Atomos hidrogenoides

Capitulo 3. Atomos Hidrogenoides.

Objetivos:

eIntroduccion del concepto de orbital atomico

eDescripcion de los numeros cuanticos en los orbitales
atomicos

eJustificacion cualitativa de la cuantizacion de los observables
en los atomos hidrogenoides: energia, momento angular orbital,
componentes del momento angular orbital

*Descripcion de las caracteristicas de los orbitales s,p y d:
tamano y forma de los orbitales

eIntroduccion del momento angular de espin: funcion espin-
orbital electronica

*algunas de las figuras que se insertan en este documento corresponden al texto Atkins’ Physical Chemistry
(Oxford University Press, 2003) y a Quimica General de Petrucci et al. (Prentice Hall, 2002)
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Atomos hidrogenoides

Atomos Hidrogenoides: H, He*, Li2*, Be3*,...

La Ecuacion de Schrodinger: ﬁ ¥Y=-EWY
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X*+y*+z8=r"

Z=rcosé
X =1rsend cos ¢
y =rsenéseng

Y(x,y,z) = Y(r,0,0)

Coordenadas esféricas polares

Las soluciones de la Ecuacion de Schrodinger, funciones propias,
son los ORBITALES ATOMICOS, Y¥(r,0,)
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Atomos hidrogenoides

@ La funcion de onda: orbital atomico

F(r,0,0) = R(r) ©(6) ©(¢) = @ Y(0,9)

R(r); Funcion de onda Radial
(determina el tamano del orbital)

|W|2%2dt = Y(0,) Funcion de onda Angular
| ¥ |2 r2 senf dr do d¢ o Armonicos esféricos
Probaliblidad de encontrar (determina la forma del orbital)

al electron en un elemento
diferencial de volumen

© La Energia

La solucion de la Ecuacion de Schrédinger, para cada funcion
propia, valor propio, es la ENERGIA del ORBITAL ATOMICO

4 2
me* Z ) .. ..
E=- > 3 n=1,2,3,...00, NuUmero cuantico principal
8h &y N (idéntica a la obtenida en el modelo de Bohr)
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Atomos hidrogenoides

@ El Momento Angular Orbital, L

Z en mecanica clasica : L =r x mv
(Puede tener cualquier valor)

_
—\mv en mecanica cuantica: ‘L‘ — \/ | (l -|—1)ﬁ

(el médulo esta cuantizado)
y l=0,1, 2,...n-1
Numero cuantico azimutal

@ Componentes del Momento Angular Orbital
L =L+ Lj+Lk

en mecanica cuantica : L, = m#
(El valor de las componentes esta cuantizado

Numero cuantico magneético
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Atomos hidrogenoides

La forma analitica de la funcion de onda del electron en un atomo,
orbital atomico, depende de los numeros cuanticos n, [, m

F(r,0,0)= Ry i(r) Y1,m(0,0)

Nombre de los orbitales atomicos:

0

1

2

3

nombre

d

f

Todos los OA que tienen el mismo numero cuantico n forman una

capa electronica

Dentro de una capa electronica, todos los OA que tienen el
mismo numero cuantico [, forman un subnivel o subcapa

Todos los OA que tienen el mismo numero cuantico n tienen la
misma energia y son degenerados
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Atomos hidrogenoides

Estados de energia, capas y subcapas electronicas

@ Numeros cuanticos Orbital Atémico
= n, Capa | I, subcapa m subcapa
g 1 (K) 0) 0 s
Eﬂb o) 0 2s
o 2 (L) 1 Estados
nn.'. 1 0 2p degenerados
e -1
/)] o) 0] 3s
S 1
2
= 1 0 3p
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Estad
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< 2 o) 3d
= 1
3 2
o
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Atomos hidrogenoides

Estados de energia, capas y subcapas electronicas

Numeros cuanticos

Orbital Atomico

N
=]
= n, Capa | I, subcapa m subcapa
= 0 0 4s
= 1
3 I 4
7 0 p
A -1
ar -2
/)]
o -1
2 : 0 td Estad
stados
g 4 (N) 1 degenerados
> 2
< 3
o .
e -2
- 1
<
& 3 0] 4f
g 1
o 2
3
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Atomas hidrogenoides . . P
‘Representacion grafica de los OA

@ cQué expresion analitica tienen los OA?
@ ccomo representaremos graficamente los OA?
Orbitales de tipo s (simetria esférica)

7 3/2 1\ VT
R — 2 = e—Zr/ao Y S)= \P(l ):( J e—Zr/a0
1,0 [aoj 0,0( ) A ﬂag

Funcion total

Funcion radial Funcion angular

0.6

P=4m¥;

2
\Pls

Significado de la
funcion de densidad, 0.4F
Y2 (izquierda), SU variacion
con r en un orbital 1s;
y de la funcion de
distribucion radial, 02+
r2R? (derecha)

P/(Z/a,)?

':’ Radius Z=1, atomo de hidrégenop 04 . . )

Radio de mdaxima probapilidad = a, r/a,
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Atomos hidrogenoides

Rz,o =

> (z Y 2zr 2z7%?
R30 —__ - | = 1_ + > e—Zr/3aO
7 331 q, 3a, 27a;
Funcion radial
0.8~ 0.4
Radio de las esferds nodales
o.e
3 04
ﬁ 25
T onpl
AN —
“o ; 10 15 Lol 75 T 22 5
28, Zria,

Esferas nodales en los orbitales 2s y 3s
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Orbitales de tipo s (simetria esférica)

B
V2| a,

1 1/2
¥(29)= R -

1 1/2
‘P(3S) = R3,0 (Ej

~ Funcion Total

0,57 e

0285 H:

Zr/a, 20

Comparacion de las funciones de

distribucion radial de los

orbitales 1s, 2s y 3s (posicion

relativa, penetracion)




Atom 5 STeaTed de tipo s (simetria esférica)

Esfera dentro de la que la
probabilidad de encontrar al
electron es del 90% B

La intensidad del color es
proporcional a la densidad
de probabilidad de encontrar
al electron

Comparacion de las densidades
electronicas en un orbital 1sy
otro 2s

Esfera nodal
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Atomos hidrogenoides

- Orbitales de tipo p (1 plano nodal)

-Tamaimno y penetracion-

5/2
R 1 (Z 71128, Funcién radial 2p
2,1 - - re
2.6\ a,
3/2 ) o B .
R 8 Z Zr 2T 7134, Funcién radial 3p
276l a 2 6al )
0 0 0
015~ 0ar
0.05
. 01T - 3 an Esfera nodal
g | ]
= e
iy
0.05h o
ﬂﬂ 5' 1'c| o i 75 15 225
Zria, Zrfay
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Atomos hidrogenoides

- Orbitales de tipo p (1 plano nodal)
-Tamaimno-

0,2

Radios de maxima
probabilidad
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Atomos hidrogenoides

- Orbitales de tipo p (1 plano nodal)
- Forma

3 \?
Yl,il(px):(aj senécos
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Atomos hidrogenoides

- Orbitales de tipo d (2 planos nodales)

" 8130

ag

4 i 712
R3,2 ( j rZe—ZrIBa0

Er."'a.;.

Funcion radial 3d
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Funciones angulares 3d

\ (dzz )= (Sjm (3cos?6-1)

dr

1/2
E) (send cos & cos p)

1/2
Y,.,(d . )= (—j (sendcosbseng)

1/2
Ys . (d oy ): —) (sen29 cos Z(p)

1/2
(— (sen’sen2o)



Atomos hidrogenoides

- Orbitales de tipo d (2 planos nodales)
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Atomos hidrogenoides

Comparacion de la funcion de onda de los orbitales s, p, d...:

Wavefunction

Y

3

Cerca del nucleo los orbitales,
*p son proporcionales a r

*d son proporcionales a r 2
fson proporcionales a r 3

Los electrones son
progresivamente excluidos de las
cercanias del nucleo a medida
que aumenta su momento
angular orbital.

Solo los orbitales s tienen un
valor finito no nulo en el nucleo.

Radius, r

Galeria de Orbitales Atomicos en la Universidad de Shefield:
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Atomos hidrogenoides

@ Momento Angular de Espin, S

El espin es un momento angular intrinseco, propio y caracteristico de
cada particula que no tienen una imagen clasica

(Puede explicarse a partir de la Mecanica Cuantica Relativista (Dirac))
S| = \/s(s+1) h ; Para el electron s=1/2

S,=m-h ; m=t1/2 Cuarto nimero cuantico: m,

mg=+1/2 estado a
m¢=-1/2 estado

Experimento de Stern-Gerlach. Al pasar a través de
un campo magneético inhomogéneo los atomos de

S g ol
ms=t73 Ms™= 72 hidrogeno en el estado fundamental se orientan
(responden al campo) de dos formas, con igual valor
Simil de los estados o y B del electron del momento y signo contrario. El momento

4802, /]. Donoso-2008-2009 magneético solo puede venir del espin, ya que =0



Atomos hidrogenoides

El momento angular de espin del electron:

@ Afecta a la energia total del estado electronico
atomico, lo que se refleja en el espectro del atomo
(desdoblamiento de las lineas espectrales).

@ Es crucial para entender la estructura y distribucion
electronica en los atomos polielectronicos.

@ La funcion Orbital-Espin

La funcion de onda total del electron debe tener en cuenta tanto la
contribucion espacial como la de espin
Funcion Orbital-Espin = Funcion Orbital (n,l,m).Funcion Espin (m§1
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