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Estudio de la Parte Angular

LIJnlm (r,@,(p) - Rnl (I’) | ®1m (e) ' q)m(q))
O, (0) - O (p) =Y, =Armonicos esféricos

m=0 Y., funcidn real Solucidn matematica = Orbital Atomico

m#0 Y. funcion imaginaria (i = -1) Solucion matematica = ;?

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

Solucidén matematicamente 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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* 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

1 , Para cualquier valor “r”
Orbital “s” —— In’dep endiente de“()”i,y,z) O® permanece constante
NCY Solo depende de r ¥ 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,” —| = Depende de “z/r”

/=1 1nodo angular
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* 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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* 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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Orbital “d 2" 1/% {[222 — (x2 + y2)]}/r2 Depende de “272 - (x2+ y2)”

[=2 2 nodos angulares

z>0 Y>0 (+)

z<0 ¥>0 (+) 222 —(x*+ )W rP=0=22-(x*+y*)=0
0vm0e e 0 )

2z =x?+y*  Circunferencia
de radio *£2z\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 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,,” ,/%y—f Depende de “yz”
nwTr

[=2 2 nodos angulares
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Y z=0plano 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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* 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 x2 - yz
Orbital dxz_yz W’E T

Depende de “x>—y?”

[=2

x?=y? =0 {

y=0 ¥>0 (+)
x=0 ¥Y<0 ()

2 nodos angulares

X = +y plano bisector
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 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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El signo de ®(6)®(¢) no tiene nada que ver con la posible carga.

O(0)D(p) y ®*(0)D?(p) son Gnicamente funciones matematicas, analogas a R(r) y 4nr’R2(r).
Son representaciones que ayudan a visualizar y obtener informacion sobre la probable
distribucion de los electrones.

Se puede definir orbital como: ¥, W2, R(r), R?(r), 4nr’R3(r), O(0)D(¢) y OX(0)D3(¢) pero
teniendo muy claro que cualquiera de ellas no es mas que una funcién matematica, y que sus
representaciones ayudan a visualizar la distribucion electronica, pero no representan al atomo.

* 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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Representacion

Parte Radial de la funcion
R(1)

Funcion de Distribucion Radial
41r’R3(r)

1,0

0,5

Fig -4
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Representacion

Parte Angular de la funcion
O(0)D(o)

Fig -5

(6)

f Figure 2-17 Representations of 4/ orbitals. (a) Fy.e (B) fysia_ziy; (€) fyua_zyq) [J. T
R i) Waber and J. E. Hockett, in Proceedings of the Fourth Conference on Rare Earth
y Y Research, L. Eyring (Ed.), Fig. 1, p. 285, Gordon and Breach, New York (1965).].

!x
+ 3
y

Yy
l 3dxy

Figure 2-18 Representations of 4f orbitals. (a) fusxa-ay (b)) fya ()

Figura 2-15 Representaciones tridimensionales que muestran la dependencia angular de los f 3 i

: = : , ; (6y2-32); (d) f,;2_,2). [J. T. Wabe  d J. E. Hockett, in P, i
orbitales 1s, 2p y 3d parar fijo. [F. Daniels and R. A. Alberty, Physical Chemistry, 4. ed., pag. éo,,f,,,,,)-,c, ,,,,;{,mg’a,,hm“amh,._ Eyring (Ed?)t,:F?g. Z;f‘p. 'z‘Q?,’gfﬂﬂ:::;ﬁeaf:aﬂh
416, John Wiley et Sons, Inc., New York (1975).] New York (1965).] &

Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994.
Traduccion espafiola: “Quimica Inorgdnica”, Reverté, 1994, pp 55y 57.
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Representacion

Mapas de densidad electronica 3D

Moeller, T., “Inorganic Chemistry. A Modern Introduction”, John Wiley & Sons, 1994.
Traduccion espafola: “Quimica Inorganica”, Reverté, 1994, pp 56
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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. Traduccion 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.

Flg. 2.8 Pictorial representation of electron density in a hydrogen-like 2p orbital.



