Ecuacién de Schrédinger HY=EVY

VY Funcion de onda

- A . Amplitud

{ \ i/_\ I 2 ciclos

\/ \/ completos

Propiedades de W :

-Posee condiciones de frontera,

ej. V=0 parar=coyr=0 (r=diste-nucl)
-Es continua y unievaluada
-¥2 da la probabilidad de encontrar al e- en cierta
region del espacio a un tiempo t.
Jer=1

-Posee nodos (superficies dde =0 y cambia de signo)

-Posee amplitudes y fases
-Dos 0 méas ¥ interactuan constructiva o
destructivamente

Teoria de la Interaccion Orbital

Ejemplo del mundo clésico:

n=1 L=1(4)
2
1 half-wavelength
n=2 L=2
2
2 half-wavelengths
n=3 L=3(2
‘2
3 half-wavelengths

L=y
2

Ecuacion de Schrodinger AY=E ¥

Teoria de la Interaccion Orbital

H_Operador Hamiltoniano Operador de la energia

E=T+V En un atomo la V tiene 2
_ 2.y P componentes como resultado de las
=, mv+ p=mv. V= interacciones electrostaticas entre
) cargas de diferente signo:
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Quimica Cuantica

Ecuacién de Schrédinger para el &tomo de H
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Las soluciones a esta ecuacién estan caracterizadas por 4 nUmeros cuanticos
que caracterizan los obitales atémicos:

nombre valores determina caracteristicas
n  principal #enteros  Ey tamaflo n-1 sup. nodales
! angularoazmutal 0,1,..,n-1 Forma 1 sup. nod. no estéricas
m  magnético -1...0... 4] Orentacion
s espin -1/2 +1/2 Direcc. del spin

=0 — orbials Cada orbital atémico esta caracterizado por 3

I=1 — orbital p numeros cuénticos: n, | y m
=2 — orbitald Y su méaxima ocupacion posible es de 2 e-
=3 — orbital f s(e1)=-1/2  s(e1)=+1/2

-Orbitales atomicos Quimica Cudntica

Orbitales s Is

Z = carga nuclear efectiva
Wieg = 81z ¥ ¥ig e =carga del e-
r = radio atébmico

= 273/2g0/2 % (1/4m)1/2 p = 2Zr/n

Distribucién radial

2 p2.2
l//V_Rlsr

La distribucién radial se obtiene integrando w2 por unidad de volumen

a, para el orbital 1s del atomo de H define la unidad de radio atémico
a, (H, 1s) =1lau =52.9 pm




Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales s Is

Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales s 2s

Wag = Agg ¥ ¥Vog

Rog = (1/242) % (2 - p) x 232 x /2
Vo =1 % (1/4m)1/2
l//2 f Distribucién radial
3
v

2 p2 .2
WV _R2sr




-Orbitales atdbmicos
Orbitales s 2g

oo

Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales s 3s

Quimica Cuantica

Wag = Az X Yag
A3s = (1/943) x (6 - 6p + p2) x Z3/2 x g2/2
Yag =1 % (1f4r|}1f2

P |

Distribucién radial

2 p2 .2
l//V _R3sr




Orbitales s
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-Orbitales atdbmicos

3s

Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales s

i n=1
=0
1s m=0
¥ n=2
1=0 1
m=70, £/
2s
¥ n=3
=012
m=0,=+], +£2
3s
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Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales p ~ ¥2px =R20 ™ Vap,
2p Rap = (1/246) x p x 232 x /2
Vap, = 4(3wir % (1/4m1/2
2
l//V Distribucion radial
2 p2 .2
l/IV - RZpr
—

Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos
Orbitales p 2p

so
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-Orbitales atdbmicos

pr :

Orbitales p

n=>2
=]
m=-1
0
+1

Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales p Wapy = Rapy X Vapy
3 Rap, = (1/946) x p(4 - p) x 732 x eP/2
P Y3p, = (3w x (1/4mL2

2 N . .
l//V Distribucién radial
2 p2 .2

l//V - R3pr
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Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales p 3p

Quimica Cuantica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales p  #4px = R4ap, * Vap,
Rap, = (1/32415) % @(20 - 100 + p2) x 23/2 x g0/2

2 Vap,, = 4(3ir x (1/4my1i2

2] Distribucion radial

2 p2 .2
l//V_R4pr

3s
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-Orbitales atdbmicos

Orbitales p 4p

Quimica Cudntica

-Orbitales atdbmicos

Orbitales p

n=2 n=3 n=4

=1 t=1 t=1

nodos tot.=n-1=1 nodos tot.=n-1=2 nodos tot.=n-1=3
nodos no esf.=I=1 nodos no esf.=l=1 nodos no esf.=I=1

nodos esf.=0 nodos esf.=1 nodos esf.=2




-Orbitales atomicos Quimica Cudntica

Orbitales d

32 Nodal

surface
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-Orbitales atémicos Quimica Cudntica

Orbitales d

3d,,

Extension radial de los orbitales atémicos 3s, 3p, 3d

Penetracion

3s
3p

. 4d,
x
! 3d
Distancia desde el ndleo
z, 5d,
éx

Probabilidad radial

3d,
z 4dxz
o
‘x
. S,
L.
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Quimica Cuantica

-NUmeros Cuanticos

Los numeros cuanticos n y | determinan el tamafio del orbital (distancia
promedio del e- al nucleo):

rea 3_1+1) a,=0.529 4
0 2
Z|2 2n

La E de los diferentes orbitales hidrogenoides viene determinada tinicamente
por el numero cuantico principal, n, segun:
22
E =—R, —

n H 2
n

.. Para los diferentes orbitales hidrogenoides se cumple el siguiente orden
de niveles energéticos:
15 < 25=2p < 3s=3p=3d < 4s=4p=4d=4f < 5s......

Sin embargo para atomos con mas de 1 electron, la repulsion electrénica modifica
este orden de la siguiente manera:
1s<25<2p<3s<3p<4s<3d<4p<bs<4d<5p<bs<4f<bd<bp7s

Quimica Cudntica

-Orbitales atbmicos
Orden energético:
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