ConNcermos CIENTIFICOS EM DESTAQUE

Os conceitos de fator de blindagem e carga nuclear efetiva sdo geralmente evocados para explicar a estrutura eletronica dos atomos e as
propriedades periédicas em cursos introdutérios de Quimica nas universidades. As regras de Slater e, mais recentemente, a idéia de percentagem
de blindagem, tém sido usadas de forma semi-quantitativa para estimar o fator de blindagem e relaciona-lo com as propriedades periédicas.
Dados experimentais como sucessivos potenciais de ionizagcéo e os dados de espectroscopia fotoeletronica de raios X (XPS) permitem
avancos no entendimento do fator de blindagem. Neste artigo mostra-se que esses dados correlacionam-se muito bem com Z2, como previsto
pelo modelo atdbmico de Bohr. No entanto, os dados demonstram que elétrons de camadas mais externas sdo capazes de blindarem os
elétrons mais internos em relacéo ao nucleo, em desacordo com a 22 regra de Slater. Ressalta-se assim o carater probabilistico da Quimica
Quantica e a interpenetragdo das fungdes de onda. Usando-se o modelo de Bohr, é possivel estimar a carga nuclear efetiva a partir de dados
experimentais. As conseqliéncias de uma abordagem com énfase no conceito de &tomo e de sua estrutura eletrénica para a compreenséo de
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novas técnicas e tecnologias sdo brevemente discutidas.

/

0 curso introdutério sobre
estrutura eletrénica dos dtomos
e propriedades periddicas,
geralmente utilizamos os conceitos
fator de blindagem e carga nuclear
efetiva. Estes conceitos surgem ao se
utilizar a solucao exata da equacao de
Schrédinger para o &tomo de hidrogé-
nio para descrever 0s
atomos polieletréni-
cos. De outra forma, o
professor indubita-
velmente teria de
apresentar conceitos
bem mais abstratos e
exigir dos alunos co-
nhecimentos avan-
cados de alguns to-
picos da Fisica e da
Matematica. Obvia-
mente, isto nao faz
sentido em um curso introdutério de
Quimica para estudantes do primeiro
ano universitario.
Apresentar conceitos de grande
abstracado e dificil analogia, como os
da Quimica Quéantica, sem discutir as

E necessario lembrar que a
solucao exata das
equacoes de Schrodinger
so ¢ factivel para sistemas
simples, como uma
particula em uma caixa,
rotor rigido e a&tomos
hidrogendides (espécies
monoatémicas que
possuem apenas um
elétron)
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suas bases matematicas e fisicas,
parece um tanto pretensioso e corre-
se o risco do ensino tornar-se mais
informativo, em detrimento da aprendi-
zagem. Geralmente, nos livros de Qui-
mica Geral, a estrutura eletrénica dos
atomos polieletrénicos é tratada de for-
ma superficial, relacionando a carga
nuclear efetiva, obtida
de forma empirica,
com as propriedades
periédicas, tais como
raio atbmico, potencial
de ionizagao e afini-
dade eletrénica. O in-
centivo a critica cienti-
fica (que nunca deve
faltar) é substancial-
mente prejudicado por
falta de dados experi-
mentais que possibili-
tem aos alunos assimilarem os con-
ceitos de carga nuclear efetiva e suas
conseqléncias para a compreensao
da periodicidade.

Para uma introducéo as equacoes
de Schrodinger e a estrutura eletronica
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dos &tomos e moléculas, indicamos
artigo do caderno tematico Estrutura da
matéria: uma visdo molecular (Almeida
etal., 2001) . O conceito de blindagem
eletrostatica é muito bem apresentado
por Huheey (1983), em seu livro de
Quimica Inorgénica. Torna-se, no
entanto, necessario lembrar que a so-
lucdo exata das equacbes de
Schrédinger s6 é factivel para sistemas
simples, tais como uma particula em
uma caixa, rotor rigido e para os ato-
mos hidrogendides (aquelas espécies
monoatdmicas que possuem apenas
um elétron) (McQuarrie, 1983). Em éto-
mos polieletrénicos, a interagéo entre
os elétrons impossibilita a separacéo
de variaveis e, consequlientemente, a
solucao exata das equacdes de
Schrédinger. O método de Hartree-
Fock utiliza funcdes de onda de um elé-
tron e a aproximagao do campo auto-
consistente para descrever o movimen-
to dos elétrons no campo coulombiano
definido pelos nlcleos dos &tomos. De
acordo com Slater (1951), em seu arti-
go intitulado “Uma simplificacao do
método de Hartree-Fock”, esse méto-
do pode ser visto como um modelo no
qual o elétron se movimenta em um
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campo médio repulsivo devido aos
outros elétrons. Ou seja, na teoria de
Hartree-Fock, o elétron ndo sente are-
pulsédo dos outros elétrons de forma
explicita, mas sim como uma nuvem
de elétrons blindando parte da carga
nuclear. Dessa forma, o elétron sente
uma carga nuclear efetiva resultante da
blindagem parcial da carga nuclear
pelo campo médio repulsivo devido
aos outros elétrons.

Os niveis de energia dos atomos
hidrogendides sao determinados por:

_ 22 21t2e4

E =
n2h2

n O

A partir desta equagao, pode-se
calcular a energia do orbital 1s, que é
exatamente a energia de ionizagado do
atomo de hidrogénio. Observa-se que
aenergia de ionizagao esté relacionada
com o fator Z/n?. Como a carga nuclear
(ou seja, 0 nimero atébmico Z) aumenta
mais rapidamente que o nimero quan-
tico principal (n), esperarfamos um au-
mento continuo do potencial de ioniza-
cAo0, Ou seja, a energia hecessaria para
retirar um elétron do atomo. Entretanto,
se observarmos a energia de ionizagao
dos atomos de hidrogénio e litio
(1312 kJ/mol e 520 kJ/mol, respectiva-
mente), verificaremos ocorrer a diminui-
cao da energia. As razdes para essa
diminuicdo da energia de ionizacéo é
atribuida ao fato da distancia média do
elétron 2s ao nucleo ser maior que a do
1s e darepulsao do elétron 2s pelos elé-
trons 1s da camada mais interna do litio.
Dessa forma, a energia de ionizagao
estarelacionada arazéo Z_?/n? onde Z,
€ a carga nuclear efetiva sentida pelo
elétron 2s.

Qual o valor de Z_, para o caso do
litio? Alguém poderia supor que se
trataria apenas de uma conta simples
Z,=3-2=1,isto &, os elétrons 1s
estariam blindando completamente a
carga nuclear. No entanto, esse valor
¢ aproximadamente igual a 1,30,
mostrando que os elétrons 1s ndo séo
eficientes na blindagem. A compreen-
séo desse fato é a base para se expli-
car a periodicidade ao longo da Tabela
Periddica e as anomalias observadas
para alguns grupos.

A dificuldade de compreender esse
fato aparece no modelo de atomo que
normalmente 0s alunos tendem a fixar -
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o modelo de cebola. Nesse modelo, os
elétrons que estdo em orbitais de nu-
mero quantico maior estariam na regiao
do espaco mais externo. Consequen-
temente, esperariamos que os elétrons
mais internos contribuissem com um
fator de 100% para a blindagem. Porém,
no atomo quéantico, isto ndo se verifica:
0s elétrons dos orbitais de maior nimero
quantico principal apresentam maior
probabilidade de serem encontrados na
regido mais externa. Mas ha uma pro-
babilidade, ainda que pequena, desses
elétrons serem encontrados em regides
mais internas do que elétrons de niimero
quantico menor. Esse conceito de pro-
babilidade advem da natureza ondula-
toria dos elétrons. A andlise da funcéo
radial da equagao de Schrodinger para
0s atomos é normalmente a forma en-
contrada pelos professores para explicar
0 porqué dos elétrons das camadas
internas nao serem efetivos na blinda-
gem dos elétrons da camada de valén-
cia. Estudantes universitarios iniciantes
tém dificuldade para compreender a par-
tir da analise das funcbes de onda ra-
diais como elas podem se interpenetrar,
0 que aparentemente significa que
esses elétrons estariam ocupando o
mesmo espago. Trata-se de uma dificul-
dade enorme para o professor argu-
mentar sem entrar nos conceitos mais
complexos da Matemética e da Meca-
nica Quantica.

A proposta deste artigo é apresen-
tar alguns argumentos baseados em
dados experimentais para ajudar a
compreender a natureza da estrutura
eletrdnica dos atomos, as fungdes de
onda e suas conseqUéncias para o fa-
tor de blindagem. A relacao das pro-
priedades periddicas e os fatores de
blindagem serao discutidos.

Calculo das constantes de blindagem:
Regras de Slater e percentagem de
blindagem

Slater (1930) publicou um conjunto
de regras para estimar as constantes

de blindagem e, consequentemente, a
carga nuclear efetiva dos atomos. Ele
as aplicou com sucesso para estimar
o tamanho dos atomos € ions, os niveis
de energia e a suscetibilidade magné-
tica. Desde a publicagcao desse traba-
Iho, vérios autores tém sugerido o uso
didatico dessas regras em cursos intro-
dutdrios de Quimica no nivel universi-
tario (Brink, 1991). Essas regras foram
resumidas por Huheey (1983) e estao
descritas abaixo:

1) Escreva a configuragao eletr6-
nica dos elementos na seguinte ordem
e grupos: (1s) (2s, 2p) (3s, 3p) (3d) (4s,
4p) (4d) (41) (5s, 5p) etc.

2) Elétrons em qualquer grupo a di-
reita do grupo (ns, np) nao contribuem
para a constante de blindagem.

3) Todos os outros elétrons no gru-
po (ns, np) blindam o elétron de valén-
cia de 0,35 cada.

4) Todos os elétrons na camada (n -
1) contribuem com 0,85 cada.

5) Todos os elétrons (n - 2) ou em
camadas mais baixas blindam comple-
tamente, ou seja, contribuem com 1
para o fator de blindagem.

Quando o elétron que esta sendo
blindado pertence a um grupo (nd) ou
(nf), as regras 2 e 3 sdo as mesmas,
mas as regras 4 e 5 tornam-se:

6) Todos os elétrons nos grupos a
esquerda do grupo (nd) ou (nf) contri-
buem com 1,0 para o fator de blinda-
gem.

A carga nuclear efetiva é estimada
a partir da equacao:

z,=7-S @)

onde S € o fator de blindagem.
Geralmente, as regras de Slater sao
muito Uteis para correlacionar a carga
nuclear efetiva com propriedades tais
como raio atémico e eletronegatividade
ao longo das linhas da Tabela Periédica.
No entanto, as regras de Slater falham
nas tendéncias ao longo das colunas,
como pode ser visto na Tabela 1.
Waldron etal. (2001) introduziram o

Tabela 1: Carga nuclear efetiva de Slater para a 22 linha e a 12 coluna da Tabela Periddica.

22 linha Li Be B N (0] F Ne
Z, 1,30 1,95 2,60 3,25 3,90 4,55 5,20 5,85
12coluna H Li Na Rb Cs - -
V4 1,0 1,3 2,2 2,2 2,2 - -

ef
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conceito de percentagem de blinda-
gem (PB), juntamente com uma modi-
ficacao da 42 regra de Slater, como
segue:

4) Para o calculo dos elétrons s e
p, os elétrons d da camada (n - 1) s&o
contados como 0.50 cada. Todos os
elétrons f sdo contados como 0.69 ca-
da. As regras para calcular os valores
dos elétrons d e f permanecem as mes-
mas. Ou seja, elétrons na mesma ca-
mada contam 0,35 e 0s outros contam
como 1,0.

Nessa nova regra, os elétrons d e f
sao menos eficientes para blindarem.
A percentagem de blindagem, dada
por

PB =S/Zx100% Q)

correlaciona-se muito melhor com as
propriedades periddicas, como pode
ser observado na Tabela 2.

A utilizacdo das percentagens de
blindagem permite fazer uma andlise
muito mais detalhada das proprie-
dades periddicas, incluindo a série dos
lantanideos. As similaridades entre os
elementos 3p/4p e os elementos 4d/
5d podem ser demonstradas.

A carga nuclear efetiva calculada
pelas regras de Slater ao longo da série
dos lantanideos nao sofre modificagao.
No entanto, o potencial de ionizacao
dos elementos lantanidicos aumenta
de 0,83 eV ao longo da série 4f. Além
disso, o tamanho dos lantanideos dimi-
nui de 11 pm ao longo da série, indi-
cando que deve haver alguma pene-
tracéo da densidade do elétron 6s na
camada 4f. Enfim, o potencial de ioni-
zacao (P/, 12 energia de ionizagéao) ao
longo da série dos lantanideos ¢ inver-
samente proporcional a percentagem
de blindagem que leva em conta a in-
capacidade de blindar dos elétrons (n
- 2)f. Discussao detalhada das conse-
quéncias de se utilizar o conceito de
percentagem de blindagem no estudo
das propriedades periédicas é apre-
sentada por Waldron et al. (2001).

Embora os valores estimados da car-
ga nuclear efetiva e da percentagem de
blindagem se correlacionem muito bem
com as propriedades dos &tomos, argu-
mentos tais como penetracao dos orbi-
tais e blindagem ineficiente dos elétrons
d e f devem ser evocados, de forma a
explicar o comportamento periddico.

Na préxima secao, discutiremos
uma forma de calcular a carga nuclear
efetiva e usaremos dados experimen-
tais para demonstrar a capacidade dos
elétrons em camadas mais externas de
efetivamente blindarem os elétrons
mais internos. Como exemplo, elétrons
em orbitais ns contribuem para o fator
de blindagem dos elétrons nos orbitais
1s, contrariando a 22 regra de Slater.

Espectroscopia fotoeletronica de raios
X (XPS) e a energia do orbital 1s

Nos anos 30, grande parte da Qui-
mica Quéntica ja tinha sido desenvol-
vida; porém, as dificuldades em fazer
calculos complexos impediam a apli-
cagao desse conhecimento para es-
tudos quantitativos de forma extensiva.
Por isso, aproximacdes eram, muitas
vezes, a Unica forma de se utilizar a
teoria para estudar sistemas quimicos.
As regras de Slater foram propostas
para permitir a utilizacao de fungoes de
onda simplificadas e sem nés em cél-
culos tedricos. Ele decompds o fator
de blindagem em contribuicbes das
camadas eletronicas dos atomos. Tra-
tando-se de uma simplificacéo, o mé-
todo de Slater foi posteriormente assi-
milado como uma ferramenta didatica,
para se compreender as propriedades
periédicas e a estrutura eletrénica dos
atomos.

Os niveis eletrdnicos no atomo de
hidrogénio e dos fons hidrogendides
sao corretamente descritos pela equa-
¢ao de Rydberg:

2
Z°R
Ep=-"5+ (4)
n

Tabela 2: Percentagens de blindagem (PB) para os elementos da 22 linha e 12 coluna da

Tabela Periddica.

22linha Li Be B C N (0] F Ne
PB 56,7 51,3 48,0 45,8 443 431 43,2 41,5
12 coluna H Li Na K Rb Cs - -
PB 0,0 56,7 80,0 88,4 94,0 96,0 - -
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Figura 1: Modelo de Bohr para os hidroge-
noéides.

onde R, € a constante de Rydberg,
igual a 13,6 eV.

A Figura 1 mostra o modelo para o
qual a equacéao de Rydberg é valida.
Observe que a eq. 4 descreve corre-
tamente a Ultima energia de ionizacao
de todos os &tomos. A Ultima energia
de ionizacao (EF) corresponde a retira-
da do elétron 1s, depois que todos os
outros foram retirados.

No entanto, se analisarmos a Ultima
e a penultima energia de ionizagao dos
elementos, verificaremos serem elas
diferentes. Esse fato esté previsto na
32 regra de Slater, ou seja, um elétron
blinda o outro mesmo estando no mes-
mo orbital. Por isso, a penultima ener-
gia de ionizacao é sempre menor do
que a Ultima. Podemos, entéo, fazer
uma simplificagcédo, modelando o fon
como um hidrogendide. Suporiamos
que a penultima energia de ionizacéo
pode ser reproduzida pela carga nu-
clear desse hidrogendide (veja Figura
2). Baseando-nos nesse argumento,
podemos estimar essa carga nuclear
efetiva a partir da modificagao da equa-
cao de Rydberg:

S _ e )
ef Rh

onde Ef*" é a (Z - 1)ésima energia de
ionizacéo. Observe que n é igual a 1;
por isso, ele ndo aparece na eq. 5. O
fon hidrogenoide tem carga Z_ e 0 elé-
tron esta na pseudoprimeira camada.
Em seguida, serao apresentados argu-
mentos validando a utilizacao da eq. 5
para o calculo de carga nuclear efetiva.

A Tabela 3 apresenta a Ultima e a
penultima energia de ionizagdo dos
elementos da 22 linha da Tabela Perio-
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Zet =2Z-S

Figura 2: fons e atomos reduzidos ao modelo de Bohr.

dica (Barros, 1995), a energia de ioni-
zacao calculada pelo modelo de Bohr
e a carga nuclear efetiva calculada pela
eq. 5. Como era esperado, 0 modelo
de Bohr (eq. 4) reproduz corretamente
a Ultima energia de ionizacéo dos éato-
mos. A carga nuclear efetiva sentida
pelos elétrons do orbital 1s aumenta
ao longo da série e o fator de blinda-
gem permanece praticamente cons-
tante. Esse resultado evidencia a ndo
alteracéo apreciavel da forma dos or-
bitais 1s pelo aumento do nimero at6-
mico, justificando assim o fato do fator
de blindagem permanecer constante.

Um estudante poderia entdo per-
guntar: “Qual seria a energia necessa-
ria para retirar um elétron do orbital 1s
de um atomo polieletrénico mantendo
todos os outros elétrons? Nesse caso,
qual seria a carga nuclear efetiva
sentida por esse elétron?” Felizmente,
a primeira questao pode ser respondi-
da através dos dados obtidos por
espectroscopia fotoeletrdnica de raios
X (XPS). Em XPS, a energia incidente
do féton é tao grande que os elétrons
sdo retirados das camadas internas
dos atomos. Dessa forma, obtém-se a
energia caracteristica do orbital 1s dos
atomos (Cullity, 1978).

Na Tabela 4, sao apresentados 0s
dados de XPS, a respectiva carga
nuclear e a blindagem eletrostéatica
para os elementos da 22 linha da Tabela
Periddica. Diferentemente do observa-
do com as energias de ionizacao na
Tabela 3, o fator de blindagem aumen-
tou monotonicamente. Qual a diferenca
em relacdo a energia de ionizacdo? No
caso dos dados de XPS, a diferenga
esta no fato de, ao ser aumentado o
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numero atémico, ou seja, passar de um
atomo para outro, aumenta-se também
elétrons na camada de valéncia. Esses
elétrons, embora na camada de valén-
cia, contribuem para blindar a carga
nuclear emrelagao aos elétrons 1s. Es-
sa explicacéo é perfeitamente plausivel
e esta de acordo com os resultados
da equacao de Schrédinger, pois ha
probabilidade (ainda que pequena)
desses elétrons serem encontrados
mais proximos do nucleo do que os
elétrons do orbital 1s. A Figura 3 mostra
a funcéao radial dos orbitais atébmicos s
do hidrogénio, exemplificando o racio-

cinio anterior. Esses dados experimen-
tais demonstram de forma enfética a
capacidade que os orbitais tem de se
interpenetrarem. A distancia média dos
elétrons em diferentes orbitais aumenta
com o aumento do ndimero quantico
principal e secundario; no entanto, para
uma anélise correta, mesmo que quali-
tativa, é preciso levar-se em conta a
natureza probabilistica da Quimica
Quéntica.

Consideracoes finais

Os dados de potencial de ionizagao
sucessivos dos dtomos e os dados de
XPS consistem em fortes evidéncias da
estrutura de camadas dos atomos e
da interpenetracéo dos orbitais atémi-
cos. Mostramos que os orbitais atémi-
cos descritos pela equacao de Schro-
dinger para o &tomo de hidrogénio sdo
semelhantes aos dos atomos poliele-
trénicos, uma vez que sao capazes de
descrever e racionalizar o comporta-
mento dos dados de El e XPS ao longo
da Tabela Periddica. A Figura 4 mostra
de forma inequivoca que o comporta-
mento da energia do orbital 1s como
fungao do nimero atébmico segue uma
parébola em acordo com o modelo de
Bohr. A diferenca entre os valores

Tabela 3: Ultima e pendiltima energia de ionizagao da 2:linha da Tabela Periddica. Os dados

estaoemeV'.
Elemento z Modelo Energia de Carga nuclear Fator de
de Bohr ionizagcao? efetiva® blindagem
Z-1
ZR, z-1 z Za= 5 s
H 1 13,6 - 13,6 -
He 2 54,4 24,6 54,4 1,34 0,67
Li 3 122,4 75,6 122,4 2,36 0,64
Be 4 217,6 153,8 217,6 3,36 0,64
B 5 340,0 259,3 340,1 4,37 0,63
C 6 489,6 391,9 489,8 5,37 0,63
N 7 666,4 551,9 666,8 6,37 0,63
O 8 870,4 739,1 871,1 7,37 0,63
F 9 1101,6 953,5 1102,7 8,37 0,63
Ne 10 1360,0 1195,9 1362,3 9,38 0,62

"1 kd/mol = 1,036 x 10 eV. ?Dados reproduzidos de Barros (1995). °R, = 13,6 eV.

Tabela 4: Dados de XPS para camada K (em eV), carga nuclear efetiva e fator de blindagem

calculados pelo modelo de Bohr.

Elementos Li Be B C N O F Ne
XPS! 50 110 190 280 400 530 690 850
Z 3 4 5 6 7 8 9 10
Ze' 1,95 2,85 3,75 4,55 5,44 6,26 7,14 7,91
S 1,05 1,15 1,25 1,45 1,66 1,74 1,86 2,09

" Dados obtidos de Cullity (1978).
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Figura 3: Densidade de probabilidade radial dos orbitais atbmicos 1s, 2s e 3s.

demonstra que os elétrons mais exter-
nos contribuem para o fator de blinda-
gem do elétron no orbital 1s em relacéo
a carga nuclear, contrariando a 22 regra
de Slater. Ou seja, 0 elétron no orbital
1s sente uma carga nuclear menor do
que o equivalente ao seu numero ato-
mico pelo fato dos elétrons em cama-
das mais externas terem uma proba-
bilidade de serem encontrados mais
proximos do nucleo. A Figura 4 mostra
que a diferenga em termos percentuais
entre 0o modelo de Bohr e os dados de

XPS decresce tendendo a um patamar,
demonstrando assim que elétrons em
camadas mais externas blindam menos,
por terem uma probabilidade menor de
serem encontrados proximos ao nucleo.
Enfim, as regras de Slater e suas modi-
ficacoes nos oferecem uma forma quali-
tativa e limitada para estimarmos o fator
de blindagem. Entendemos que uma vi-
sao qualitativa e conceitualmente correta
da estrutura eletrénica dos atomos per-
mite aos alunos vislumbrarem de forma
mais ampla as consequéncias do mode-

lo atémico atual pro-

porcionado pela

100 160
— = XPS Quimica Quantica.
2 o | —*+Modelo de Bohr E = Z°R, . [140 Esse modelo auxilia
= —a— (g Expg) / Eypg X 100% & Lioc M descrigdo de fe-
o Z ndmenos observa-
T 60 -100 ¢ dos em espectros-
£ ‘8 copia eletrénica,
9 4. [ 808  ressonancia mag-
o | 60 & neéticanuclear e res-
2 2 sonancia paramag-
S 204 - 40 £ nética eletronica,
0 e;pectrosoopia de
04 . : : : raios X e tantos ou-
0 20 40 60 80 tros métodos avan-

NUmero atémico (2)

Figura 4: Energia do orbital 1s como fungao do nimero atémico
estimado pelo modelo de Bohr (eq. de Rydberg) e por dados de
espectroscopia de raios X. A diferenca relativa entre os dois

modelos (em %) € mostrada no grafico.

cados de andlise
que vém sendo de-
senvolvidos ao lon-
go dos ultimos anos
(como exemplo cita-

riamos as espectroscopias Zeke e
EXAFS). O conceito fisico e quimico bem
compreendido é a base para que pos-
samos ser capazes de lidar, apreender
e compreender os avancos tecnolégicos
e 0s utilizarmos de forma eficaz e efi-
ciente.
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Abstract: Effective Nuclear Charge and its Consequence for the Comprehension of the Electronic Structure of Atoms — The concepts of screening factor and effective nuclear charge are generally invoked
to explain the electronic structure of atoms and periodic properties in chemistry introductory courses at the university level. Slater rules and, more recently, the concept of percent screening have been used
in a semi-quantitative form to estimate the screening factor and to relate it to the periodic properties. Experimental data such as successive ionization potentials and data from X-ray photoelectron
spectroscopy (XPS) allow advances in the understanding of the screening factor. In this paper, it is shown that these data correlate very well the atomic number, Z, as predicted by Bohr's atomic model.
Nevertheless, the data demonstrate that electrons in the outermost shells are capable of screening the more internal electrons from the nucleus, in disagreement with Slater’'s 2nd rule. Thus, the
probabilistic character of quantum chemistry and the interpenetration of the wave functions are highlighted. From Bohr’s model, it is possible to estimate the effective nuclear charge from the experimental
data. The consequences of an approach with emphasis on the concept of atom and its electronic structure for the comprehension of new techniques and technologies are briefly discussed.

Keywords: effective nuclear charge, screening factor, electronic structure
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