrons do dtomo (a chamada
interacdo hiperfina). Na Tabela 3, ao fim desta secdo, apresentamos valores de Q para varios
nuclideos com interesse para a RMN. Tais valores estdo relacionados a estrutura interna dos nicleos
e a forma como os prétons se distribuem dentro da matéria nuclear (ja que sdo eles os responsaveis
pela densidade de carga elétrica nuclear). Assim os modelos nucleares devem ser capazes de prever
e/ou explicar os valores obtidos experimentalmente para (. Qualitativamente podemos usar o
modelo de camadas para entender o comportamento dos nucleos atbmicos quanto a0 momento de
quadrupolo elétrico, mas os valores numéricos encontrados experimentalmente para Q em geral

diferem muito do que seria previsto por tal modelo.

Segundo o modelo de camadas, apenas os nticleons localizados fora do caroco formado
pelas camadas completamente preenchidas deverdo contribuir para o valor resultante de Q. Isso
decorre do fato de todos os niveis cheios fornecerem densidade de carga esfericamente simétrica, ja
que esta € relacionada a soma das densidades de probabilidades para todas as possiveis orientagdes
espaciais dos nicleons dentro do nivel em questdo (analogamente aos elétrons em camadas cheias
nos atomos) (Eisberg e Resnick 1979). Assim, se Z for igual a um ndmero magico o modelo de
camadas prevé Q igual a zero. Se Z for igual a um nimero mégico mais um, o momento de

quadrupolo elétrico serd devido inteiramente ao préton adicional. Como se trata de uma carga em
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movimento com momento angular parcialmente alinhado com o eixo z, teremos uma distribui¢do de
carga com forma de anel em torno de tal eixo. Isso levard a um valor negativo para Q, por se tratar
de uma concentracio de carga mais proxima do plano perpendicular a z. Reciprocamente, se Z for
igual a um ndmero mégico menos um, Q serd positivo pois trata-se agora de um “buraco” em
movimento em torno do eixo z, produzindo uma densidade de carga positiva alongada em relacdo a
tal eixo (Krane 1988, Eisberg e Resnick 1979). Além disso, no modelo de camadas os néutrons
desempenham papel pouco importante no que diz respeito a determinacio do momento de
quadrupolo elétrico resultante, por ndo possuirem carga elétrica. Assim, um nicleo em que o0s
prétons preencham completamente uma camada deverd ter Q igual a zero, independente de haver ou

nao um néutron desemparelhado.

Qualitativamente muitas dessas conclusdes encontram razoavel acerto quando comparadas a
resultados experimentais, mas hd vdarios pontos de desacordo, principalmente no que diz respeito
aos valores numéricos de Q. Encontram-se experimentalmente diversos nicleos com valores de Q
muito mais altos do que o modelo de camadas pode prever apenas a partir das contribui¢des de uns
poucos nucleons fora das camadas cheias (Krane 1988). A questio da troca de sinal do momento de
quadrupolo elétrico quando o nimero de nicleons passa por um nimero méagico € de fato verificada
experimentalmente, mas isso ocorre independentemente de se tratar de um préton ou de um néutron
no estado de mais alta energia. Assim, na prética, tanto os néutrons quanto os prétons contribuem
para o momento de quadrupolo elétrico resultante do nicleo quando estdo fora de uma camada

totalmente cheia.

O insucesso do modelo de camadas relacionado aos valores experimentais dos momentos
quadrupolares elétricos de diversos nicleos atdmicos reside na impropriedade de algumas de suas
hipdteses basicas que influenciam diretamente no calculo de Q. Em primeiro lugar, € 6bvio que para
os nucleos com altos valores de Q a escolha de um potencial esfericamente simétrico j4 € de partida
insatisfatéria. Além disso, ndo € verdade que apenas os nucleons das camadas incompletas mais
externas contribuem para Q. Na verdade, o caroco central pode apresentar deformacdes causadas
pela sua interacdo com os nucleons exteriores, o que leva a uma importante contribuicdo para o
valor resultante de Q. Assim, os niicleos podem possuir valores de Q bem mais altos do que seria de
se esperar a partir de uns poucos nucleons externos, através da inclusio da contribui¢do do préprio
carogo central. E assim também que podemos explicar a existéncia de momento quadrupolar
elétrico para nicleos com um néutron fora das camadas internas totalmente preenchidas, através da
deformacdo do carogo central causada por aquele néutron. Mais uma vez aqui, em analogia com o

caso do momento de dipolo magnético, o modelo coletivo fornece explicacdes quantitativas
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bastante satisfatdrias para todos esses efeitos, levando em consideragdo ndo apenas o papel
desempenhado pelos nucleons das camadas externas mas também os movimentos globais

(rotacionais ou vibracionais) do caroco nuclear (Enge 1972, Krane 1988, Patel 1991).

Encerramos esta secdo apresentando, na Tabela 3, informacdes a respeito de alguns
nuclideos de interesse para a RMN. Sio listados, além da abundancia natural de cada espécie, o
spin nuclear, o momento de dipolo magnético e o momento de quadrupolo elétrico para os nuclideos
em questdo, de acordo com as definicdes apresentadas anteriormente ao longo deste texto. Maiores
detalhes a respeito desses e de outros nuclideos podem ser obtidos nas fabelas de nuclideos

encontradas em textos especificos de Fisica Nuclear (veja, por exemplo, Enge 1972).
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Tabela 3: Propriedades de alguns nuclideos de interesse para a RMN. (Enge 1972).

Nuclideo Abunddncia Natural 1 u (0]
(%) (em termos de [y) (barns)
'H 99,99 12 2,7928 0
’H 0,015 1 0,8574 0,003
*He 0,0001 12 2,1276 0
oLi 7,42 1 0,8220 -0,001
Li 92,58 3/2 3,2564 -0,040
B 19,78 3 1,8007 0,080
B 80,22 3/2 2,6885 0,040
Be 1,11 12 0,7024 0
MN 99,63 1 0,4036 0,01
S\ 0,37 12 0,2831 0
0 0,037 512 1,8937 -0,026
PE 100 12 2,6287 0
»Na 100 3/2 22176 0,110
Mg 10,13 512 0,8553 0,220
7TAl 100 512 3,6414 0,150
28 4,70 172 0,5553 0
3lp 100 12 1,1317 0
39 0,76 3/2 0,6434 -0,055
e 75,53 3/2 0,8218 -0,079
e 24,47 3/2 0,6841 -0,062
YK 93,10 3/2 0,3914 0,090
Ay 99,76 12 5,1480 0,270
*Mn 100 52 3,4680 0,400
>TFe 2,19 172 0,0905 0
PCo 100 712 4,6490 0,400
%Cu 69,09 3/2 2,2260 -0,180
%Cu 30,91 3/2 2,3850 -0,190
“Br 50,54 3/2 2,1060 0,310
S1Br 49,46 3/2 2,2700 0,260
¥y 100 12 0,1373 0
Ag 51,82 12 0,1135 0
Ag 48,18 12 0,1305 0
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271 100 5/2 2,8080 -0,790

9Ba 6,59 3/2 0,8372 0,180
7Ba 11,32 3/2 0,9366 0,280
La 99,91 72 2,7780 0,220
155Gd 14,73 3/2 0,2700 1,300
1Gd 15,68 3/2 0,3600 1,500
183w 14,40 12 0,1170 0

Y7 Au 100 3/2 0,1449 0,580
27pp 22,6 12 0,5895 0

29Bj 100 9/2 4,0800 -0,340

VI - Conclusao:

O fendmeno de RMN caracteriza-se pela interagdo entre os nicleos atdmicos e 0os campos
eletromagnéticos existentes nas suas vizinhangas, alguns ocasionados por agentes externos e outros
intrinsecos ao material analisado. Como descrevemos nas se¢des anteriores, podemos considerar o
nucleo do ponto de vista externo como um objeto dotado de momento angular, momento de dipolo
magnético e momento de quadrupolo elétrico. Esses sdo em geral os trés pardmetros necessarios
para a descricdo completa das interacdes entre um nicleo e o ambiente que o cerca em uma

substancia qualquer.

Tais interagdes sdo de fundamental importdncia em um experimento de RMN, pois sdo
responsaveis pela estrutura final dos espectros obtidos, algumas delas provocando deslocamentos na
freqiiéncia de ressonéncia, outras provocando apenas alargamento das linhas observadas. A partir de
tais informacdes, é possivel efetuar um estudo detalhado da estrutura e propriedades do material
analisado, bem como extrair informagdes dindmicas a respeito de tal material, através do estudo dos

processos de relaxag@o envolvidos.

De um modo geral, a energia de interacdo de um sistema de nicleos submetidos a campos
eletromagnéticos pode ser escrita como uma soma das diversas contribuicdes originadas pelas
interagdes citadas acima. Normalmente utilizamos os chamados operadores hamiltonianos para
representar quanticamente essas energias. Assim, o hamiltoniano que descreve a interacdo de um
nicleo com os campos eletromagnéticos de origem interna e externa presentes em um material

isolante ndo magnético pode ser escrito como (Slichter 1990):
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(VLI) H=Hy+Hy +H,,+H,+H,+H,

Em tal expressdo, Hg representa a interacdo magnética do nicleo com o campo magnético
estitico e Hgrr descreve a interacio com o campo de radiofreqgiiéncia, ambos aplicados
externamente. Tais termos sdo denominados hamiltonianos externos, pois dependem de pardmetros
exteriores a amostra em questdo, sob controle do operador. Esses dois termos representam os efeitos
de maior magnitude em um experimento de RMN. O hamiltoniano Hg determina a ocorréncia dos
niveis de energia magnética nuclear, enquanto que Hgrr atua como uma perturbacdo dependente do

tempo causando as transi¢des entre tais niveis de energia.

Os demais termos sdo chamados hamiltonianos internos, os quais descrevem as interacoes
de cada nicleo com sua vizinhanga: Hpq representa a interagdo do nucleos com os campos
magnéticos originados pelo movimento orbital da nuvem eletrdnica, induzidos pela presenca do
campo externo (o que leva ao surgimento dos deslocamentos quimicos); Hp descreve a interacio
dipolar magnética entre o nicleo e outros nicleos atdmicos presentes na amostra; Hy descreve
também uma interagcdo entre os momentos de dipolo magnético nucleares, mas agora intermediada
pela presenca da nuvem eletronica (efeito denominado acoplamento J); por fim, Hq representa a
interacdo quadrupolar entre o momento de quadrupolo elétrico dos nicleos com spin /> 1/2 e os
gradientes de campo elétrico presentes no material. Esses hamiltonianos internos atuam como
perturbagdes ao hamiltoniano externo estitico Hp, sendo os responsdveis pelas informacdes

especificas de cada tipo de material analisado no experimento de RMN.

Todos esses hamiltonianos podem ser escritos como combina¢des — em geral produtos
tensoriais (Abragam 1986, Slichter 1990) — entre um termo caracteristico do nicleo atdmico e um
termo proveniente de um campo eletromagnético externo ou interno. Assim, por exemplo temos

H,=—1- EO , sendo W o operador momento de dipolo magnético nuclear e Eo 0 campo magnético

estatico aplicado; Hrr, Hpg, Hp € Hy sdo dados por expressdes semelhantes, constituidas por um
produto escalar entre 0 momento de dipolo magnético nuclear € um campo magnético. Para Hgy
esse campo é o campo magnético associado a excitagdo de radiofreqiiéncia utilizada no
experimento; para Hpg € o campo magnético produzido pela nuvem eletronica que circunda o

7z

nicleo em questdo, induzido pela presenga de EO; para Hp o campo que aparece € o campo
magnético dipolar produzido por um nicleo sobre outro, sendo esta, portanto, uma interacdo que
depende da interag@o entre dois momentos de dipolos magnéticos nucleares; por fim, para Hy € o
campo magnético produzido indiretamente por um momento dipolar nuclear sobre outro,

intermediado pela presenga da nuvem eletronica. No caso de Hg a situacdo € distinta. Trata-se agora
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da interacdo entre 0 momento quadrupolar elétrico nuclear e um gradiente de campo elétrico. Tal

. . . 1 ~ ~ < ~ Lo
hamiltoniano pode ser escrito como H, =—Q -V (ver a equagdo V.8 para a expressdo cldssica da
6

energia de interacdo quadrupolar), sendo Q o operador tensorial momento de quadrupolo elétrico

~

do nidcleo, como definido na seg¢do anterior, e V o tensor gradiente de campo elétrico no sitio

ocupado pelo nicleo atdmico (Slichter 1990).

Conforme podemos observar, todas essas interacdes envolvem ou o momento de dipolo
magnético ou o momento de quadrupolo elétrico do nicleo. Mas esses dois pardmetros estdo
diretamente ligados ao momento angular total nuclear, segundo as expressdes derivadas nas duas
ultimas secdes, validas dentro do sub-espaco definido pelo momento angular total nuclear dado
por I:

_ - 3
(VL2) i=y e Q, :ﬁ[E(I“IB +1ﬁ1u)—8aﬁp}

Vemos assim como essas expressoes fazem a conex@o entre o “mundo interior” e o “mundo
exterior” ao nucleo. Os nucleons, submetidos ao forte potencial nuclear e a interacdo spin-drbita,
acoplam seus momentos angulares individuais da forma descrita anteriormente, dando origem ao
momento angular total nuclear. Simultaneamente, os momentos dipolares magnéticos individuais
somam-se produzindo o momento de dipolo magnético e as distribuicdes de carga nuclear
associadas aos movimentos dos prétons originam o momento de quadrupolo elétrico. Esses dois
parametros se relacionam ao momento angular do nicleo segundo as expressdes acima, sendo os

coeficientes 7y e eQ caracteristicos de cada niicleo e determinados pela forma exata na qual se dao os
acoplamentos que originam P e @ . A interagdo entre o nicleo e os campos eletromagnéticos nas

suas vizinhancas se dé através desses dois operadores, definindo as caracteristicas encontradas em

um experimento de RMN.

Agradecimentos

Ao Prof. Dr. Klinger M. B. Alves, pela leitura critica e pelas sugestdes apresentadas a

respeito deste texto.

54



Referéncias:

Abragam, A. Principles of Nuclear Magnetism; Oxford University Press: Inglaterra, 1986.
Blatt, J. M.; Weisskopf, V.F. Theoretical Nuclear Physics; John Wiley & Sons: EUA, 1952.
Brown, H. Rev. Mod. Phys. 1949, 21, 625.

Eisberg, R; Resnick, R. Fisica Quantica: Atomos, Moléculas, Sélidos, Niicleos e Particulas; Editora
Campus: Rio de Janeiro, 1979.

Enge, H. A. Introduction to Nuclear Physics; Addison-Wesley Publishing Company: Inglaterra,
1972.

Cohen, M. H.; Reif, F. Solid State Physics 1957, 5, 322.

Cohen-Tannoudji, C.; Diu, B.; Laloé, F. Quantum Mechanics, Vol. I e II; John Wiley & Sons: EUA,
1977.

Haxel, O.; Jensen, J. H.; Suess, H. E. Phys. Rev. 1949, 75, 1766.

Kaplan, I. Fisica Nuclear; Editora Guanabara Dois: Rio de Janeiro, 1978.

Krane, K. S. Introductory Nuclear Physics; John Wiley & Sons: EUA, 1988.

Mahan, B. H. Quimica: Um Curso Universitdrio; Editora Edgar Bliicher: Sdo Paulo, 1992.
Mayer, M. G. Phys. Rev. 1948, 74, 235.

Mayer, M. G. Phys. Rev. 1949, 75, 19609.

Patel, S. B. Nuclear Physics - an Introduction; John Wiley & Sons: EUA, 1991.

Reitz, J. R.; Milford, F. J.; Christy, R. W. Fundamentos da Teoria Eletromagnética, Editora
Campus: Rio de Janeiro, 1982.

Schmidt, T. Z. Phys. 1937, 106, 358.
Slichter, C. P. Principles of Magnetic Resonance; Springer-Verlag: Alemanha, 1990.

Wapstra, A. H.; Bos, K At. Dat. Nucl. Dat. Tables 1977, 19, 215.

55



