20 Fator de Forma

A fungao f(h) = fj;o p(r)exp(2mih - r)dr representa o fator de forma atémico no
qual volume de integracao corresponde a vizinhanga do dtomo. Desejamos calcular
esta integral supondo que a densidade eletronica em torno do atomo possua uma
simetria esférica. Para tanto devemos usar um sistema de coordenadas esféricas
no qual o elemento de volume é dr = r2Senydrdxd¢. Podemos, sem perda de
generalidade, orientar o sistema de referéncia de tal forma que h seja paralelo a
diregao Z. Desta forma os limites de integracao serao 0 < r < oo0; 0 < x < 7 e

0 < ¢ < 2. Conforme mostrado a seguir
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Podemos simplificar ainda mais a integral considerando que a densidade eletronica
dos pontos P(r,x,¢) e P(r,m — x, 7™+ ¢) sao idénticas.

1. Utilizando as informacoes anteriores, mostre que

f(h) = dr / "o [W} dr:

2. Supondo a densidade eletronica satisfaga a condi¢ao p(r) = 1se 0 < r < R
e p(r) = 0ser > R calcule f(h). Mostre graficamente o comportamento de

f(h).

3. Para o carbono, a distribuicao de elétrons pode ser dada pela formula de Slater
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Pls = #emp(—chr) e Pos = 906—27T7"26$p<—2627’)

sendo ¢=10.77 A~ e ¢,=6.15 A~'. Na aproximacéo radial, os elétrons 2s e
2p tem uma distribuicao equivalente. Calcule a contribuicao dos elétrons 1s
para o fator de forma e desenhe a funcao f(h). Calcule a razao entre o fator
de forma do carbono para um angulo 20=60° e para 260=0°. Considere \ =
0.71069 A.

4. Calcule f(h). para uma distribuigao de elétrons descrita pela fun¢ao Delta de
Dirac. Lembre-se que esta funcao satisfaz a seguinte condicgao:

/_Z d(z)dr =1



