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Apliquemos la Ecuacidn de Schrodinger al e~ del atomo de Hidrégeno.

Similar a un foso de potencial tridimensional, pero esférico en lugar de cubico.
Por comodidad de calculo matematico se utilizan coordenadas polares.

z

HY=EY

P(x,y,z)

Es un problema matematico, con solucion matematica.

I Condiciones limitantes para hacer ¥ aceptable.

\ * Deber ser normal, la probabilidad de encontrar al e~ en la
/, Y

7 totalidad del espacio es maxima (I Y¥'dr=1).

* Continua, existe aun cuando tome valores W = 0.

Coordenadas esféricas * Toma un unico valor.

X =1 send cosd Tiende a cero en el infinito, ya que el atomo no es finito.
y =1 senb send
Z=r1 coso

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity” ,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 39.
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Parte Parte
Radial Angular

¥, 1 (10.9) = Rerfr) '-'e@«» - B0)

\ 4

(n,L,m,)

(n,L,m,) Funcion de valor propio

(eigenfunction)

Coeficientes, parte de la solucion matematica

Numeros Cuanticos obtenidos como parte de
la solucion matematica

Representa un Orbital Atomico en el

atomo de hidrogeno

Los Orbitales Atdmicos son solucidon de la ecuacidn de ondas

[ Soluciones matematicamente correctas
Continuas
Uniformes

-

\
Aceptables

Condiciones de contorno/

Validas/utiles

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity” ,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 39.
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El numero cudntico principal (n), es una medida de la distribucion radial de la densidad de

carga electronica. Determina el valor de E en el atomo de hidrogeno.
n=1,2,3,4, ...

El numero cudntico azimutal (), o numero cuantico de momento angular, es una medida del
momento angular del electron.
[=0,1,2,....,(n-1)
[=0 “" [=1 "p’ [=2 “d” [=3 %

El numero cudntico magnético (m,), es una medida de la degeneracion (igual energia).
my=-,...,0,...+ m=0,x1,%£2 ... £/

orbital
Is

2s nlx
2py, 2py, 2p, 5
23 2p
3py» 3Py 3P,

3d,,, 3d,,, 3d,,, 3d 2, 3d,2,2

XZ2 yz°

N = 3
N —m O = O O
R == =
I+
Pk

4+ |+
I+
\)

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity” ,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 39.
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Tabla 2-12 Funciones de onda del hidrégeno

n 1 m Orbital Funcién de onda

1 0 0 Is Y= (L)(
n

VA )5/2
1 0 2, = = os 0)
g V2 4,/21:)(“0
1

Fig - 3 +1 2, ¢2p.=(4\/2—n)( ) pen 0 cos ¢)
T O e L i L =
o G o
1

2 0 3d.. Viga =

(
+1 3d, !Ilu..=( 2 )
(

= 3dyx 'I’Jd" =

1
+2 P =( )
e s Vaarr =\ 51 /2m

1 \/z\"”
e 3, = —)(—) n’OSenZ
: Wider (anz—n s O <

Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons,
1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 48-49.
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Estudio de la Funcion de Onda
Viim 00,0) =R, (1) - O, (0) - D, (0)

Parte Radial:
* Relacionado con la distancia de la distribucion electronica al nucleo (tamafio)
* Cuestiones energéticas, carga cerca o lejos del nucleo.
* Potenciales de Ionizacion, electronegatividades.

Parte Angular:
* Forma de los Orbitales Atomicos.
* Simetria de los Orbitales Atomicos.

El estudio conjunto requiere cuatro dimensiones:
* 3 para las coordinadas cartesianas/polares (x,y,z)/(r,0,0).
* 4% para el propio valor de la funcion V.
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Estudio de la Parte Radial
Z = Carga nuclear

Y (n,l,m,) en coordenadas polares ¢ = Base de logaritmos neperianos
a, = radio de la primera 6rbita de Bohr = 0,529 A

R(1) Parte Radial de la Funcion Funcidén matematica carente de significado fisico

n=1 n=2 n=3

2,0+ L0

1,0 0,5

) :
4 ( i 4 8 NG
as
T, ’i g ‘i (),IV\I’il\
0 | 1 | |
4 a3 . 8 12
r, A

Fig. 3-12. Funciones radiales del hidrogeno para n = 1, 2 y 3. Lin cada caso, Ia
ordenada de la curva es [Ru(r) m-3/2] x 10-8,

Alonso, M.; Finn E. J., “Fisica: Fundamentos cudnticos y estadisticos”,

Volumen III, Fondo educativo interamericano, S. A., 1976, pp 131.

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de 1a Parte Radial

n=11=0 m=0 R(r), =k -e ' * Exponencial negativa (decreciente)
* Decrece mas rapido que paran =2
* Radio aumenta con “n” —Zr/na,
Zr —4r] za
n=2 1=0 m=0 R(),, =k, |2 |7
aO
Zr | 7124 Z 2Za
R(r)Zs: 2s 2__ "€ ’ N— k2s. 2_ e :0
aO aO

Destacar la presencia de un nodo “radial” en la funcion radial 2s

. 2a, R() = 0
= I‘ =
Z

En general:

s n-1nodos

p n-2nodos n-I-1 Nodos Radiales
P 2_;0 R(r) < 0 d n-3 nodos

r<2a0 R(r)>0
— r
y4

n=2 1=1 m=0 R(r)zp:kzp-r-ezr/z"o

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de 1a Parte Radial

Foim (00,0) =R, (1) - 0, (0) - Dpi(0)

R, (r) =0 Y ., (@10,0)=0 Nodos Radiales n-I-1
0,0 O (p) =0 Y, ,@0,0)=0  Nodos Angulares [

Yo, (10,0)=0  Nodos Totales n-1

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de la Parte Radial

Z = Carga nuclear

e = Base de logaritmos neperianos
a, = radio de la primera 6rbita de Bohr = 0,529 A

Y (n,l,m,) en coordenadas polares

R2(1) Densidad de probabilidad

4mr’R*(r) Funcion de distribucion Radial / Funcion de Probabilidad

v=%7z7f3 dv:%-3-7zrzdr=47zrzdr

Superficie =4m”>  Volumen =sup- dr =4 dr

P(r)= | R(av=| dr

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de 1a Parte Radial

Z = Carga nuclear
Y (n,l,m,) en coordenadas polares ¢ = Base de logaritmos neperianos
a, = radio de la primera 6rbita de Bohr = 0,529 A

R2(r) Densidad de probabilidad

4mr’R*(r) Funcion de distribucion Radial / Funcion de Probabilidad

n=1 40} n=2 10 nf3
=0 I()
1 2()—l ‘.mi l Is r=0 47'EI'2R2(I') =0
e A r=o R@)=0
T i 8 t f b el e o8 4nr’R3(r) =0
SOH
B!
20—
) 60+
=0 =1 B . y e .
1 (,A&S& 2s, 3s varios maximos relativos
4 S 12 , .
! i t 1 un maximo absoluto
1=2
) 20 201
T e . L 0 L1 — 2s, 3s varios nodos radiales
ay - / 4!‘-_3 : i ay ; N
T, ‘A‘ r, \’ r, R

Fig. 3-13. Distribucion radial de probabilidad en el hidrégéno paran =1, 2 y 3.
En cada caso la ordenada es [r*Rm(r) m-1] x 10-15,

Alonso, M.; Finn E. J., “Fisica: Fundamentos cudnticosy estadisticos”,

Volumen III, Fondo educativo interamericano, S. A., 1976, pp 131.

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de 1a Parte Radial

Z = Carga nuclear
e = Base de logaritmos neperianos
a, = radio de la primera 6rbita de Bohr = 0,529 A

Y (n,l,m,) en coordenadas polares

R2(1) Densidad de probabilidad

4mr’R*(r) Funcion de distribucion Radial / Funcion de Probabilidad

n=3
1,0
10 n=3
: [=()
0,5 [=()
20+
e et
0 A | 1 1

: [ ‘ 0 | ] L | :
\/4~ S 12 4 S 12

Alonso, M.; Finn E. I., “Fisica: Fundamentos cudnticos y estadisticos”,
Volumen III, Fondo educativo interamericano, S. A., 1976, pp 131.

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
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* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure an
* Moeller, T., “

1.0

0.5[ : 4d
0

1.0

0.5

F.,.“‘. /.\«,

5 10 15 20gy O 5 10 15 20 24q,
Radial functions for hydrogen atom.

d Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.

Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccion espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de 1a Parte Radial

En enlace covalente

O@ O@ Solapamiento de 16bulos con distinto signo

Situacidn antienlazante
Debilita el enlace

O@ DO Solapamiento de 16bulos con igual signo

Situacidn enlazante

Fortalece en enlace

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de 1a Parte Radial

Orbital “s” mas cerca del ntcleo, mas atraido.
9
3 35 Para un cierto “n”, PI de los e~ “s” mas elevado

472 R(r)? 3d

"

que el de los e~ "p”.

€e_%

7 r 4 “
S mas penetrante que “p”’, mas penetrante que “d

Mas penetrante cuanto menor sea “/”
TP penetracion T

0 T T
0 10 20
Distance » from the nucleus/atomic units

Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008.
Traduccion espafiola de la 2* Ed. “Quimica Inorgdnica” , Pearson Prentice Hall, 2006, pp 13.

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de 1a Parte Radial

“1s” mas compacto que “2s”, mas compacto que “3s”

2 “ ” , . 73 ” r . “ ”
4xr’R(r) 3s” mas difuso que “2s”, mas difuso que “1s
ls
“n mas compacto
“n’ 1 mas difuso

T
0 5 10 15 20

Distance r from the nucleus/atomic units

Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008.
Traduccién espafiola de la 2* Ed. “Quimica Inorgdnica”, Pearson Prentice Hall, 2006, pp 13.

* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 11.
* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de 1a Parte Radial

Parte Radial de la Funcion de Onda:

* Orbitales mas/menos difusos, mas/menos compactos.

Orbitales mas/menos penetrantes, penetrabilidad de orbitales.

Probabilidad varia con “r” y con “n”, y no depende para nada de “0” ni de “¢”".

Maximo relativo/absoluto.

Nodos radiales.



