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Tema 2
Estructura electronica del atomo

Parte Il
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Contenidos del tema

Parte |
Introduccion
Bases experimentales de la Mecanica Cuantica
Parte Il
Ecuacion de ondas de Schrodinger y orbitales atomicos
El atomo de hidrogeno: numeros cuanticos y tipos de orbitales atbmicos
Representacion de los orbitales atomicos
Espin del electron
Atomos hidrogenoides (monoelectronicos)
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Objetivos del tema

Las particulas fundamentales constituyentes del atomo

La naturaleza de la radiacion electromagnética

El efecto fotoeléctrico

Dualidad onda-particula

Los principales caracteristicas del espectro de emision del atomo de
hidrogeno y la cuantizacion de las energias permitidas para los
electrones en el atomo

El Principio de incertidumbre de Heisenberg y la necesidad de la
mecanica cuantica para abordar el estudio de la estructura

Que las energias de los electrones en el atomo de hidrogeno estan
cuantizadas

Que la ecuacion de Schrodinger puede ser resuelta de modo exacto
para el atomo de hidrogeno

¢ Qué sentido fisico tiene un orbital atbmico?

Las reglas cuanticas que describen a los orbitales atomicos

Las formas de los orbitales atomicos s, py d
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Estado de la cuestion

‘ Fisica Clésica’

s

_ T
Mecanica Cuantica
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3.- Ecuacion de ondas de Schrodinger y
orbitales atomicos

Ecuacion de ondas de Schrodinger

Significado fisico de ¥
Funciones angular y radial para atomos hidrogenoideos
Etiquetas de los orbitales

Ecuacion de ondas de Schrodinger

Schrondinger propuso (1927) una ecuacion de onda para S
explicar el movimiento de particulas subatbmicas. Su idea era
describir cualquier particula con propiedades de onda mediante
una ecuacion matematica denominada funcion de ondas.
formulo la ecuacion de ondas por intuicion matematica
¢, Como procedio Schrodinger?
utilizaba la ecuacion clasica de las ondas estacionarias

hipotesis de De Broglie: Schrédinger,
Nobel en 1933

e onda asociada al electron: A=h/p junto con Dirac

condiciones a cumplir por el electron:
® el electron no debe encontrarse en el infinito
® probabilidad finita de encontrar al electron en cualquier unidad de
volumen a distancia finita
Predice el comportamiento de los electrones en atomos
multielectronicos aunque solo se puede resolver analiticamente
para atomos monoelectronicos (como el H)
Los valores calculados de ciertas magnitudes (energia)
concuerdan con los medidos experimentalmente (espectros)

VNIVERSITAT
B VALENCIA (§F) EQEM Curso 2007-08 -6

Ecuacion de ondas de Schrodinger

2 2 2 2 2
h [a_wﬁ_wﬁ_\vJ_ze_W:E\,,

_8n2me % ay? o922 r

HY =E¥

Py Py Py
Viy =
v (E)x2 * ay? T operador hamiltoniano

87°m
sz/+h—29(E—V)y/=O
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Ecuacion de Schrodinger

¢, Qué relaciona la ecuacion de ondas?
Funcion de la amplitud ¥(x,y,z) con:
E (energia total), V (energia potencial) y las
coordenadas espaciales que describen el sistema
Términos conocidos e incognitas
terminos conocidos:
e m,V(x,Y, z)
incognitas:
e E, ¥(x,y,2)

v (E=conjunto de energias permitidas de la particula; son las
energias propias asociadas a cada funcion de onda)

SOLUCIONES: ¢ ¢,¢INFINITAS???
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Significado fisico de ¥ y ¥?

Funcion de onda: ¥ describe las w2
propiedades ondulatorias de la v
particula (electron)
¥ es simplemente una funcion
matematica ~
® No es un observable. Carece de Node
significado fisico) .
Y puede ser real o imaginaria (en sentido
matematico).

® si es real corresponde a la amplitud de la
onda (puede ser + 0 -)

Densidad de probabilidad:
Y2dx-dy-dz (= W2dV) es la
probabilidad de encontrar al electron Nodo: es la zona

en un pequeho elemento de volumen donde la funcion de
onda vale 0

X

v or y?
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Significado fisico de ¥ y ¥2

n,l,m,

‘function’

“Pn,l,ml
‘probability’

‘2

n,lm;

i
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Distribucion radial de probabilidad

Tiene que ver con el poder
penetrante de los orbitales
atbmicos

Se define como P(r)=r?R(r)?
R(r) es la parte radial de la
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funcion de onda 2 04
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Para orbitales s esta g
., o 3 o3
expresion es idéntica a 4mr2y?2 =
. . (=]
Indica la probabilidad de S 0.2
que el electron se situe a .
una distancia del nucleo B o1
particular %
independientemente de la S % 10 20
direccion o« Radius, r/a,
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Soluciones de la funcion de ondas

Condiciones que debe cumplir ¥ para ser una solucion aceptable

UNIVOCA (un Unico valor en cada punto)

CONTINUA (la probabilidad no puede cambiar bruscamente)
een ningln punto puede ser igual a 1
edebe ser 0 para r = infinito

NORMALIZADA: [W¥2dV =1 (normalizacion)

frontera

)
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La cuantizacion de la energia E viene
determinada por las condiciones limite
impuestas a ¥

cada una de las funciones de ondas monelectronicas que
describen el comportamiento del electron. Son las soluciones de
la ecuacion de Schrodinger

no confundir con las orbitas del modelo de Bohr
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Transformacion en coordenadas polares de ¥

La solucion de la ecuacion de ondas se facilita si se
transforman sus coordenadas cartesianas a polares

La funcion se puede dividir en dos partes:
Funcion de onda Radial: R(r)

Funcion de onda Angular: Y(6,0) N
[
iz
y
Y(x,y,z) = ¥(r,6,0) X
Spherical polar coordinates
x2+ )’2 +2=2
y X =rsinbcos letras griegas:
" y=rsinfsind 9 (teta i
z=rcosf ( ),¢( )
x . EQEM Curso 2007-08 T-13

Transformacion en coordenadas polares de ¥

La ecuacién de Schrédinger en coordenadas polares:

10 28!//) 1 P’y 1 &( 81//) 8721
1[0 s 7 I seng?? Er—V)y=0
r’ Qr(r or ) Pserfe 9¢* T rsem a0\ >™ 90 )T 2 Er -V

Wn,em, (r’ 6, ¢) - Orm, (9) ‘P, (¢)
L -
Funcién de onda Radial Angular
Wn,em, (r, 0, ¢) =R, (r) Yim, (91 ¢)
VENVAEL[%SILTCA]L (1) EQEM Curso 2007-08 T-14

Soluciones de ¥

 Vne,m, (F:0,0) = Rny(r): Oy m, (6) ©pm () |

Solucion a la Parte radial

T 7., i\ =3 4
é = _AMn—L-NZ(2Zr | _ze/na, joneel 22r
o n,e(")— | 4.3 e “En+g
g \[(n+2)F n*a; \na na,
3 n=1,2,3,.
o
#8l Solucion a la Parte angular
1 i £=0,1,2,3,...
Dy (9)=—= e'm?
g N2 m, =0, +1, £2,...3/
L+1X-Tm D) _im
C] 0) = P, " (cos6
t,m, (6) \ o2+ Im (cos6)
N{X\EL[SLTCA& (G%) EQEM Curso 2007-08 T-15

Soluciones de la ecuacion de ondas ¥

La resolucion de la ecuacion de ondas requiere introducir

ciertos parametros que son los numeros cuanticos:
R(r)—7,n
e®)—m,,/

(@)= m, Schrodinger

ﬁ numero cuantico principal, n=1, 2, 3,.... \

Relacionado con la energia y el tamano de los orbitales

L numero cuantico secundario, azimutal, ¢ = 0,1, 2,...n-1
Caracteriza la forma de los orbitales atomicos
l 0 1 2 8 4
estado s P d f g

m,  nlmero cuantico magnético, m=0, +1, +2,...+ ¢

K Caracteriza las diferentes orientaciones de los orbitales /
VNIVERSITAT
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TABLE 1.2 Hydrogen Wavefunctions (Atomic Orbitals), s = RY

w

(a) Radial wavefunctions, R, (r) (b) Angular wavefunctions, Y,ml((),d:)
n ] R, /(r) 1 “m"* Y,ml(ﬂ,cb)
ZV"? e, 1)“
1 0 2<ﬂ”) e 0 0 o
U (ZNP( Zr\ s, _ 3\ e z . . z .
2o 5s(E) -2 . 4n) snocone 4.- NUmeros cuanticos y orbitales atomicos
3, 1/2
1 2\1/?<IZ“> %) sin 0 sin &

cos 0

S

J )l ’ sin? 0 cos 2
2 Sentido de los nUmeros cuanticos

cos 0 sin 0 sin & .
Etiquetas y valores.

o

e 7
4 <Z )" ’(Z")l Zr/3a, N
81V30 \a, a ¢ ¥ T

™

5

3

B= B

cos 0 sin 6 cos &
o

5

12
1 ) sin 0 sin 24

[N
=

o —=
S
|
:«‘r\
<
N
o
"
e~ — — ——
G\"—
El

12
mﬁ) (3cos*H — 1)

Note: In each case, a, = 4wz */m €2, or close to 52.9 pm; for hydrogen itself, Z = 1.
*In all cases except 71, = 0, the orbitals are sums and differences of orbitals with specific values of ;.
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Numeros cuanticos Orbitales
r——r 1 [ """"7T /"™ La funcion de onda y para una combinacion dada de valores de n, ¢
y m, se llama orbital

etiqueta la capa K, L M -+, No hay que confundir el termino orbital con el de orbita del modelo de
especifica la energia media Bohr

principal n 1,2, 3, ...0 |del electron situado en dicha El orbital es una funcion de probabilidad, cuyo sentido fisico se
capa. Relacionado con el refiere a una region del espacio respecto del niicleo donde la

tamano del orbital probabilidad de encontrar un electron de energia concreta posee un
etiqueta la subcapa. Ecuacion de valor especificado (90%)
angular ! 0,1, (n-1) Caracteriza la forma Schodinger Los orbitales se designan en funcion de los valores caracteristicos
espacial del orbital de n, /ym,y es posible referirse a ellos mediante la notacion:
etiqueta los orbitales de la n: n° cuantico principal (numérica)
L subcapa. Caracteriza las £ : n° cuantico azimutal (alfabética: s, p, d, f...)
magnéticol m 004, -0 ; : ’ "% P&, T
9 I ) dlfere_rltes opciones Qe m,: n° cuantico magnético
orientacion de los orbitales x: indica el numero de electrones n /e X
etiqueta el estado de espin Dirac
espin mg +1/2,-1/2 indicando la direccion del ey m 4
: Relatividad
miSmo
VNIVERSITAT VNIVERSITAT
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Etiquetas de los orbitales

Designacion de los valores de ¢

Valores de los numeros cuanticos

=0 — s (=1 —> p
(=2 - d ¢=3 — f
(=4 — ¢

Cada conjunto de 3 nimeros cuanticos n, /, m,,

identifica univocamente un orbital

n=2, (=1, m,=-1

n=2,/=1,m,=0 —> 2py

n=2, /=1, m, =+1

VNIVERSITAT
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n 0 m, Orbitales que forman la n° orbitales (2[4_1) Numero total de
subcapa omitales en la
capa n2
1 0 0 1s 1 1
2 0 0 2s 1 4
1 -1,0,1 2p 3
3 0 0 3s 1 9
1 -1,0,1 3p 3
2 -2,-1,0,1,2 3d 5
4 0 0 4s 1 16
1 -1,0,1 4p 3
2 -2,-1,0,1,2 4d 5
3 -3,-2,-1,0,1,2,3 Af 7

Orbitales con el mismo valor de n pertenecen a la misma capa principal o nivel.
Hay n2 orbitales en la capa

Orbitales con los mismos valores de ny £ pertenecen a la misma subcapa o

subnivel. Hay (2/+1) orbitales en la subcapa
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Energias permitidas del electron en el H

Los valores de las energias para el Unico electron del atomo
de hidrogeno (Z=1) vienen dadas por:

n: es el nUmero cuantico principal
Ry es la constante de Rydberg

2n*-me*-Z° _
(4re, ) h2n?

XN

1
E=-2,1781 0‘18(n—2)J

=1
p

=2

d

¢=3
1

1/eV=1,6022-10"19 J R,=13,605 eV

E(n=1) = - 1312,9 kd/mol
E(n=2) = - 328,2 kJ/mol
E(n=3) = - 145,9 kJ/mol
E(n=4) = - 82,05 kJ/mol

VNIVERSITAT
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Energia de los orbitales hidrogenoideos

Niveles de energia de orbitales en
un atomo de hidrogeno. Cada
cuadro representa un orbital

e T T {1111+
3s 3p 3d
P11
2s 2p

Las energias de los orbitales
para un atomo de hidrégeno
Unicamente dependen del

Energy ———

Orbitales degenerados son

-82,0104s| OO0 4| OOOO0 2¢| OOOOOOO 4
12 145,703 0003 OOO00 3
2 _328,2{0%| 0002
n
_-418,4
5
E
=
<
o
=
5
7836,8
-1312,9f01
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aquellos que tienen la misma
energia.
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Calcula la energia necesaria para ionizar un mol de atomos de
hidrbgeno en su estado fundamental.
DATOS: N,=6,023-10% ; R,= 2,1798-10-18 J.

Atomo de hidrbgeno: Z=1, n=1
E,=-2,1798:10"8-(12/12) = -2,1798-1018 J
Para ionizar un atomo de hidrogeno se requieren
2,1798-102" kJ
Para ionizar un mol de atomos de hidrogeno se requieren
2,1798-10-2" (kJ/atomo) x 6,023-1023 (atomos/mol)

Solucion: I;(H) = 1312,89 kJ-mol’

VNIVERSITAT

5.- Representacion de los orbitales del
atomo de hidrogeno

Orbitales s P g P d
Orbitales p O OO OO: 8 .

Orbitales d

Orbitales f % \ 2@: i
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Funciones radiales Funciones angulares
Wn,é,m, (r’G! ¢) Rn,[(r) Yé,m, (9’ ¢) l:Un,f,m, (r5 9! ¢) = Rn,f(r) ’ Yl,m, (9, ¢)
Son funcion de la distancia al nucleo (r) Determinan la forma y orientacion de los orbitales.
Dependen de los nUmeros cuanticos ny /. /¢ =0, estados s, 1 orbital
Nodos radiales [R(r)=0] n° nodos radiales = n- £ -1 ¢ =1, estados p, 3 orbitales
» ¢ =2, estados d, 5 orbitales
Penetracion de los electrones: s >p >d>f /=3, estados f, 7 orbitales
Nodos [Y/, ,(6,)=0] n° de nodos angulares= ¢
Informa acerca de la manera en que ¥ varia en funcion de las lineas que
desde el nucleo se dispersan en todas direcciones
VBN{X\ELI‘ELS;JTC'}I\ (6%) EQEM Curso 2007-08 T-28 YDN{X\ELISLTCPII\ (G%) EQEM Curso 2007-08 T-29
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TABLE 9.1 The Angular and Radial Wave Functions of a Hydrogen-like Atom

Angular Part Y(0, ¢)

Radial Part R, , (r)

Para obtener la 1

funcion de onda
Y para un estado
particular, basta
multiplicar las
partes angular

(Y) y radial (R)  ¥(p) = ()
de la funcion de 3\
onda y analizar Yip,) = (I;)
esta. Y(p) = (%)‘
Todas las g
funciones de v(d:) = (I(m)
onda 15
hidrogenoides Hs )= (G
son del tipo Y(d,) = (L)
exponencial T \da
decreciente ¥(d..) = ('i) ‘
(e-Zr/na) 4:"

Y(d,.) = (l—)

VNIVERSITAT

sinfl cos ¢
siné sindy
cost
12
(3c0530 -1)
12
) sin” 6 cos 2¢
sin’# sin 2¢
sin# cos # cos

and
sinfl cos 0 sing

una medida de longitud atbmica

R(ls) = 2(%) ‘3‘, af
R(2s) = Z\I,E (“i”\)‘ :(3 — o)
R3S = 5oz (é) (6 - 60 + a)en

h2

5=

8, =&~ —=0,529A=53pm

radio de Bohr: se utiliza como

_2Zr

nag

Orbitales s

La funcion de onda completa la podemos obtener combinando las funciones de

onda angular y radial.

Como todas las funciones de onda hidrogenoides son de tipo exponencial

decreciente (eZ7na)
v—0 cuando r—o
(parar>0 — eZMacy
El tamano del orbital aumenta con n

Las funciones tipo s presentan simetria esférica. Los orbitales s son

esféericamente simétricos

El valor de la funcion de onda solo depende de la distancia al nicleo pero no de los

angulos

La probabilidad de encontrar al electron solo depende de la distancia al nicleo pero

no de la direccion

Para ciertos valores de r la funcion ¥ se anula (NOD

%) 12 z 3/2
w(1s)=R(1s)Y(1s) = —] -Z(a—] e ”?

_ 2Zr

na

VNIVERSITAT
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v(2s)=R(2s)Y(2s) =

y(3s)=R(3s)Y(3s) =

Curso 2007-08

4r

1 12 1 z 3/2
LR L 2_g)e 2
[471) 22\ a, (2-0)e

1 12 1 7 3/2
—| —=|=| (6-60+0c%)e"?
(4::} 9v3(a, ( )

T-31

Definicion de nodo

Aunque se suele definir como los puntos en los que la funcion de onda

se anula, realmente

Los nodos son los puntos en los que una funcion de onda cambia de

signo
n=2
orbital nodos radiales: n- £ -1 nodos angulares: £ R
2s
ns n-1 0
np n-2 1
" = 5 =0
nodos totales = n-1 200 400
() \‘ 1 J 1 r
[ Mm 800
r
VNIVERSITAT
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Orbital 1s

% La parte angular = cte
% El comportamiento de ¥, viene
dado Unicamente por el de la
parte radial
% ¥,  siempre positiva.
+ Decrece exponencialmente y
tiende asintoticamente a cero
cuando r— e

% ¥,  tiene valor maximo en el
origen:
«“ para r=0, e’Z/a=1
& Wi4(r=0) = (Z/a)**(1/p"?)
% ¥, carece de nodos radiales y
angulares

VNIVERSITAT
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Orbital 1s

Densidad de probabilidad W2(1s) .

¥2(1s) tiene valor maximo en el ” 5

. funcion densidad

origen de probabilidad > /\
La probabilidad de encontrar al r —r
electron en un dV es tanto mayor
cuanto menor es la distancia al

nlcleo.

~——Distance from nucleus ——

. . distribucion de
Y2(1s) tiende asintoticamente a 0 densidades en un plano

cuando r -

11
2(1g) = — —@°/2
v (1s) b

Representacion del orbital 1s

Representacion de la densidad de probabilidad

(a) Diagrama de puntos: a mayor densidad de puntos mayor probabilidad
de encontrar al electron.

(b) Diagrama de contorno: seccion transversal capa esférica en cuyo
interior la probabilidad de encontrar al electron es del 90% (radio 1,4A para
el 1s)

(c) Superficie limite que encierra probabilidad 90%. Envolvente

/

0 S —x
envolvente esférica que . y '
contiene el 90% de la densidad ‘.) orbital 1s
de carga electronica \
(@) ®) (c)
(a) Is
VNIVERSITAT (. VNIVERSITAT (»
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Orbital 2s Orbital 2s X107

¥, puede tomar valores positivos y negativos.
Y, tiene valor maximo en el origen:

para r=0, e"a=1

W, (r=0) = (1/2)32(1/8p)1”2
Tiende asintoticamente a cero cuando r o

¥, se anula cuando: 2-r/a,=0 — r=2a, (1,058A)
1 nodo radial

y/(2$)=R(2s)Y(2s)=[ﬁ) A [EJ (2-0)e "

200 400

1 1

el cambio de funcion de (+) a (-)

()’

J 1 -
M}n 800 '
indica la presencia de un nodo radial

r

VNIVERSITAT
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20.0f

Densidad de probabilidad
P2, tiene valor maximo en el origen.

10.0

w2, tiende asintoticamente a 0 cuando r —~°-0
Esfera nodal para r=2a, donde la densid i

de probabilidad es 0 zg -
(W2, = 0 para r=2a,) £ @)
1.5k
1 1 3 :3 I =2a, | (b) 2s
‘/’2(25)=0=>(—) — | (2-0)’e”=0
32r a, 1.0k l
r 2
2-0)=0, 2-—=0=r=2a n
( G) a, - o 0.5k /=0
_2Zr
B nag ) J
VNIVERSITAT 200 400 600
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Orbitales 3s

La funcion densidad probabilidad tiene dos nodos

s

Comparacion entre los orbitales s

El tamahno de los orbitales ns aumenta con el valor de 3 »

parar,=1,902-a,y r,=7,098a, n
Tamano de los orbitales ns: Radio (A) de la superficie %
: 3 r— ——r de contorno del 99% de probabilidad )
Orbital 3s: orbital radio (7\(), i 15 Q
N0d05= 3-0-1=2 1s 2,20
2s 6,50
\7j ™ 3s 12,00
3 La probabilidad de encontrar a un electron proximo al
@ nicleo es mayor si éste ocupa un orbital 1s que si es
2s 0 3s.
/&)\ 3s T electron 3s mas externo que 2s, y éste mas externo que
. el 1s.
N/ r NUmero de nodos radiales de los orbitales “s” viene
" dado por (n-1) o de modo mas general (n-/ - 1)
W2 o W23
(¢) 3s /
N{XAIEL[ELSIL-I-C}\I-L (071) EQEM Curso 2007-08 T-38 YDN{XEL'S;‘TC“II\ (%) __A” L /\/\/\ v e iNa e, T30
Comparacion entre los orbitales s Orbitales np
Las funciones de onda ¥, muestran una cierta dependencia respecto
3s de las coordenadas angulares (0, 0)
1s 25_ 3 l=if n=31=0 Su analisis es mas complicado que en las funciones “ns”:
n=11=0 = 55— Es necesario analizar separadamente la parte radial de la parte angular
. ‘1 [ Frp =R, Y(0,0),
/ / i Orbitales 2p. Parte radial
- I Los tres orbitales 2p tienen la misma parte radial
: ot | La parte radial siempre es positiva (no hay nodos):
: : : ® cuando r=0, R(r),,=0 : a diferencia de los orbitales s
.. Node :,)I7 Nodes ¢ cuando r =2, R(r)z,—0
7
2 2 : 2 : ) 1 [(z\¥ 4
P15 s : r=2a P35 | : R(ZP) R(2p) = Ve (7.)) ae?
=2a, W
Height of graph | Lo 0.4 /=1
indicates density of / - Iy 0.2
?r%t; asriwienmove r r (\=1,902, r£=7,098a0 ™300 200 600 800
8 @) (b) © VNIVERSITAT o
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Orbitales np

Parte angular de la funcion de onda
A diferencia de los orbitales ns no es una
constante sino que muestra una
dependencia con ‘¥(6,0)
La parte angular del orbital 2pz es la mas
facil de analizar

f3
Y(p,) = ( s J sin @ cos ¢
: : 3 1/2
Y(p,) = ( 4—) siné sin ¢
\ 4T/
/ 3 \ 12
Y(p.) = (—) cosf
\ 9497 /
N{X\TSLTCA& (G%) EQEM Curso 2007-08 T-42

Orbital 2pz. Representacion de la parte angular

Todos los puntos con el mismo valor de ry 6 tienen el

mismo valor de la funcion de ondas

Se obtienen dos esferas tangentes )

Valores que toma la funcion ¥ (6),,, en funcion del  csw=of [ 4 W

angulo q: ‘
W(0),, >0 para 0<6 <m/2, 3 \"2 /

¥(6),,, <0 para W2<6O <, Y(2p,)= (E] €0S6 cowy<o[ |- |

Valores singulares de Y(0),, A '
para 6 =0 —cos 0°=1; 6=t — cosn=-1 @
para 6 =n/2 — cos 6 =0 Y(6),p,
plano xy es un plano nodal r=constante

Valores extremos para Y(0),,,:

la funcion ¥(6),,, toma valores maximos (+1 o -1) sobre
elejez (06=0,m)

Para una distancia dada, la probabilidad de encontrar al
electron es maxima sobre el eje z

zaxis

S~ - X axis
_r planc
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Funcion de probabilidad del orbital 2pz

Funcion de probabilidad ‘¥2,,,:

\P22pz= Rz(r)sz : Y2(6)2pz
La probabilidad maxima de encontrar al
electron 2p, se presenta sobre los semiejes z a
cierta distancia del nicleo a la cual es maxima

Value of
cos? (0)

la funcion R2(r),,, i e
El orbital 2p, tiene las zonas de maxima "
probabilidad electronica orientadas y

distribuidas segun direcciones preferenciales T ow

del espacio, al contrario que los orbitales “ns” Y2(9)2pZ
Todos los puntos del plano xy constituyen un r=constante

plano nodal: Y2(6),,, =0
Diagrama de contorno del 2pz.

Los contornos son las lineas del plano yz en las

que Y2,,,, es constante;

en tres dimensiones encierran el 50% y el 99% de

la densidad de probabilidad total.
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Orbitales p

U2
¥ ¥ ¥ — &=
(a) (b) (0
2
a) El Va’1Ior de '¥* es cero b) Los puntos c) Superficie limite que
en el nicleo, aumenta representan la encierra el 90% de
hasta un maximo a cierta probabilidad y la probabilidad de encontrar al
distancia (segun el eje x, y densidad de carga del electron 2p,. La probabilidad
0 z) y luego disminuye al electron en un plano que  disminuye hasta hacerse cero
aumentar la distancia. pasa a través del nicleo N el plano nodal yz.
(p.e. el plano xz)
Representaciones W2. Son lobulos alargados
VNIVERSITAT (s
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Nodos en los orbitales p

z vz plane

v

y y

xz plane

X X

xy plane

Orbitales 2p:
Los tres orbitales 2p son:
® perpendiculares entre si
epresentan fuerte caracter direccional
Los orbitales 2p no tienen nodos en la parte radial
La superficie nodal se debe a la parte angular

Los orbitales p se representan dirigidos segun los ejes x, y, z. En
cada lobulo se indica el signo de la '¥,, (debido a la parte angular Y(
0),; Ya que R(r),, es positivo) y no deben confundirse con cargas
eléctricas.
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12

(3 \'2 1
. Y(p) = (=) sinbcosd R2p) = == (£ ) we
Orbitales p (&) wal)
Y(p,) = (;) sin# sin ¢ R(3p) = e (7”> (4 — o)oe?
. { \1/2
Orbitales 3p: Y(p) = (%_) cost
Los tres orbitales 3p tienen la misma parte —
radial funcion plano nodal
. . . Yope Xy
® Los orbitales 3p tienen 1 nodo radial v L
. « yz
La parte angular es la misma que los sz
. XZ
correspondientes a los 2p 20y

® Los orbitales 3p tienen 1 nodo angular cada

uno
Orbitales np:
el tamanho aumenta en la serie: 2p<3p<4p...
el numero de nodos radiales de las funciones
np viene dado por n-2=n - £ -1

0]
Contour map of a carbon

)
2p, orbital Contour map of a chlorine 3p, orbital

el numero de nodos angulares es siempre f
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Orbitales d. Funcion radial

Parte radial orbitales 3d: R (éx*lm,
R(r)s4 es siempre >0 N30\ 4o
® =0 =R(r)zy =0
o 0 2R(f)gy 0 x1073  n=3 .
No hay nodos radiales 0.1

1 1 Il 1 -
200 400 600 800 1000 !

(bm)

Parte angular:
presentan 2 superficies nodales angulares

Orbitales 3d: Presentan 2 superficies nodales debido a la parte angular (f =2).

% 4 / 4 - ///,
= + + =
£ + &
— X X — x + B — - —x
2 & -
2 + - +
i e +
| |
d,, d, d,. dea_, dp
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Orbitales d

funcién
Las designaciones xy, xz, etc se
relacionan con el numero cuantico
m,. El nimero de superficies
nodales es igual al nimero cuantico
/. Para los orbitales 3d hay dos

3d,y

superficies nodales angulares (las

del orbital d,? son conicas)
VNIVERSITAT (s
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planos nodales
XZ,YZ

XY, YZ
XY, XZ

Bisectrices: XY-Z

Superficie cdnica




Orbitales d

Diagramas de contorno en el plano xz de los orbitales 3d,, y 3d,,
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Orbitales d
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Orbital y M.
¢ 4% "% hup:/ /www.orbitals.com/orb /orbtable htm#table3 v > (G- Q

Getting Started  Latest Headlines

[ and m versus n

n=1 n=2
=@
m=0

=1

m=0 ‘
»

=1
m=1

=2
m=0

=2
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6.- El cuarto numero cuantico

Espin electronico




Espin electronico

’ Experimento de Stern-Gerlach (1921)

[

Oven Slit Magnet Detector

%/% e
=
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campo magnético
no uniforme

Experimento de Stern-Gerlach

Se vaporiza plata en un horno y los atomos se hacen pasar a través de
un campo magnético
Observacion: El haz de atomos se desdobla en dos.
Explicacion:
# Un electron, debido a su espin, genera un campo magnético.
¢ Un par de electrones con espines opuestos no tiene campo magnético neto.

¢ Enun atomo de Ag, 23 electrones tienen un tipo de espin y 24 del tipo
opuesto. La direccion del campo magnético neto producido depende
solamente del espin del electron desapareado.

¢ En un haz de atomos de Ag existe la misma probabilidad de que el electron
desapareado tenga espin +1/2 que -1/2. El campo magnético inducido por
los atomos interacciona con el campo magnético externo, no uniforme,
desdoblandose el haz de atomos de Ag en 2 haces.
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Espin electronico

Espin (del inglés spin):

El electron posee momento angular de rotacion intrinseco:
¢ de naturaleza mecanico-cuantica
¢ no depende del estado orbital

¢ es una magnitud vectorial
® Im.a.s.I=(h/2m)[s(s+1)]1/2;
® s es el nimero cuantico de espin=1/2

Direcciones del vector m.a.s. estan cuantizadas:

N
¢ my(h/2n)
¢ m=+1/206-1/2
m$:+% @1\
S
PR |
g ms = 7
Al Visualizacion del espin del electron
: Dos electrones con espines opuestos
generan campos magnéticos opuestos que
VNIVERSITAT i
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Tabla de orbitales atomicos

=0 =1 {=2 =3
m=0 m=0 m=1 m=0 m=1 m=2 m=0 m=1 m=2 m=3

- 0% ®

-0 S0 BSP

-~ O SP ZHLM® 2SS

http://www.orbitals.com/orb/
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Fin

NOBEL PRIZE WINNERS--NUCLEAR
PHYSICS:

The 1982 Nobel Stamps issue
illustrates the theme nuclear physics
and honours five winners of the Nobel
Prize in Physics. They were rewarded
for their work in developing a new
atomic theory--quantum mechanics.
The Laureates are: NIELS BOHR,
Denmark (1922), ERWIN
SCHRODINGER, Austria (1933), LOUIS
DE BROGLIE, France (1929), PAUL
DIRAC, England (1933) and WERNER
HEISENBERG, Germany (1932).

Para saber mas...

Orbitales f

Orbitales f

A5y 2 302
Hya_gpe ; 4f; ,

Orbital 2pz. Representacion de la parte angular

The 2p, orbital

The angular component Y(p;) « cosé

g

(s

Tasag

cos 8

8% 2 g
o/ o o»

Xy
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« Two lobes, separated by angular node

« p;oriented along z-axis: node is xy plane
« pyxand pyoriented along x- and y-axes

« For ¥, two lobes have different phase

« For ¥?, lobes must always be (+)
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