
Fundamentos de la Química Cuántica

CapCapíítulo 2. tulo 2. Fundamentos de la Química Cuántica.

Objetivos:
•Introducción de la naturaleza dual (onda-partícula) de la 
materia
•Introducción del concepto de función de onda
•Familiarizar al alumno con los conceptos más básicos de la 
mecánica cuántica
•Justificación del carácter no determinista de la Mecánica 
Cuántica (Principio de indeterminación de Heisemberg)
•Mediante la aplicación de la ecuación de Schrödinger a la 
resolución de un problema físico sencillo (la partícula en una 
caja) se justificará:

•La existencia de los números cuánticos
•La cuantización de la energía
•La función de onda de cada estado
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*algunas de las figuras que se insertan en este documento corresponden al texto Atkins’ Physical Chemistry
(Oxford University Press, 2003)  y a Química General de Petrucci et al. (Prentice Hall, 2002)
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DifracciDifraccióón de electronesn de electrones
Experimento de Davisson y Germer 1924; G.P.Thomson

θλ dsenn =

V = 54V;  1er máximo (n=1) 50º
d = 2,15 Å (red de Ni metálico)

λ =2,15 sen 50 = 1,65 Å
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HipHipóótesis de L. de tesis de L. de BroglieBroglie (1924): (1924): 
Una partícula cualquiera con momento lineal p, tiene una onda
asociada (“ondas materiales”)cuya longitud de onda está
determinada por la relación: λ = h/p 
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Ejemplo de  Sistema DualEjemplo de  Sistema Dual
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Una partícula cualquiera con momento lineal p, tiene una onda 
asociada cuya longitud de onda está determinada por la 
relación: λ = h/p 
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Electrón sometido a diferencia de potencial de 54 V

Aplicación de la hipóteses de De Broglie al experimento de 
Davisson y Germer
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λ = 1, 67 10-10 m <> 1,67 Å
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Es necesario una nueva mecEs necesario una nueva mecáánica que tenga en cuenta nica que tenga en cuenta 
la naturaleza ondulatoria de la materiala naturaleza ondulatoria de la materia

Mecánica ondulatoria/Mecánica cuántica

Las partículas tienen asociadas ondas (función de onda, Ψ) cuyo 
conocimiento nos dará la información sobre  sus observables (su 
posición, su energía, momento, etc) .

En los estados estacionarios (aquellos cuya energía no depende 
del tiempo), la función de onda de un sistema físico, Ψ, debe 
cumplir la ecuación de Schrödinger independiente del tiempo

H Ψ = E Ψ^

E, energía total del sistema

H, operador energía total o Hamiltoniano^
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(Introducción de repaso)
Ondas estacionarias en una cuerda

Los puntos nodales son aquellos que no 
sufren desplazamiento alguno durante el 
movimiento 

n
l2

=λ n = 1,2,3...

(Las soluciones aceptables de la ecuaci(Las soluciones aceptables de la ecuacióón de n de 
SchrSchröödingerdinger son ondas estacionarias)son ondas estacionarias)
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Concepto de Probabilidad

1500 tiradas. Reparto:
200 puntos ……… “50” ………… 13,3%
300             ………”40” ………… 20%
400             ………”30” ………… 26,7%
250             ………”20” ………… 16,7%
200             ………”10” ………… 13,3%
150             ………fuera de la diana  10%

Probabilidad/Área = Densidad de probabilidad
Figura 9.31 de Petrucci

Ejercicio para seminario de lunes, 22 de Octubre: 
Datos, los que aparecen en la diapositiva. Supóngase que el radio de la 
zona “50” es 1cm; de la zona “40”, 2 cm, de la zona “30”, 3 cm, y así
sucesivamente.
Representar en función del radio:
- La probabilidad en cada región
- La densidad de probabilidad en cada región
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InterpretaciInterpretacióón de n de BornBorn de la funcide la funcióón de ondan de onda

Si una función de onda tiene un 
valor Ψ en un punto x, la 
probabilidad de encontrar a esa 
partícula entre x y x+dx es 
proporcional a |Ψ|2 dx

|Ψ|2 es la densidad de 
probabilidad
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Si una función de onda tiene un valor 
Ψ en un punto r, la probabilidad de 
encontrar a esa partícula en un 
volumen infinitesimal dτ = dx.dy.dz en 
ese punto es proporcional a |Ψ|2 dτ

El signo de una función de onda no 
tiene significado físico directo, ya que 
si la amplitud es igual, una región con 
valor positivo y otra con negativo 
tienen el mismo cuadrado y por tanto 
la misma distribución de probabilidad
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InterpretaciInterpretacióón de n de BornBorn de la funcide la funcióón de ondan de onda
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CaracterCaracteríísticas de la funcisticas de la funcióón de onda:n de onda:

Todas estas funciones son 
inaceptables para describir 
un sistema físico

•Continua
•Su primera derivada ha de ser continua
•Unívoca (solo 1 valor de la función para 
un valor de la variable)
•Finita en una región finita

La función ha de estar normalizada, es 
decir:

( )∫ =Ψ 12 dxx

( )∫ =Ψ 1,, 2 dxdydzzyx

Una dimensión

Tres dimensiones

(la integral es a todo el espacio donde esté
definido el sistema)

( ) )()(*2 xxx ΨΨ=Ψnota:
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El principio de indeterminaciEl principio de indeterminacióón de n de HeisenbergHeisenberg

hpq
2
1

≥ΔΔ

Una dimensión

htE
2
1

≥ΔΔ ΔE Indeterminación en el valor la energía
Δt Indeterminación en el valor del tiempo

El error en la determinación de la posición de una bala de 1g cuya 
velocidad se conoce con una precisión de 1 μms-1 es de 5 10-26 m.

El error en la determinación de la velocidad de un electrón en un 
espacio unidimensional de anchura 2a0, es 500 kms-1.

hpx
2
1

≥ΔΔ

Δq Indeterminación en el valor la posición
Δp Indeterminación en  el valor del momento
h constante de Planck/2π
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AplicaciAplicacióón de la mecn de la mecáánica cunica cuáántica a la resolucintica a la resolucióón de n de 
un problema fun problema fíísico sencillo: sico sencillo: la partla partíícula en una cajacula en una caja

Modelo de una caja unidimensional 
de longitud l. El potencial al que 
está sometido la partícula es 0 
dentro de la caja e infinito fuera de 
ellaV(x)=∞V(x)=∞

I           II          III

V(x)=0

0                l

H Ψ = E Ψ^

1. La función de onda de la partícula se determinará mediante la 
solución de la ecuación de Schrödiger

H = V + T^ ^ ^ T, operador energía cinética
V, operador energía potencia

^
^
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2. De acuerdo con los valores del potencial, V, el espacio se puede
dividir en tres regiones: Zona I, para valores de x<0 donde el 
potencial es infinito; Zona II para valores de x>0 y x<l, donde el 
potencial es 0; Zona III, para valores de x>l donde el potencial es 
infinito

es decir: [ ] 0)()(2)(
22

2

=Ψ−+
Ψ xxVE

h
m

dx
xd

Zonas I y III: [ ] 0)(2)(
,

,

22

2

=Ψ∞−+
Ψ xE

h
m

dx
xd

IIII
IIII

)(1)(
,

,

2

2

x
dx

xd
IIII

IIII
Ψ=

∞
Ψ 0)(, =Ψ xIIII

Enlace Químico y Estructura de la Materia                                 J. Donoso. Curso 07-08



Fundamentos de la Química Cuántica

Zonas II:

0)(2)(
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Solución matemática de esta ecuación diferencial homogénea de 
segundo orden
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h
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h
mEAxII

22cos (A y B son dos constantes 
arbitrarias)

3. La función de onda debe ser aceptable,por tanto en x=0 y x=l sólo 
puede tener un valor, 0, ya que 0)(, =Ψ xIIII
condiciones 
de contorno

( ) ( )000 III Ψ==Ψ

( ) 00cos0 BsenAII +=Ψ

a) x=0

⇒ A = 0
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b) x=l ( ) ( )ll IIIII Ψ==Ψ 0
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0, no es un valor aceptable, daría una solución trivial

2
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8ml
hnE = ; n =1,2,3... n es  un número 

cuántico

La Energía de los diferentes estados

La función de onda de los estados
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4. La función de onda debe estar normalizada
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( ) ⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛=Ψ x

l
nsen

l
x π2

; n =1,2,3...

Soluciones aceptables de la función de onda de los estados:

a) Funciones de onda del nivel fundamental 
y primer nivel excitado.

b) Función densidad de probabilidad de los 
mismos niveles.

c) Representación de la probabilidad. Puntos 
de probabilidad máxima y puntos nodales. 
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Modelo de una caja bidimensional 
de longitudes L1 y L2. El potencial 
al que está sometido la partícula es 
0 dentro de la caja e infinito fuera 
de ella
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nx=1; ny=1

nx=2; ny=1

nx=1; ny=2

nx=2; ny=2
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Ψ(1,2) y Ψ(2,1)
Ψ(2,3) y Ψ(3,2)
....
....
Ψ(n, m) y Ψ(m,n)

Si  L1= L2

Son funciones de onda distintas (estados 
distintos) con la misma energía; son    

ESTADOS DEGENERADOS
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