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ATOMO DE HIDROGENO
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SOLUCIONES DE ATOMO DE HIDROGENO
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n  numero cuantico principal n=12,3,..
(nivel de energia )
|  nuamero cuantico asociado 1=0,1,2,...,n—1
al momento angular orbital
(forma del orbital)
m  namero cuantico asociadoa m=-I,—[+1,...,0,....,1—1,1

la componente en z del mo-
mento angular (orientacién
del orbital)

I=0—s
I=1—p
I1=2—d
I=3—=f
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Funciones radiales del &tomo de hidrégeno
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Funciones angulares del dtomo de hidrégeno
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(1/4m)1/?
(3/4m)/? cos 6
(3/8m)"/2 sen 6 ¢i¢
(3/8m) /% sen 6 e=i¢
(5/167)'/% (3 cos® 6 — 1)
(15/8m) /% sen 6 cos 6 ei®
(15/87)"/% sen 6 cos 0 e='®
(15/327) /2 sen? 6 e2i¢
(15/327) /% sen? 6 e—2i¢




Funciones del hidrégeno

no 1 m W tm (1,0, ¢) = Ry 1 () Yy, (0, 8) Orbital
1 0 0 1,00 (7,0,9) =Ry (r) Yo,0 (0,9) Uy

2 0 0 30,0 (1,0, 9) = Ra o (r) Yo,0 (0, 4) Wos

2 1 0 W51,0(r,0,6) =Ro 1 (1) Y1,0 (0, 9) Yap,
2 1 1 W11 (7,0,0) = Rp1 (1) Y1,1 (6, 9) Wop,
2 1 =1 Wyq_1(r,0,9)= R21 (r) Y1,21 ( ,B) Yoy,
3.0 0 U300 (7,0,0) = Ra0(r) Yo,0 (0,9) W3

3 1 0 U310 (7,0,0) =R31(r) Y10 (0, 9) Wsp,
3 1 1 U311 (7,0,9) =Rs31(r) Y11 (0, 9) Usp,
3 1 -1 W39,_1(r,0,¢9) =R31(r) Yl,—l 0,6) Y3p_,
3 2 0 U320 (7,0,0) =R32(r) Y2,0 (0, 9) Y34,
3 2 1 U321 (7,0,0) =R32(r) Y21 (0, 9) U3g,
3 2 =1 V35 1(r,0,6) =R3p(r)Ya,_1(0,9) P3q_,
3 2 2 U322 (r,0,0) =R32(r) Y22 (0, 9) W34,
3 2 =2 3o 5(r0,¢) =Rso(r)Yo,2(0,¢) W3,




NIVELES DE ENERGIA DEL ATOMO DE HIDROGENO
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NIVELES DE ENERGIA DEL ATOMO DE HIDROGENO
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NIVELES DE ENERGIA DEL ATOMO DE HIDROGENO
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NIVELES DE ENERGIA DEL ATOMO DE HIDROGENO
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NIVELES DE ENERGIA DEL ATOMO DE HIDROGENO
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NIVELES DE ENERGIA DEL ATOMO DE HIDROGENO
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NIVELES DE ENERGIA DEL ATOMO DE HIDROGENO
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ANALISIS DE LA PARTE RADIAL

¥ — Contiene toda la informacion del sistema

No tiene significado fisico

|¥|> — Densidad de probabilidad(p)

p(r,0,¢) = ¥(r,0,0)]* = [R(r)]*|0(0) |2 () ©)

p(r,0,¢) = [¥(r,0,0)* = |R(r)[* [Y(0, ) (10)
N —

radial

@ R, (r) es funcién de la distancia al ntcleo
@ R, (1) depende de los ntimeros cudnticos n'y

@ Numero de nodos, penetracion de las funciones y funciones
difusas o localizadas



Funciones 1s, 2s y 3s:
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@ Enlas funciones s la p es distinta de cero en el origen, su valor disminuye al

aumentar n

4.0
Rio*
20
0 0510 1520 25 30 35
rlag
0.5r 005

Rye? 010)

0.05

020 60 100 140 180
r/ao

@ Nodos — estdn asociados con cambios de signo en la funcién:

ns — n — 1 nodos



Funciones 2p, 3p, 3d:
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@ Enlas funciones p y d la p es cero en el origen

@ Elndmero de nodos depende de 1 y [ para cualquier tipo de funcién:
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numero de nodos = n — [ — 1 nodos



FUNCION DE DISTRIBUCION RADIAL

/_o;|\1’|2d7':1
I [ / ROV IOO)F [B(6) 2 sen 6 ds d0 dr = 1
/ dr/ /2” 0)* |®(¢)|*sen 6 dp do = 1

Si la parte angular estd normalizada:

/ h IR()|* 7 dr=1
0 ——

funcién de distribucién radial
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IR(r)[* #* dr — Probabilidad de encontrar al electrén a un distancia r
del nticleo en una capa de espesor dr

-

A

@ La funcién de distribucién radial es siempre cero en el origen



Funciones de distribucién radial:
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@ Orbitales difusos — Que tan extendida se vuelve la funcién

@ Este comportamiento es mds evidente al cambiar de nivel de
energia (1)

Jus
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r(ua)

3s > 2s > 1s

El orbital 3s es mas difuso que el 2s y este a su vez es mas difuso que el 1s



@ Funciones penetrantes — Probabilidad de encontrar al electrén
cerca del niicleo

@ Este comportamiento es mds evidente al cambiar el tipo de
orbital (J)

005

r(ua)

3s > 3p > 3d

El orbital 3s es mas penetrante que el 3p y este a su vez es mds penetrante que el 3d



ANALISIS DE LA PARTE ANGULAR

\Ijn,l,m (7’, 05 d)) = Rn,l (7’) @l,m (0) D, (¢) (15)
~———
angular
\I/n,l,m (rv 97 (b) = Rn,l (1’) Yl,m (97 ¢) (16)

n ) m \I}n,l,m (l’, 97 ¢) n 1 (i‘) Yl m (9 ¢) Orbital
10 0 Wigo(r0,6)=Rig(r)(1/4m)"/> 147
2 0 0 W00(r,0,¢) =Rpp(r) (1/4m)'/? Wy
2 1 0 Wyy0(r,0,¢) =Ry (r)(3/4m)%cos 6 Doy,
2 1 1 Yyy4(r6,¢)= R2 1 (r) (3/8m) /2 sen 6 ¢i# Doy,
2 01 —1 Wy _1(r,0,6) =Ro1(r) (3/8m)2sen 6 e Wy, |

@ Las funciones son imaginarias excepto cuando m = 0

@ Para eliminar la parte imaginaria hay que hacer combinaciones
lineales



10,0 = x,y,z
z=17rcos 0
Yy =rsen b sen ¢

x =rsen 6 cos ¢

(17)
(18)
(19)



Funcién s:
@/=0m=0
1/2
@ Yoo (0,¢) = (1/4n)

@ Yy (0, ¢) no depende de 6 ni de ¢ — se define una esfera

Ny Ay

Yo,0 (6, ¢) [Yo,0 (6,9) |

@ No hay nodos en la funcién (planos nodales)

@ La probabilidad de encontrar al electrén es independiente de la
direcciéon



Funcién p:
e/=1m=0
@ Yio(0,9) = (3/4m)"/* cos 0

zaxis
sl Value of
o~ ¥ cos (6)
0
. X axis
-y plane
Cos (0) < 0| -
Ylyo (97 d))

@ Funcién p,
@ Hay un plano nodal

@ La probabilidad de encontrar al electrén es mayor sobre el eje z



Funcién p:
o l=1m=1 = Y11(0,0) = (3/87)"*sen 0 ¢
ol=1m=-1 —  Yi_1(0,¢)=(3/87)" % sen e i¢

Se hacen combinaciones lineales:

Ypi (0,0) = \% Y11+ Y1,-1] (20)
Y, (6.6) = z% Y11 - Y] 1)

Ademas, la funcién exponencial compleja se puede escribir como:
e = cos ¢ +1isen ¢ (22)
e + e = cos ¢ +isen ¢+ cos ¢ —isen g =2 cos ¢ (23)

€9 — e = cos ¢+ isen ¢ — cos ¢ + i sen ¢ = 2i sen ¢ (24)



[Yl 1+ Y]

3\ /2 3\ /2
= i} = —ig
l<87r> sen 6 e +<87r> sen fe ]
3\ 12 ' ‘
(8_77) sen 0 [e'? + e ']
3\ 12
— 2
(47r> sen 02 cos ]
1/2
sen 6 cos ¢
X 07(725)

(25)
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[Yl 1—Y1,.1]

1/2 . 1/2 ‘
l(;) sen 6 ¢ — (;) sen 0 e‘l‘z’]
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3\ 12 ' ‘
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2 2i
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Funciones py y py:

/
J— —— - -
p +
|
P, P,
YPx (0’ ¢) Ypy (9» ¢)

@ Cada una tiene un plano nodal

@ |Y|> — La probabilidad de encontrar al electrén es mayor sobre
los ejes x y y respectivamente



Planos nodales:

@ La funcién s (I = 0) no tiene planos nodales

@ Las funciones p (I = 1) tienen 1 plano nodal

Nodal
plane ‘\ z

2py

2,



@ Las funciones d (I = 2) tienen 2 planos nodales

Nodal planes

z



@ Las funciones f (I = 3) tienen 3 planos nodales

4f,

As5z2 302




@ Las funciones angulares (Y7, (0, ¢)) tienen [ planos nodales
@ Las funciones radiales (R, ; (¢, ¢)) tienen n — [ — 1 planos nodales

@ Las funciones totales (¥, 1, (¢, ¢)) tienen n — 1 planos nodales

\I’n,l,m (1", 0, ¢) = Rn,l (7’) Yl,m ((9, ¢)
e e e

n—1 n—I1-1 1



FUNCIONES DE ONDA REALES

Tabla 3: Funciones de onda reales

Yt (1,0, 6) = B i(r)Yim (0, 6)

7
_ (E) e~ 2rian
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goe L (2N () 2 e
1007 \a w

= 4(21)\/2 (;Z"> e P20 cos

2 g,):/z (;ZU) " € 27120 sen § cos &

= /1(27)1/2 (%) e~ #7120 sen 0 sen ¢

= s () - (702 ZZ, Je
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e = 5am

52
<5> ( ) Y
ap ag
172 52
Eo—— (5) (s— ZT) re=27/% sen § cos ¢

ap
12 52 . o
= 2 (Z) (6= Z) e i3 sen 0 5
817172 \ag ag

= Wﬁr)‘“ ((Tzu)m r2e #0303 cos® 0 — 1)
3dyz = % (%)m 2e=21130 sen 6 cos 0 cosp
3dy. (5)7/2 272713 sen § cos 0 seng.
3d,2 Wlw)‘“ (%)m 2230 sen? § cos 20

[ p—— 1/2#{2”’/3‘“’ sen” 0 sen 2
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PARTE RADIAL Y PARTE ANGULAR

Para las funciones s:

Node

1s 2s 3s 1s 2s
(a) Electron probability (b) Contour probability
<
<L
< 1s
2
=
2
[ 2s
1
c
g 3s
2
]

Distance from nucleus (r)
(c) Radial probability



Para las demads funciones:

s(=0) p=1) d(¢=2) f(£=3)
m=0 m=0 m=x1 m=0 m=zx1 m=%2 m=0 m=:x1 m=:%2 m==3
s Pz Px Py dz2 de dyz dy | de2 B2 f2 | fi2 | By fp2l) fiosy?) fyedoy?)
n=1
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