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Ecuacion de ondas de Schrodinger

Schrondinger propuso una ecuacion de onda para explicar el <
movimiento de particulas subatomicas. Su idea era describir
cualquier particula con propiedades de onda mediante una
ecuacion matematica denominada funcion de ondas.
formulod la ecuacion de ondas por intuicion matematica
¢ Cobmo procedid Schrodinger?
utilizaba la ecuacion clasica de las ondas estacionarias
hipotesis de De Broglie:
e onda asociada al electron: A=h/p
condiciones a cumplir por el electron:
e el electron no debe encontrarse en el infinito
® probabilidad finita de encontrar al electron en cualquier unidad de
volumen a distancia finita
Se puede resolver analiticamente para atomos monoelectronicos
(como el H)
Los valores calculados de ciertas magnitudes (energia)
concordaban con los medidos experimentalmente
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Ecuacion de ondas de Schrodinger
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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
términos conocidos:
e m, VY, 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?7??
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Significado fisicode Yy ¥2
Funcion de onda: ¥ describe las propiedades
ondulatorias de la particula (electron)
¥ es simplemente una funcion matematica
® (carece de 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: W2dx-dy-dz (= P2dv) es
la probabilidad de encontrar al electron en un
pequeho elemento de volumen dv

s
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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)
® en ningln punto puede ser igual a 1 condiciones
® debe ser 0 para r=infinito frontera

NORMALIZADA: [W2dt =1 (normalizacion)
La cuantizacion de la energia E viene determinada™or
las condiciones limite impuestas a ¥

s
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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

Se puede descomponer una Unica funcién en dos
partes:

Funcion de onda Radial: R(r)

Funcion de onda Angular: Y(6,0)

Y(x,Y,z) = ¥(r,06,0)

Spherical polar coordinates

x24y24+ 2 =2
y X=7 sin 6 cos & letras griegas:
y = rsin 0 sin & 0 (teta),q) (fi)
z=rcosf
X o EQEM Curso 2005-06 T-9

Transformacion en coordenadas polares de ¥

La ecuacion de Schrodinger en coordenadas polares:

19 zaw] 1 Py 1 a[ ay/j 8mu
L of20¥ Al 2 seno?Y Er—V)y =0
r’ Br(r or ) Pserfo 99> Trsem a0\ > ™ o0 )T w2 Er-Vw

Yn,e,m, (r, 6, (I)) ~ Orm, (9) D, ((I))
L W
Funcion de onda Radial Angular
Wn,/,m, (r’ 0, ¢) =Rn, (r) : Yf,m| (9,¢)
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Solucionesdey¥

Vnem (F:0,0) = Rn (1) Oy m, (6) Opm, (9) |

Solucion a la Parte radial

P — £
Mn—4-NZ3(22Zr | _zy 2Zr
Ruglr) = L2220 | o ozeina, jamie) 220
\ [(n+ )P n*a}\ na, na,

n=1,2,3,..

Solucion a la Parte angular

£=0,1,2,3,.

m, =0, 1, £2,...%¢

1 "
D@y, (9) = Nor- e*'m?

@L+1Xe=Tm, !

Im|
\ a(rimay L (coso)

el,m,(e) =
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Soluciones de la ecuacion de ondas ¥

La resolucion de la ecuacion de ondas requiere introducir
ciertos parametros que son los numeros cuanticos:
R(r) = ¢, n (n =n°cuantico principal)

O(0) = m,, ¢ (¢ =n° cuantico orbital) o
®(¢)— m , (n° cuantico magnético) Schrodinger

<>

n numero cuantico principal,n=1, 2, 3,....
Define la energia media del electron situado en las capas, K, L, M,...
£ numero cuantico secundario, azimutal, / = 0,1, 2,...n-1
Caracteriza la forma de los orbitales atomicos
l 0 1 2 3 4
estado s P d f g

m, nimero cuantico magnético, m=0, +1, +2,...+ /
Caracteriza las diferentes opciones de orientacion de los orbitales
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Funciones angular y radial para atomos hidro

TABLE 9.1 The Angular and Radial Wave Functions of a Hydrogen-like Atom

genoideos

Angular Part (0, &) Radial Part R, , (r)
R(2s) = 2\'/,2 (%);93(2 — o)
RO9 = 5= (£) 6 - b + o 4.- Numeros cuanticos y orbitales
93 Lay
¥(p,) = (i)bisinﬂcosqﬁ R(2p) = 2\",‘ (%)imz w2
¥{p,) = (ﬁ) " sindsing R(3p) = 9:/6 [f,) (4= a)oe
f 3 12
1) = () e Sentido de los numeros cuanticos
5 MR 1 (zy
Y(d:) = [E) (3cos’® — 1) R(3d) = W_T (I») R EtiquetaS y ValoreS.
Y(dg ) = (i—i)‘ Esln:{'i‘cusZaS
¥{d,) = (iﬁ'ﬂ)msln:&sm&b a0=0,529A
Y{d.) = [:gyl:sinﬂcusﬂcusqb
Vi nd
(d,.) = (;—5) slnb‘iuib‘sind:
v _2r
S N " na,
I VALENCIA (3 d e
Numeros cuanticos Orbitales
NOMBRE |smBoLo|l VALORES SIGNIFICADO Origen La funciobn de onda y para una qombinacibn 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
especifica la energia media modelo de Bohr
iR el e e El orbital es una funcion de probabilidad, cuyo sentido
capa. Relacionado con el fisi fi ion del . del
tamafio del orbital isico se refiere a una region del espacio respecto de
— Ecuacion de nucleo donde la probabilidad de encontrar un electron de
etiqueta la subcapa. . s o
angular V4 0,1, - (n-1) Caracteriza la forma Schodinger energla_ concreta po§ee un valor e”specmcado (90%)
espacial del orbital Los orbitales se designan en funcion de los valores
etiqueta los orbitales de la caracteristicos de n, / y m,y es posible referirse a ellos
- . i mediante la n ion siguiente (x indi I nUmer
magnético] m, |4 £, -0 s;pcapa Caracteriza las ediante a otacion siguiente (x indica el numero de
; 2 _diferentes opciones de electrones:
orientacion de los orbitales n: n° cuantico principal (numérica)
etiqueta el estado de espin Dirac £ : n° cuantico azimutal (alfabética: s, p, d, f...) X
espin mg +1/2,-1/2 indicando Ie} direccion del Relativic,la d m;: n° cuantico magnético ng
mismo x: indica el numero de electrones mf
YDN{X\EL'SLTCP}I\ (371) EQEM Curso 2005-06 T-15 YDN{X\ELPES,LTCA& (67%) EQEM Curso 2005-06 T-16




Etiquetas de los orbitales

Designacion de los valores de ¢

Capasy subcapas

Shell Subshell Orbiral
' =2 a[{a[ao ][]
(=0 > s =1 = p [
n=3 1=t p{+]o]a]3
=2 > d ¢=3 — f o L
© =0 s 4@ 3s
(=4 — g 3
. , . L
Cada conjunto de 3 nimeros cuanticos n, |, m, 1=1  p—{+1]o 1]
ribe un orbital dn- ‘
describe un orbita e . _m »s  Orbitales con el mismo valor
= = = de n estan en la misma capa
n=2, ¢ =1, m, 1T = pr X principal o nivel
_ _ _ e I=n 1s  Orbitales con los mismos valores
n=2,/=1,m,=0 —> 2py n € 3 E de ny | estan en la misma subcapa
mg " ! e o subnivel
n=2,¢=1,m,=+1 —> 2p, .
capa subcapa orbital
\[/DN{X\EL'&TC’\]L (3%) EQEM Curso 2005-06 T17 \[/DN{),/\EL?,LTC'\[I\ (5%) EQEM Curso 2005-06 T-18
Valores de los numeros cuanticos Energia de los orbitales
n| I m subcapa n° orbitales n2
(21+1) o=
L 0 0 1s L ! Niveles de energia de orbitales m=d T {11+
> | 0 0 25 1 4 en un atomo de hidrogeno. % % ¥
1 4.0 1 2p 3 Cada cuadro representa un {11}
* orbital ¥ »
3|0 0 3s 1 9
1 -1,0,1 3p 3
2 2-1,01,2 3d 5 Orbitales degenerados son z
410 0 4s 1 16 aquellos que tienen la misma
1 -1,0,1 4p 3 energia. Las energias de los
2 -2,-1,0,1,2 4d 5 orbitales para un atomo de
3 -3,-2,-1,0,1,2,3 4f 7 hidrogeno Unicamente dependen
del nivel cuantico principal n. =1
Numero total de orbitales
que hay en cada capa
BUNEA (0] EOEM  Curso200506 ™19 BV 01) FaEM  Curso200506 r20




Energiasipe!'mwit_idas del gle_gtr@n enel H

Los valores de las energias para el Unico electron del atomo
de hidrégeno (Z=1) vienen dadas por:
n: es el nUmero cuantico principal

-0 =1 =2 =3
Ry: es la constante de Rydberg ols 5 P '
-82,0}104s| 000 4| OOOO02d| OOOOOQO 4
-145,703s| OO0 OO000 34
2n®me*Z? 12
- 2 2 2 -y _2 328,21 02| OO0
(47T80) ‘h*n n _-418.4
1
E=-2,178107"® (=M <
n S
1eV=1,6022:101° J R,=13,605eVv  |®%¢®
E(n=1) = - 1312,9 kJ/mol
E(n=2) = - 328,2 kJ/mol
E(n=3) = - 145,9 kJ/mol
E(n=4) = - 82,05 kJ/mol -1a129[0"
HSVAR-VEIN (67) EQEM Curso 2005-06 T-21

Niveles energéticos de los orbitales del H

E
N
E
R
G
Y
n=1 The energy levels of the orbitals of the hydrogen atom
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Calcula la energia necesaria para ionizar un mol de atomos de
hidrogeno en su estado fundamental.
DATOS: N,=6,023-10% ; R,= 2,1798:1018 J.
Atomo de hidrogeno: Z=1, n=1
E,=-2,1798-108:(12/12) = -2,1798-10-18 J
v Para ionizar un atomo de hidrogeno se requieren 2,1798:-10" kJ
v Para ionizar un mol de atomos de hidrogeno se requieren
2,1798-102" (kJ/atomo) x 6,023-1022 (atomos/mol)

Solucion: 1;(H) = 1312,89 kJ-mol!
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5.- Representacion de los orbitales del

atomo de hidrogeno

Orbitales s
Orbitales p
Orbitales d
Orbitales f




Funciones radiales 7 R, ,(r)

Dependen de la distancia al nucleo (r)
Dependen de los numeros cuanticos ny /.

Probabilidad finita de hallar al electron entrer =0 -

El estudio de R(r) frente a la distancia al nucleo:
R, (r)vsr parte radial
R2,(r)vsr densidad de probabilidad radial
4nr2R2, (r) vs r distribucion radial

Nodos [R(r)=0] n° nodos radiales = n- /£ -1

Penetracion de los electrones: s>p>d>f

Funciones angulares 7 B

Yn,e,m, (r,0,9) = Rn,f(r) '

Determinan la forma y orientacion de los orbitales.
¢ =0 estados s, 1 orbital
¢ =1, estados p, 3 orbitales
¢ =2, estados d, 5 orbitales
¢ = 3, estados f, 7 orbitales

Y, - Paridad = (-1)*
Nodos [Y, ,(0,0)=0] n° de nodos angulares= /
s=0 p=1 d=2(dy: 1 superficie conica) f=3

Vi S N Vi S N
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TABLE 9.1 The Angular and Radial Wave Functions of a Hydrogen-like Atom RepresentaCion de R y R2
SRS | Lyl Part YO, 6) Radial Part R, , (r) - 7 20 70 ==
Para obtener la | \a Rio Rio
. ):(L) R“\):q(é 3
funcion de onda o 1) . 20
para un estado R(2s) = — (é)’"':(z —o)e R I R2
H 2v2 R SN i ¥ T 1 i i
particular, basta ‘\lh -;" W 0 05 10 15 20 25 30 35 0 05 10 1.5 20 25 30 35
multiplicar las R(3s) =5 A ((T) (6~ 60 + o) oo 05[ 005 -
\1/2 f o\ 32 0.8
partes angulary . (4%) sin 0 cos R(2p) = — (5) ool 06 04
radial de la o poag w0 Ry 04f Rao? 03
funcion de onda  Y(p) = (—) sin 6 sin b R(3p) = —= (—) (4 = o) 3 02 02
X 4o 9Ve \ay 0
y analizar esta. [ 3\ r 0.1
Y(p,) = (4—_ cos —02f
Todas las i Lz 9 o
funciones de ¥id.) = (E) (3cos’® — 1) R(3d) = 50 (:”) e ? 040 015
5 12
o_nda . Y(da_p) = ( = ) sin® fl cos 2¢ R3o 90 Ro2 010
hidrogenoides mh‘-'! E ) %
son del tipo Y(d,,) = (;) sin? @ sin 2¢b 0.10 oo
exponencial 1512 0
. ¥(d,.) = (—) sin# cos#f cos ¢ 010 . A A T
decreciente 4 ) e 1002040 80 120 160 020 60 100 140 180
12
(e'Z"“a) Yid,.) = (H) sin#l cos f sin dh 2 — o
. d h Figura 7.11 Funcién radial y su cuadrado para los orbitales 1s, 2s y 3s del hidrégeno, en
_2Zr aO = 80 7l'm2 = 0’529A unidades atémicas.
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Represgqtagiqn_ deRyR_? - . Orbit_erlﬁlgsiiw\_‘_‘ - -

= L - — s — - = — St e
La funcion de onda completa la podemos obtener combinando las funciones de
onda angular y radial.
2 P Como todas las funciones de onda hidrogenoides son de tipo exponencial
R R2 decreciente (eZna)
y—0 cuando r—®
(parar>0 — e?nacy
El decrecimiento es mas lento al aumentar el valor de n
el tamaho del orbital aumenta con n
Las funciones tipo s presentan simetria esférica.
El valor de la funcion de onda sblo depende de la distancia al nucleo pero no de los
angulos
La probabilidad de encontrar al electron sblo depende de la distancia al nucleo pero no
de la direccion
Para ciertos valores de r la funcion ¥ se anula (NODOS)
15)=R(Is)Y(ls)=| — | 2| =| e
i) =RV [a] e
1 1/2 1 Z 3/2
— . P Nl _ -al2
w(2s) =R(2s)Y(2s) [471] 2\/5[30] (2-0)e
1 1/2 1 z 3/2
v . o W(Ss):R(iis)Y(Ss):[E] 'ﬁ[?ﬂ] (6-60+0%)e™"
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Orbital 1s_ _

7 _ Orbital 1s o

% El comportamiento de ¥,  viene Densidad de probabilidad W2(1s) E
dado unicamente por el de la nel W¥2(1s) tiene valor maximo en el — : A
rte radial <10 . . funcion densidad \
pa v s " \ oss origen: de probabilidad L
-« siempre positiva. 6 ili ncontrar al =1 ~_
23 D:crecepexppc))nencialmente y A=z 2] e Iélaegtrr%za:n ?Jidd(\j/eez t(;(r)mt:) érlnaa or T
. e 5 0 _ may
tiende asintoticamente a cero cuanto menor es la distancia al
cuando r— oo 4 nicleo. distribucion de
# ¥y, tiene valor maximo en el o - ¥2(1s) tiende asintoticamente a0 | densidades en un plano ¥
origen: - 0
% para r=0, eZa=1 2 cuando r —
W (r=0) = (Z/a)®2(1/n172) : 11
% ¥, carece de nodos radiales y yi(1s) = ;Fe“”2
- 0
angulares 0 200 400 600 800
(om) envolvente esférica que
contiene el 90% de la densidad ‘)
de carga electronica \
(a) s
s N
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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%

| orbital 1s

Orbital Zs

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

para r=0, e"a=1

W,(r=0) = (1/2)3/2(1/8m)1/2

Tiende asintoticamente a cero cuando r —>0@

¥, se anula cuando: 2-r/a=0 — r=2a (1,058A)10*
1 nodo radial 5

q/(2s)=R(23)Y(23):($] - [az] (2-0c)e"?

®
0.5F

200 400

0 —

©

s
\__—"600

800 '

(a) (b)
r
VNIVERSITAT (5 y VNIVERSITAT ( y
® VALENCIA (O] EQEM Curso 2005-06 T-33 ® VALENCIA (O] EQEM Curso 2005-06 T-34
Orbital 2s x 1077 ; Orbitales 3s
B e e . et 20.0f & B S o o 7 = EEE

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

10.0

W2, tiende asintoticamente a 0 cuando r »o  °-¥

Esfera nodal para r=2a donde la densidad I
de probabilidad es 0 2.0H

(¥, = 0 para r=2a)

Electron density

I =2a | (b) 2s

y?(2s)=0= (ﬁ)(%} (2-0fe“=0

r
(2—0)2=0; 2-—=0=>r=2a,

a,

200 400 600
B VALENCIA () EQEM Curs (pm) T-35
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La funciorn dreﬁsidad pfdba]iﬁdad tiéﬁe dﬁdsﬁnodos

para r,=1,902-a, y r,=7,098a,

Orbital 3s:

Nodos= 3-0-1=2

/‘\ 3s

VNIVERSITAT
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Comparacion entre los orbitales s

El tamano del orbital ns aumenta con el valor de n

2

Tamano de los orbitales ns: Radio (A) de la superficie V
de contorno del 99% de probabilidad &

orbital radio (A) -

1s 2,20

2s 6,50

3s 12,00
NUmero de nodos radiales de los orbitales “s” viene
dado por (n-1) o de modo mas general (n -1 - 1)

La probabilidad de encontrar a un electron proximo al
nlcleo es mayor si éste ocupa un orbital 1s que si es

250 3s.
¢ electron 3s mas externo que 2s, y éste mas externo que
el 1s.
Wy oy W3
/\
, 1\_ N A,
s P—
VNIVERSITAT |+
1 VALENCIA [0F) EQEM Curso 2005-06 137

Comparacion entre los orbitales s

1 2s
n=11=0 i
» »
I
|
I
|
I
l.— Node
I
|
e W :
' I
Height of graph \ :
indicates density of L AN P
dots as we move r r r
from origin
(@) (b) (©
B VALENCIA [GF) EQEM Curso 2005-06 1-38

Orbityaleis; np o

Todas las funciones de onda ¥, muestran una dependencia respecto
de las coordenadas angulares (6, )
Su analisis es mas complicado que en las funciones “ns”:
¢ Es necesario analizar separadamente la parte radial de la parte angular
¢ ¥ =R0),Y(0,0),
Orbitales 2p. Parte radial
¢ Los tres orbitales 2p tienen la misma parte radial pero diferente parte angular
(numero cuantico m))
¢ La parte radial siempre es positiva (no hay nodos):
® cuando r=0, R(r),,=0 : a diferencia de los orbitales s
® cuando r =%, R(r),,—0

R 2 3 \12 1 z\¥2 h
(2p) Y(p,) = (4—_) sinf cos R(2p) = 5= (I) ae
x1073 el 3N __1 (zy”
0.4 Y(p,) = (G) sin@ sin ¢ R(3p) = Ve (l—”) (4 — o)oe
0.2 [=1 3\
LS J ¥(p.) = (J—_) cost
200 400 600 800
(pbm)
VNIVERSITAT
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Orbitaleisr np

Parte angular de la funcion de onda

¢ A diferencia de los orbitales ns no es una
constante sino que muestra una
dependencia con Y(0,d)

¢ La parte angular del orbital 2pz es la mas
facil de analizar

3
Y(p,) = (4—_) sinf cos ¢

[

3\ .
Y(p,) = o sinf sin ¢

cos#

.<
—~
S

I
P ey
§ e
"
=
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Orbital 2pz. Representacion de la parte angula

Todos los puntos con el mismo valor de r y 0 tienen el
mismo valor de la funcion de ondas
Se obtienen dos esferas tangentes ;
Valores que toma la funcion Y(8),,, en funcion del Cos(®>0 ’ ey
angulo 6 :

Y(6),,,>0 para 0<6<1/2,

Y(0),,, <0 para m2<6<T,
Valores singulares de Y(0),,, :

para 06 =0 —cos 0°=1; 6=n — cosn=-1 @

para 6 =m/2 — cos 6=0 Y(0)2p;

plano xy es un plano nodal r=constante
Valores extremos para Y(0),,,:

la funcion Y(6),,, toma valores maximos (+1 o -1) sobre el

eez(6=0,m

Para una distancia dada, la probabilidad de encontrar al

electron es maxima sobe el eje z 3\"2

Y(2p,)=| —| cos6

zaxis

—— x axis

-y plane

2pz

Cos (1) <0 -

Funcion de probabilidad del orbital 2pz

Funcion de probabilidad V2,
‘{J22pz= Rz(r)sz ! Y2(6)2pz

La probabilidad maxima de encontrar al

electron 2p, se presenta sobre los semiejes z a

cierta distancia del ncleo a la cual es maxima

la funcion R2(r),,,

El orbital 2p, tiene las zonas de méaxima

probabilidad electronica orientadas y

distribuidas segun direcciones preferenciales I

del espacio, al contrario que los orbitales “ns” Y%(0),,,

Todos los puntos del plano xy constituyen un r=constante

plano nodal: Y2(6),,, =0

PZ:

Value of
cos? (0)

—

0.5 Angular
(planar)
node

Diagrama de contorno del 2pz.
Los contornos son las lineas del plano yz en las que Y22pz es constante;

4r en tres dimensiones encierran el 50% y el 99% de la densidad de probabilidad total.
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Orbitales p Nodos en los orbitales p
2 z vz plane z z
& .\.
By
X X
¥ r
Orbitales 2p:
(@) (b) () Los tres orbitales 2p son:
a) El Valor de ¥2 es cero b) Los puntos representan e e . ® perpendiculares entre si
. nt c) Superficie limite que i -
en el nucle('), .aument.a la probabilidad y Ia encierra el 90% de Opres.entan fuerte c§racter direccional .
hasta un maximo a cierta densidad de carga del probabilidad de encontrar al Los orbitales 2p no tienen nodos en la parte radial
distancia (seginelejex,y  electron en un plano que  electron 2p,. La probabilidad La superficie nodal se debe a la parte angular
0 2) y luego disminuye al pasa a través del niicleo disminuye hasta hacerse cero ) . . .
aumentar la distancia. (p-e. el plano xz) en el plano nodal yz. Los orbitales p se representan dirigidos segun los ejes x, y, z. En

Representaciones de la parte angular Y2(6)2p. Son lobulos alargados
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cada lobulo se indica el signo de la '¥,, (debido a la parte angular
Y(8),,; ya que R(r),, es positivo) y no deben confundirse con cargas
eléctricas.
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{3\ 2
¥(p) = (=) sinbeosd R(2p) = 5 (—)
Orbltales p (Q._
et Y (;) sinfsing RGP) = 5oz | .T) "4 = o)oen
Orbltales 3p: Mp) = () coso
Los tres orbitales 3p tienen la misma parte —
radial funcion plano nodal
f : ; Yoo Xy
® Los orbitales 3p tienen 1 nodo radial v
. < yz
La parte angular es la misma que los YZP
. Xz
correspondientes a los 2p 20y

® Los orbitales 3p tienen 1 nodo angular cada
uno

Orbitales np:
el tamaho aumenta en la serie: 2p<3p<4p...

el numero de nodos radiales de las funciones
np viene cado por n-2=n-|-1
el numero de nodos radiales es siempre 1
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(@)
Contour map of a carbon 2p, orbital

)
Contour map of a chlorine 3p, orbital
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Orbltales d. Fun0|on radlal

Parte radlal orbltales 3d

R(r)44 €5 siempre >0
® r=0 =R(r)zy =0
® r— 0 =R(r)z —0

No hay nodos radiales
Parte angular:
presentan 2 superficies nodales angulares

1 T -
200 400 600 800 1000

tnmi

Orbitales 3d: Presentan 2 superficies nodales debido a la parte angular (1=2).
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Orbltales d

Orbltales d

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 superficies

nodales angulares (las del orbital d,?

son conicas)
VNIVERSITAT
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funcion planos nodales

3dy Xz,vzZ

XY,YzZ
XY, Xz
Bisectrices: XY-Z

Superficie conica
Curso 2005-06

Dlagramas de contorno enel plano xz de l0s orbitales 3d22 y 3d
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Orbitalgs o{
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Nodos radiales y angulares

orbital i
nodos radiales: n - f -1 nodos angulares: f
ns n-1 0
np n-2 1
nd n-3 2
nodos totales = n-1
i
Figura 4.35.
Ondas i ias en el cuerpo acistico de una guitarra. Las lineas rojas y curvas indican

los nodos. Cada nodo traza una parte de la superficie que no se mueve. En cualquier instantég

las superficies de los lados opuestos de un nodo se mueven en direcciones opuestas

(acercandose a ti, +, o alejandose de ti, —), igual que la cuerda de una guitarra en cada lado:

de uno de sus nodos, Figura 4.24
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Para saber mas...

Orbitales f

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

@
2 @
L e

‘1 OP ZPL® 2sS
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Evolucion del modelo atomico

Dalton (1803)

+
+ @ Thomson (1904)
@ o +/_\ (positive and negative charges)

&F

Rutherford (1911)

O (the nucleus)

Bohr (1913)
(energy levels)

Schrédinger (1926)
(electron cloud model)
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6.- El cuarto numero cuantico

Espin electronico

Espin electronico

’ Experimento de Stern-Gerlach (1921)

[

Oven Slit Magnet Detector

(b) (c)

VNIVERSITAT
B VaLincia (1) T-55

Ag atoms

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:
4 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.

¢ Enun 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.

VNIVERSITAT
B VALENCIA ((F) EQEM Curso 2005-06 T-56




Espin electronico 7 .

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
e Im.a.s.|=(h/2m)[s(s+1)]1/2;
® s es el nUmero cuantico de espin=1/2

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

mg(h/2)
m=+1/2 6 -1/2
~ -
ms:+% 1
N
my=+%
I Visualizacion del espin del electron
: Dos electrones con espines opuestos
Y generan campos magnéticos opuestos que
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Para un atomo monoelectronico:
en ausencia de campo magnético

® la misma fraccion de atomos con su electron con mg=+1/2 0 -1/2. Ambos estados
son degenerados

si se aplica un campo magnético

o el estado con mg=-1/2 tiene menor energia ya que su momento magnético se
alinea con el campo externo

| N
&
! ms=+1/2
N —
Antiparallel External E
& N S AF magnetic
g T \ N field
) T m=-1/2
@@\: @, s
S N ‘
No external Parallel
magnetic field

[ Para definir un electron hacen falta 4 nUmeros cuanticos: n, I, m, m_ }
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7.- Atomos hidrogenoideos

Atomos hidrogenoideos

Aquellos con 1 electron pero

con nicleos con mayor Z . oﬂégé Hev2re” Litdge”
He+, Li2+,... B R | 8 00 00900
{ T - (22 Ozoo( -3135)( - 9 anpo 00800
La energia de los orbitales (A o (o st
viene expresada por la funcion 0 000 (709
s P
E =-R,Z?/n? 1000
Al aumentar Z el electron se 5 ® (im0
. . . £ <
siente mas atraido. Por tanto z !
disminuye el tamano del orbital g
H: 1s, r=0,79A s
He*: 1s, r=0,39A
. (-2822)
1s
e H He* Li*2
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Fin

Para saber mas...

Orbitales f

Orb

40
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