I. ATOMO DE HIDROGENO

Si la energia potencial no depende del tiempo, V = V(z), el
electron se puede encontrar en un estado estacionario. La ecuacion

de Schrodinger estacionaria es:

L2) dip
8m2m’ dx?

—(

En el caso particular de un atomo con un solo electrén, el atomo

+Vy=Ep (1)

de H, el potencial V serd el llamado Potencial Coulombiano, dado

por :
e? e?

e = —K— 2

vir) 4megr " r 2)

donde r es el vector de posicién del electron, es decir es el punto con
coordenadas (x,y,z) y de magnitud r = y/z2 + y2 + 22. La ecuacién

de Schrodinger para el electrén, en tres dimensiones queda pues:

P P(z,y,2) | 0*(x,y,2) | 8%Y(x,y,2)  8r°m _
0z? * Oy? &l 022 o h? \F-Viy=0 @

Si se usa la siguiente notacién :

0? 0? 0?
2 T e— P —_—

e 0z? T 0y? i 022 )

que se llama el operador Laplaciano, la ecuacién (3) queda:

K 5 &
W= ’CT)UJ(CC,ZI, Z) = Ew(xa Y, Z) (5)




ATOMO DE HIDROGENO

W (r,0,9) =R(r)©(0) () (1)
B g (2)
20 r

HY (r,0,¢) = EV (1,0, ¢) (3)



SOLUCIONES DE ATOMO DE HIDROGENO

\Ijnlm( 9@) nl(r)olm(g) m +)

—y

radlal angular
\I’n,l,m (r,0,0) = Rn,l (’) Yl,m (0,0)

Numeros cuanticos

(4)

()

n

m

namero cudntico principal n=1,223...
(nivel de energia )
namero cudntico secundario V'=0:1:2;0::01—1

(forma del orbital)

nimero cudntico magnético m=-I,—-1+1,...,0,....,1—1,1
(orientacion del orbital)

T— Ty Ty Ty

Epi=—st—— R,= 13.6 eV

(6)



Recordar que para el hidrogeno

H=-

hl

pJ

—— V" —x
81" m

IY=EY

2

&%

7

\Pn.l.m (1‘~ G(P) = Rm (1) le.m (G(P)

R = parte radial de la funcion de onda

Y = armonicos esféricos (parte angular)

n 1 m v W

1 0 0 V100 ls

2 0 0 Y200 2s

2 1 0 W10 2Po
2 1 1 W1 2Py
2 1 =l Y11 2P,
3 0 0 Wio0 3s

3 1 0 Y310 3Po
3 1 1 Wi 3ps
3 1 -1 VY311 3p.
3 2 0 Wia0 3dy
3 2 1 Wi 3d;
3 2 -1 Wiy 3d,
3 2 2 Vi) 3d,
3 2 -2 W35, 3d,




Funciones del hidrégeno

n I m \I’n’l”n (I’. 9., (fl)) — Rn’l (I') Yl,"’ (9. (D) Orbltal
1 0 0 Wo0(r0,0)=Rio(r)Yoo(0.0)  Vis

2 0 0 W3.0,0(r,0,0) =Ra0(r) Yo,0(0,9) Wos

2 1 0 U21,0(r.0,0) =Ra1(r) Y1,0(0,9) Wap,
2 1 1 U211(r,0,0) =Ra1(r) Y11 (0,9) Uop,
2 1 =1 W3, 1(0,0)=Ra1(r)Y1,-1(0,0) VYop_,
3 0 0 U300 (7. 0,0) =Rz (r) Yoo (0,0) W3

3 1 0  W330(r.0,6) =R31(r)Y1,0(0,9) W3y,
3 1 1 W311(r,0,0) =R31(r)Y1,1(0,9) W3y,
3 1 -1 V35_1(,0,0)=R31(r)Y1,-1(0,0) V3 ,
3 2 0 U320 (r,0,0) =Rz (r) Yo (0.0) Y34,
3 2 1 W351(r,0,0) =Ra2(r)Y21(0,0)  Way,
3 2 -1 V35 1(r,0,0)=R32(r)Y2,-1(0,9) Va_,
3 2 2 W3575(r0,0) =R32(r)Y22(0,9) W,
3 2 =2 VW33 7(r0,0)=R32(r)Y2,—2(0,¢) V3_,




NIVELES DE ENERGIA DEL ATOMO DE HIDROGENO

Ry Z°
En = _yn_z Ry= 13.6eV

n — numero cuantico principal

E (Ha)

004

- - - - n=4

3 3 = p— af 16 estados
-0.1¢4 ’ P 9 estados degenerados
n=2 degenerados

23 2P 4 estados
024 degenerados

044

_0.5_ = — n= 1
1s 1 estado



ANALISIS DE LA PARTE ANGULAR

\I’n,l,m (r,0,0) = Rn,l (r) @l,m (60) D (@) (15)
angT.llar
\Iln,l,m (I’. 0. Ql’) = Rn,l (’) Yl,m (0 (f)) (16)

W m Wy (r,0,0) =Ry (r)Yim (6, 0) Orbital
1 0 0 Wyg0(r,60,6)=Ryo(r)(1/4m)"/? Uy
2 0 0 yg0(r,0,0)=Ryg(r)(1/4m)'/? Wy
2 1 0 Wyq0(r,0,¢)=Ryq(r)(3/4m)/?cos b o,
| 1 Wy11(r,0,6) =Ry1(r)(3/8m)"/*sen 6 e'? Wop,
2 1 -1 Wy _q(r,0,¢) =Ry (r)(3/8m) ?sen@ei¢ Wy,

@ Las funciones son imaginarias excepto cuando m # 0

@ Para eliminar la parte imaginaria hay que hacer combinaciones
lineales



FUNCIONES DE ONDA HIDROGENOIDES.

nl m R() Y(6.9) Y

100 2(Z/a)? e (1/4m)" Is
200 (Z/R2a)**(2- Zr/a)e™™ (1/4m)"? 2s
210 (1/43)(Z/R2a)*(Zr/a)e™™ (3/41)"*cos@  2p,

o

1 1 (1/4/3)(Z/2a)**(Zr/a) €™  (3/87)"*sen ™ 2p,

[\

1 -1 (1/4/3)(Z/22)** (Zr/a)e”™™* (3/87)"* sen @ ¥ 2p,

FUNCIONES P REALES
nl m R() x (6.) v
210 (1/4/3)ZR2a)"*(Zr/a)e™ (3/4n)"*cos @ 2p,

[\

1 1 (1/4/3)(Z/2a)*(Zr/a) €”™  (3/8m)"* sen Bcose  2py

[\

1 -1 (1/4/3)(Z/22)** (Zr/a)e™™* (3/87)" sen 6 seng 2py




Planos nodales:

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

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

Nodal z
plane

o -
o @

2,

FIGURE 6.14 Probability
densities for some hydrogen-
atom states. [For accurate
stereo plots, see D. T. Cromer,
J. Chem. Educ., 45, 626 (1968).]
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TABLE 4-2 » Eigenfunctions for the Hydrogenlike Ion in Atomic Units

Spectroscopic symbol

Formula

Is

2s

2py

2py

2p:

3s

3px

3py

3p:
3d2(=3d32_,2)
3dy2. g2
3dyy
3dy

3dy;

(1//m)Z32 exp(-Zr)

(1/4/27)Z32(2 — Zr)exp(—Zr/2)
(1/4321) 2321 exp(—Zr/2) sinf cos ¢
(1/4/2m)Z32r exp(—Zr/2) sinf sin ¢
(1/4\/5)25/21'cxp(—21'/2)cosb)
(1/8137)Z32(27 = 18Zr +2Z%12) exp(— Zr/3)
(«/5/81\/5)25/21'(6 — Zryexp(—Zr/3)sind cos ¢
(V2/81/7)Z5/21(6 — Zr) exp(—Zr/3) sin@ sin ¢
(v/2/81./m)Z%2r(6 — Zr)exp(—Zr/3) cosf
(1/81/6) 27212 exp(—Zr/3)(3cos26 — 1)
(1/813/2m)Z7/212 exp(—Zr/3) sin%6 cos 2¢
(1/813/27) 27212 exp(—Zr/3) sin? 6 sin 2¢
(1/813/21) 27?12 exp(—Zr/3) sin 26 cos ¢

(1/81 V2m)Z72)2 exp(—Zr/3)sin 26 sing




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

Nodal planes
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Resumiendo:

Funcién 1s. Orbitales d.
¢ No depende de los angulos 8y ¢ sino solo de r: simetria Hay cinco orbitales d :
esférica.
¢ [a funcion se representa por una esfera. dz, dxz, d , dxy, dx2 _y
Funcion 2s.

e También tiene simetria esférica pero se anula enr = 2a

e Laprobabilidad de encontrar al electron a esa distancia del
nucleo es cero (esfera nodal). La funcidon cambia de signo al
atravesar la esfera nodal.

Funciones 2p.

¢ Todas tienen la misma parte radial pero diferentes partes
angulares.

e La funcion 2p,tiene simetria cilindrica alrededor del eje z. La
funcién es nula en el plano xy (plano nodal).

e La funcion 2p tiene simetria cilindrica alrededor del eje x. La

funcién es nula en el plano yz (plano nodal).

e La funcion 2p, tiene simetria cilindrica alrededor del eje y. La
funcién es nula en el plano xz (plano nodal).




Funciones de distribucion radial;
3.3 Densidad de probabilidad radial.

La probabilidad de encontrar al electron a una distancia del nucleo
comprendida entre r y r+dr, cualesquiera que sean los valores de los

0.7p
angulos (8, ®) esta dada por: s i PRy
r’Rm: . r
45 =R2 (1) e (3.12) 03f
0.1
Se define entonces la densidad de probabilidad radial por la expresién: 0 0510 15 20 25 30 35 0 102030405060708090
rfag rlag
ds 012
4 2. fen.2 ;
—=R nI(l )I dr (3.13) 0.15} X r 3
dr r'Ry’ 008t
0.10} PRy,
005} o
00764 40526 80 0 2468101204161
rfag r/ag
0,08 012+
l’zRgo2 L
06
. 0,08
004 f‘Ruz
002} W
0 20 60 100 140 180 0

’/ao rlag



3.4 Espin del electron.

Los tres numeros cuanticos vistos hasta el momento, (n.,l.m), no son
suficientes para dar una descripcion completa del electron. El electron
posee un momento magneético permanente [ que es de naturaleza
cuantica, esta cuantizado y solo puede tomar los valores siguientes

L =-2ms ug

donde pg es la unidad de medida del momento magnético (imagneton de
Bohr) y

m==+1%
es el llamado numero cuantico de espin.

Hacen falta pues cuatro numeros cuanticos (n, 1, m, my) para caracterizar
completamente el estado de un electron.

Prediccién
clasica
Resultado Haz de atomos de plata
experimento
.
,.{i't

Fuente

Campo magnético



h* 5  a
H :——,)V& —K—
87T " m 4

HY =FEY

Ypim (1, 0,0) =Rp1 (1) Yim (6.9)

Incluyendo
n 1 m Y espin

(1 909091/ 2)
| 0 0 V100 (1,0,0,-1/2)

(2,0,0,12)
2 0 0 g

00 (2,0,0,-172)

(2,1,0,1/2)
2 1 0 Y210 (2,1,0,-1/2)
2 1 1 w:,l,l
2 1 -1 Y211
3 0 0 W300
3 1 1 k SRW!
3 1 -1 \V3.1.-1
3 2 0 W320

(3,2.1,172)
3 2 1 Y321 (3,2,1,-172)
3 2 41 Wiz

(3.2,2,172)
5 > L) Wii (3,2,-2,-1/2)




