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Apliquemos la Ecuacion de Schrodinger al €~ del atomo de Hidrogeno.

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

z
HY=EWY

P(z,y,2)

Es un problema matematico, con solucion matematica.

S Condiciones limitantes para hacer W aceptable.

\ * Deber ser normal, la probabilidad de encontrar al €~ en la
/, Y
7 totalidad del espacio es maxima (f‘P‘P*dr =1).

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

Coordenadas esféricas * Toma un tnico valor.

X =r send cosd * Tiende a cero en el infinito, ya que el 4&tomo no es finito.
y =1 sen0 sen¢
Z =1 cosO

X2 +y2+2z2=r2

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 39.
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Parte Parte
Radial Angular
1 11 1
IIInlm (r,@,cp) = r) - (0) - )

Coeficientes, parte de la solucion matematica

Numeros Cuanticos obtenidos como parte de

(n.,my) la solucién matematica
(n,l,m,) Funcién de valor propio Representa un Orbital Atomico en el
(eigenfunction) atomo de hidrégeno

Los Orbitales Atdmicos son solucidon de la ecuacion de ondas

/(" Soluciones matemdaticamente correctas N
Continuas Aceptables
Uniformes Validas/utiles
Condiciones de contorno
-~ _J

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 39.
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El niimero cudntico principal (n), es una medida de la distribucion radial de la densidad de
carga electronica. Determina el valor de E en el dtomo de hidrogeno.
n=1,2,3,4,...

El niimero cudntico azimutal (1), o niimero cudntico de momento angular, es una medida del
momento angular del electron.
[=0,1,2,....,(n-1)

l — 0 “S” l — 1 “p” l — 2 “d” l — 3 “f”
El niimero cudntico magnético (m;), es una medida de la degeneracion (igual energia).
my=-1,...,0,... + m=0,+1,+2,... 1
n [ m, orbital
1 0 0 Is
2 0 0 2s nlx
1 0, £1 2py, 2py., 2p, 25
3 0 0 2s
1 0,=+1 3Py 3py, 3p,
2 0,+1,+£2 3d,,, 3d,,, 3d,,, 3d,2, 3d,2,2

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 39.
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Tabla 2-12 Funciones de onda del hidrégeno

n | m Funcion de onda

| § & ; n= () (EXED

[ Edn e ()6
. =

5§ o : () (-2 zi’g g

! ° = () ) (- Do
+ = (GG (- Do s o
. o () o DD
"

s ¥ou ”_(81 l211)(0%) n20cos 2)
=3

(1 \(z\" o
o= i) () g

Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994.
Traduccidn espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 48-49.



QUIMICA GENERAL Tema 2: Estructura Atémica y Periodicidad Quimica 4

Quimica Inorganica 2.2.- El Atomo de Hidrégeno Profesor: Rafuel Aguado Bernal

Estudio de la Funcion de Onda
IIInlm (r,@,cp) - Rnl (I') ) ®1m (e) ) (I)m((p)

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

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

El estudio conjunto requiere cuatro dimensiones:
* 3 para las coordinadas cartesianas/polares (X,y,z)/(r,0,9).
* 4 para el propio valor de la funciéon W.
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Estudio de la Parte Radial
7 = Carga nuclear
WY(n,l,m,) en coordenadas polares e = Base de logaritmos neperianos
a, = radio de la primera 6rbita de Bohr = 0,529 A

R(1) Parte Radial de la Funcion Funcion matemadtica carente de significado fisico
n=1 n=2 n=3
2)0 - Iv() —
=0 ) =0
1,0 0,5
L=3 | | |
: 2 ] T ey — |
04} £ 0.2} =
| A I ] 1 | | 1 | |
4 8 ; & 8 v NS B
S .“{ s .‘i (),l"' l l 1=2 1 l
0 4 ag s 12
n A

Fig. 3-12.  [Funciones radiales del hidrogeno para n —= 1, 2 y 3. Lin cada caso, la
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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de la Parte Radial

n=11=0 m=0 R(r), =k, e %l * Exponencial negativa (decreciente)
* Decrece mas rapido que paran =2
* Radio aumenta con “n” —Zr/na,
Zr
n=2 1=0 m=0 R(r), =k, -|2-2| e 72
aO
Zr —Zr/2a Z _2Za
R(r)25=k2s' 2—a— e ’ 7 st. 2— g e =0

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

_ 2a,

r R(r)=0

En general:

s n-1 nodos

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

2
r< % R(r)>0
y4

n=2 1l=1 m=0 R(F)Zp — kzp . r.e—Zr/Zao

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de la Parte Radial

IIInlm (I',B,Cp) = Rnl (I') ) ®1m (e) ) (I)m((p)

R, () =0 Y ., @0,0)=0 Nodos Radiales
0,0 P (p =0 W , (r0,p)=0 Nodos Angulares
Y., @0,p)=0 Nodos Totales

n-1-1

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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de la Parte Radial

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

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

R2(r) Densidad de probabilidad

4nr’R?(r) Funcién de distribucion Radial / Funcién de Probabilidad

v=£m’3 dv=%-3-m”2dr=4m”2dr

Superficie = 4m*>  Volumen = sup dr = 4mr’dr

P(r) = [R2(dv = [ 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de la Parte Radial

7. = Carga nuclear
WY(n,l,m,) en coordenadas polares e = Base de logaritmos neperianos

a, = radio de la primera 6rbita de Bohr = 0,529 A
R2(r) Densidad de probabilidad

4nr’R?(r) Funcién de distribucion Radial / Funcién de Probabilidad
n=1

Is r=0 4nar’R3(r)=0
r=00 R(r)=0
4nr’R3(r) =0

100

SOH

20

60 60 lez . . )

g * i L oSy 2s,3s varios maximos relativos
10 10— e . 2 AX1 b 1

* un maximo absoluto
1=2
20 20 20—
R W L 0 L1 — 2s, 3s varios nodos radiales
ap © : a - " ay 3 =
r A r A A

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

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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de la Parte Radial

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

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

R2(r) Densidad de probabilidad

4nr’R?(r) Funcién de distribucion Radial / Funcién de Probabilidad

n=3
1,0
10 n=3
(=0
0,5 [=0
20+
m
T e, : 0 : ;
74 8 12 1 8 12

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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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. . Fig-4 8
Estudio de la Parte Radial 2 Roi) 8 \  4mr R, 0)
1 Is G ' Is
0 1 ] ] ol 1 1 1 1 )

¥ 3
2
0 1 1 | 1 0 | 1 1 |

“Nm——
0.2
£ IV\‘\ zm
'G ] ] 2p| (l; 1 ] ] 2p|
0.3 &
?)21 3s (l) 3s
Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & i

0.05

1.
Sons, 1994. Traduccién espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, ol 1.
pp 50. 0 ! : 3p
0. 06 5
0
5
0
0.6
0.4
02l /\/\ b
0 ] ] ] ]
0
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0

Butterworth-Heinemann: Oxford, 1984, pp 1489.

006

Greenwood, N. N.; Earnshaw, A., “Chemistry of the Elements” 1* Ed.
0.03
1
0.03 4p 0.

0. 03 1.0
0.02
0. OIE/\ o.s!:
ot 1 1
0. 02 1.0
0.01 af o,s‘i J/—\
I: 1 1 1 ) 1 1 1 “n

0 5 10 15 20gy O 5 10 15 20 24aq,
Radial functions for hydrogen atom.

| &

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de la Parte Radial

En enlace covalente

D@ O@ Solapamiento de 16bulos con distinto signo

Situacion antienlazante

Debilita el enlace

D@ Do Solapamiento de 16bulos con igual signo

Situacion 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
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Estudio de la Parte Radial

4nrPR(r? Orbital “s” mas cerca del nucleo, mas atraido.
) 3d

3 Para un cierto “n”, PI de los e~ “s” mas elevado

“_n

que eldelose™ p".

(1P €e_J20

s” mas penetrante que “p”, mas penetrante que “d”

Mas penetrante cuanto menor sea “[”
" | penetracion 1

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.
Traduccién espaiiola de 1a 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 la Parte Radial

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

2 . PPST , . “q »
4 R(p) “3s” mas difuso que “2s”, mds difuso que “Is
ls
ol mas compacto
e | 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 espaiiola de 1a 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 la Parte Radial

Parte Radial de la Funcion de Onda:

Orbitales mds/menos difusos, mas/menos compactos.

Orbitales mds/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.
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Estudio de la Parte Angular

IIInlm (I',@,Cp) = Rnl (I') ) ®1m (e) ) (I)m((p)

0,,0) D (p) =Y, = Armonicos esféricos

m=0 Y, funcidn real Solucién matematica = Orbital Atdmico

m# 0 Y, funcién imaginaria (i=+ -1) Solucién matemética = ;?

Herramienta matematica: Si dos o mas funciones son solucidon de una determinada ecuacion
diferencial, cualquier combinacion lineal de ellas serd igualmente
solucion de la misma ecuacidn diferencial.

Solucién matemdticamente valida
Pero de todas las posibles combinaciones lineales, s6lo aquellas que sean normales,
continuas, uniformes, ... serd validas fisicamente, soluciones aceptables.

* 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.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

3 /3
n=2 [=1 m=0 Y, = g(z/l’) D, = g(z/r)

n=2 I=1 m=+l Y:1=1/Si[(xii)’)/”]
T

rea 1 [ m -m ] 3
Y, Z=W_Yz +¥ Py = E(X/r)
rea 1 [ m -m ] 3
Y, I=E_Yz -r by = E()’/’”)

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

1 . Para cualquier valor “r”
Orbital “s” —— In,dependlente de“()f Y 2) O® permanece constante
A4 Sélo depende de “r W no varia

[=0 Onodos angulares  Simetria esférica

* 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.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

Orbital “p,” 3z Depende de “z/r”

8w \r

[=1 1 nodo angular

3(z Z
—|=[=0=|= =Oﬁ‘
z>0 ¥>0 (+) 8m\r r @

z<0 W<O0 ()

Plano XY

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

3

Orbital “p,” —(ﬁ) Depende de “x/t”

4 \r

x>0 ¥>0 (+)
x<0 ¥<0 (-)

z

Orbital “p,”

[=1 1 nodo angular

x=0
Plano YZ
Z

y>0 ¥>0 (+)
y<0 W¥<0 (-)

z

(X) Depende de “y/r”
r

y=0
Plano XZ
2
//
X

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

Orbital “dZZ” \/%{QZZ _ (x2 + y2):|}/r2 Depende de “272 - (X2 + yz)u

[=2 2 nodos angulares
z>0 W>0 (+)
z<0 W¥>0 (+) 277 (2P + )P =0=2" - (x*+y*)=0
z=0 W¥<O0 (-) { ( )]}/ ( )
270 =x"+y’ Circunferencia
z P de radio +z 2

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

) 60 yz
Orbital “d,,” — Depende de “yz”
Y 167 1’ . s
[=2 2 nodos angulares
++/—— ¥>0 (+)
+—/—+ W<O0 (-) 20 y =0 plano X7
y£= z =0 plano XY
z Z

* 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.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

Orbital “d,,” 1/6—0 x_g Depende de “xy” Orbital “d,,” 1/ 0 x—f Depende de “xz”
167 167

r r

[=2 2 nodos angulares

z =0 plano XY

++/—— W>0 (4 v x =0 plano YZ /- W0 ()
+—/—+ W<0 (- 4 y =0 plano XZ +—/—+ W<0 (-

{ x =0 plano YZ

y

T
xxwl JFJ\Y

xy

* 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.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

. 15 2 - 2 13 ”
Orbital “d,2 2" 1/ﬂ¥ Depende de “x*—y?

r

[=2 2 nodos angulares
y=0 W¥>0 (+)
x=0 W¥<O0 (-) 220 X = +y plano bisector
B X = —y plano bisector

* 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 espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 45.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

El signo de ®(6)d(¢p) no tiene nada que ver con la posible carga.

O(0)D(¢) y ©*(0)P*(¢) son unicamente funciones matemadticas, andlogas a R(r) y 47r?R(r).
Son representaciones que ayudan a visualizar y obtener informacion sobre la probable
distribucion de los electrones.

Se puede definir orbital como: W, W2, R(r), R*(r), 4nr’R2(r), ©(0)®(p) y O*(0)P*(p) pero
teniendo muy claro que cualquiera de ellas no es mis que una funcién matematica, y que sus
representaciones ayudan a visualizar la distribucidn electronica, pero no representan al &tomo.

* 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.
* Housecroft, C. E.; Sharpe, A. G., “Inorganic Chemistry”, 3* Ed., Pearson Prentice Hall, 2008, pp 13.
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Estudio de la Parte Angular

Representacion

1,0

Parte Radial de la funcion
R(I‘) 0,5

Fig - 4

Funcion de Distribucion Radial
4ntr’R3(1)
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Estudio de la Parte Angular

Representacion

Parte Angular de la funcion
O(0)D(¢p)

(&)

Figure 2-17 R ions of 4f orbitals. (a) £, ,.;; (b) fys,2_3.; (€) f, M.T
Y. ~302)¢ (x2 - 3y2) -

Waber and J. E. Hockett, in Proceedings of the ;;unh ;:anfe/em:e 0;7 Ra;e) Earth

Research, L. Eyring (Ed.), Fig. 1, p. 285, Gordon and Breach, New York (1965).].

¥
3dsy

) L . ) Figure 2-18 R ions of 4f orbitals. (a) f, . (b .

i -15 R | larde | v s2-32; (b)) fya_ya: ()
Flg}xraz 15 epresentacno?es tndlme.nsmnales que muestran la qependen?la angt: arde f)s fey2-ay: (d) sy [J. T. Wabe  d J. E. Hockett, in Procesdings of rheyzl)faurxh
orbitales 1s, 2p y 3d parar fijo. [F. Daniels and R. A. Alberty, Physical Chemistry, 4. ed., pag. Conference on Rare Earth Research, . Eyring (Ed.), Fig. 3, p.287. Gordon and Breach
416, John Wiley et Sons, Inc., New York (1975).] New York (1965).] ‘

Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994.
Traduccién espaifiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 55y 57.
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Estudio de la Parte Angular
Representacion

Mapas de densidad electronica 3D

Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994,
Traduccidn espaiiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 56




QUIMICA GENERAL Tema 2: Estructura Atémica y Periodicidad Quimica 32

Quimica Inorganica 2.2.- El Atomo de Hidrégeno Profesor: Rafuel Aguado Bernal

Estudio de la Parte Angular

Representacion

Diagrama de puntos

Figure 2-13 Electron-density map for hydrogenic 1s orbital. [D. T. Cromer, J. Chem.
Educ., 45, 626 (1968), Fig. 1.]

. Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”,
Fig -7 John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica
Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 53.

Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic
Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”,
4% Ed., Harper Collins, 1993, pp 16.

Fig. 2.8 Pictorial representation of electron density in a hydrogen-like 2p orbital.
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Estudio de la Parte Angular

Representacion  Mapas de densidad electronica - Curvas de Nivel

2pZ Nodos Radiales=n-1-1=2-1-1=0 z z
Nodos Angulares = [ =1
Nodos totales = n-1 = 2-1 =1

Z

R [ —— X/y 10}

—

D

| —

-

o—L
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Estudio de la Parte Angular

Representacion  Mapas de densidad electronica - Curvas de Nivel

3pZ Nodos Radiales=n-[-1=3-1-1=1
Nodos Angulares = [ =1
Nodostotaless = n-1 = 3-1 =2
y y
y4

\/’ -/

20

7

e’ ()

”

/

A
)
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Estudio de la Parte Angular

Representacion  Mapas de densidad electronica - Curvas de Nivel

4pZ Nodos Radiales=n-1-1=4-1-1=2
Nodos Angulares = [
Nodos totales = n-1 = 4-1

, v 1.0
'.‘ \ (E S\' K :: 0.5 4p
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Estudio de la Parte Angular

Representacion

np,
Nodos Angulares

Nodos totales =

Nodos Radiales=n-17-1

= [
n-1

Mapas de densidad electronica - Curvas de Nivel

Fig - 8
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Estudio de la Parte Angular

Representacion  Mapas de densidad electronica - Curvas de Nivel

1s En cualquier plano

Para practicar
4d,> 2 En los tres planos XY, XZ, YZ

/ ( 2sy3s En cualquier plano \
3p, En el plano YZ
Otros ejemplos < 3d2y4d,: En el plano XZ
4d,, En los tres planos XY, XZ, YZ
\ \ 3d,2 2 En los tres planos XY, XZ, YZ/
R

* Casabo i Gispert, J, “Estructura Atomica y Enlace Quimico”, Reverté, 1999, pp 48.

* Gillespie, R. J.; Popelier, P. L. A., “Chemical Bonding and Molecular Geometry”, Oxford University Press, 2001, pp 61.

* Douglas, B.; McDaniel, D.; Alexander, J., Traduccién espafiola de la 1* Ed. “Conceptos y Modelos en Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1977, pp 21.

* Douglas, B.; McDaniel, D.; Alexander, J., “Concepts and Models of Inorganic Chemistry”, 3* Ed., John Wiley & Sons, 1994, pp 24.

* Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 53.

* Purcell, K. F.; Kotz, J. C., “Inorganic Chemistry”, Saunders College, Philadelphia, 1977. Traduccién espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Ed. Reverté, 1979, pp 36-37.
* Huheey, J. E., Keiter, R. L., Keiter, E. A., “Inorganic Chemistry: Principles of Structure and Reactivity”, 4* Ed., Harper Collins, 1993, pp 16.
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En un dtomo dado, el valor mas bajo de “n”, el més estable (menor contenido energético)
se denomina “estado fundamental’ .

Hay “n” tipos de orbitales en el n-esimo nivel de energia

n=1 S
n=2 S, P
n=3 s, p,d

n=4 s,p,d, f

Para un “I” existen 2/+1 posibles valores de m;, es decir 2[+1 orbitales de ese tipo

[=0 S 2[+1 =1
[=1 p 2141 =3
[=2 d 2141 =5
[=3 f 2141 =7
Nodos Radiales Superficies Esféricas

Nodos Angulares Superficies: planos o conicas de revolucion
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‘hzls "l’22.: ¢23s

-«—— Distancia desde el niicleo —

(a) 1s (b) 25 (c) 3s

A FIGURA 9.23 Tres representaciones de la probabilidad y la densidad de carga
del electrén para los orbitales 1s, 2s y 3s

Petrucci, R. H.; Harwood, W. S.; Herring, F. G., “Quimica general”, 8" Ed., Prentice Hall, 2003,
reimpresion 2006, pp 329.
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Figura 1.11. Representacién de las soluciones de la ecuacién de Schrodinger cuando / = 0 (orbitales s).

a) La parte angular de la funci6n de onda y su cuadrado son constantes. Los orbitales s son esféricos, por lo que se dice que no son direccionales.
b) Griéfica de la parte radial en funci6n de la distancia al niicleo. La funcién radial tiene n—1 nodos (lugares donde se hace cero).

¢) Grifica de la densidad de probabilidad radial en funci6n de la distancia al nicleo. Para los orbitales s, la densidad de probabilidad es méxima en
el nicleo. Ademds de este méximo absoluto, cada orbital s tiene otros n-1 maximos relativos y n—1 nodos.

d) Representacién de un corte ecuatorial de la nube de probabilidad electrénica. En el espacio en tridimensional, los nodos de la funcién radial son
superficies nodales esféricas. Un orbital s tiene n—1 superficies nodales esféricas.

e) Gréfica de la densidad radial de probabilidad (proporcional a la probabilidad de encontrar el electrén a una distancia dada del niicleo). Para un
Parte Radial electrén en un orbital 1s, el radio mds probable coincide con el radio de Bohr (a, = 0,529 A).

Parte Angular
a)

1s 2s 3s 4s

2 4 6 8 10 12 27 6 %010 12

&, ?

C = 1

) & \\; :
’

4 6 8 10 12 24 608 B I0AE 1D

o

o,
4nr2R2n l(r)




