Respuestas de la Serie 2
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a) En el orden en el que aparecen:
A = Energia cinética de los ntcleos
B = Energia cinética de los electrones
C = Energia potencial de interacciones nicleo-nticleo
D = Energia potencial de interacciones niucleo-electron
E = Energia potencial de interacciones electron-electrén

b) El hamiltoniano molecular para 3Li:
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Nota: Recuerden que utilizamos maytsculas para ntcleos y mintsculas para electro-
nes.

¢) En el Hamiltoniano para 5B, bajo la aproximacién de Born-Oppenheimer ya
no aparece el término de energia cinética del nicleo (dado que la aproximacién
considera a los niicleos fijos), tampoco aparece el término de interaccién nicleo-
nicleo ya que en un atomo solo hay un ntcleo. De esta forma el Hamiltoniano
se escribe como:
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d) El hamiltoniano para ¢F, considerando las aproximaciones de Born-Oppenheimer
y electrones independientes se escribe como una suma de Hamiltonianos mono-
electrénicos que tienen la forma del Hamiltoniano del atomo de hidrégeno:
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H= h1+h2+h3+h4+h5+h6+h7+h8+hg+zz

’Llj>Z| _rj|

donde:




2. De acuerdo al modelo de la particula en una caja:

a) La longitud de onda de la radiacién que se emite cuando un electrén pasa de

n=3an=2es: A= 116.3 nm.
b) Ultravioleta

3. a) Para el cuarto nivel de energia (n=4):

Wyo0(r,0,0) =
Uyi10(r,0,0) =
\114,1,1(7”, 0, ¢) = Iy
=Ry 1(7’)@1 ~1(0)®-1(9)
Uyo0(r, 0, ¢) =
Uyo1(r,60,¢) =

‘1/4,1,—1(7”7 0, ¢>

Uy, ~1(r,0,0) =
Uyo0(r, 0, ¢) =
Uy, —a(r,0,0) =
Wyz0(r,0,0) =
Uy31(r,0,0) =

Wy31(r,0,0) =
Uy30(r,0,0) =
Wy3 2(r,0,¢) =
Uyz3(r,0,¢) =
Wy33(r,0,0) =

b) De acuerdo al valor que toma el nimero cuéntico [, que esté relacionado con la
forma del orbital, se tiene 1 orbital 4s, 3 orbitales 4p, 5 orbitales 4d y 7 orbitales

4f.

=z,

R4,3(7“)@3,—1(9)<1>—1(¢)
Ry5(r)O32(0)P2(0)
Ry3(1)O3,2(0)P_2(0)
Ry3(1)O33(0)P3(¢)
Ry3(r)O3 3(0)_3(¢)

‘1’4,0,0(7”,9,¢) = Ry o(7)00,0(0 ‘I)o(¢) — Wy

Uy10(r0,0) = Ran

()©0,0(0)
(1)©1,0(0)P0(9) — Wyp
(1)©1,1(0)

\1’4,1,1(739,@ = Ry 1(r)01,1(0 ‘I)l(¢) — Wy
‘114,1,71(7", 0,6) = Ry 1(7")@1 _1(0)®_1(0) — Uy

@4,2,0(7”, 0, ¢) = R4 2
‘114,2,1(7”, 0, ¢) = Ry

‘1’4,2,71(7’, ,¢) = R4,2(7")@2,71(9)<D71(¢) — Wyq
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Uyo9(r,0,0) = Ryo(r)O22(0)Pa(¢) — Wy
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Wyo o(r,0,0) = Ra(r)Os 2(0)P _2(¢) = Vug
Wyz0(r,0,0) = Ry3(r)O30(0)Po(d) — Wy
Wys1(r,0,0) = Ryz(r)O31(0)P1(p) — Wy

Wys1(r,0,0) = Ryz(r)O3-1(0)P_1(¢) — Wy
Wy32(r,0,0) = Ry3(r)Os2(0)Pa(d) — Wyp

Wy3,2(r,0,0) = Ry3(r)Os 2(0)P o(p) — Wy
Wy33(r,0,0) = Rys(r)O33(0)P3(¢) — Wy
Wys _3(r,0,¢) = Rys(r)Os _3(0)P_3(¢) = Yy

¢) 16 orbitales degenerados, que corresponden a todos los del inciso anterior. Estén
degenerados ya que al resolver la ecuacién de Schrodinger la forma de la energia
solo depende del valor del niimero cudntico n y no de los demas ntimeros cudnti-
COS.

d) 4Be?T es un sistema hidrogenoide, asi que las soluciones van a ser de la misma
forma que para el atomo de hidrégeno. Para un nivel n = 3 se tienen 9 funciones
que son solucién (orbitales), que ademads estan degenerados por estar en el mismo
nivel de energia.

\1137270(’/“, 9, gb) = R&Q(T)@Q,O(Q)@Q(QS) — n = 3,l = 2, m=0— \Ifgd
@47170(7’, 9, ¢> = R471(7’)@170<9)¢0(¢> — n = 4,l = 1,m =0 \Ij4p
\112’070(7“, 9, Qb) = R270(T)®0’0(9>®0(¢) — n = 2,[ = O, m=0— \1123

4. Para un operador 121, su valor esperado A se calcula mediante la siguiente integral,

(A) = / U*AT dr

[e.9]

cuando V¥ es una funcién normalizada.

Como la funcién de onda para el atomo de hidrogeno esté escrita en coordenadas
esféricas, W(r, 0, ¢), la integral se escribe de la siguiente forma,

o) T 2
(A) = / / / U AW r2send deo db dr
0 0 0

Si el operador de distancia, es un operador multiplicativo, 7 = r y la funcién corres-
ponde a una ls, la integral queda como,

) g 2m
(ry = / / / U3 AUy, r2send do db dr
o Jo Jo
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La forma de la funcién ¥y, es:

73\ /2 7
n=(rg) (o)
Tas o

La integral queda de la siguiente forma:

1/2
/ / / (ﬂa3) erp (_GZT) (i;) exp (_GZT)] r?senf do db dr

(ma)/ // Teﬂ:p( QOZT) r2send do df dr
<r>=2w(m3)/ [ e (2
0B [ () o

Se resuelve con la integral

r

) senf df dr

Queda como:

736 at
=4 0
(r) 7T(7ragz424>
3(1,0
(r) A
5. inciso d)
6. A — 1s
B — 2s
C — 3s
D — 3s
E - 3p
E — 3d



a) V
b) V
c) F
d) V
e) F
v
7. a) 1s — 0 nodos radiales, 0 nodos angulares, 0 nodos totales
b) 3s — 2 nodos radiales, 0 nodos angulares, 2 nodos totales
¢) 4p — 2 nodos radiales, 1 nodos angulares, 3 nodos totales
d) 5d — 2 nodos radiales, 2 nodos angulares, 4 nodos totales
8 a)b
b) c
c) b
d) a

9. De acuerdo al teorema de Koopmans

Elz = —&;
a) Energias de ionizacién para el dtomo de boro 5B:

Primera energia de ionizacién (EI;)
BY: 1s% 2s% 2pt
Configuracién de Slater: (1s)? (2s 2p)?
o = 2(0.35) + 2(0.85) = 2.4
Z*=5—-24=26
122 1(2.6)?

Eop = —5 2 = —5 92 = —0.845 Ha

EI, = —¢9, = 0.845 Ha = 2 218.54 kJ /mol

Segunda energfa de ionizacion (El,)
B*: 1s? 2¢?

Configuracién de Slater: (1s)? (2s 2p)?
o = 1(0.35) + 2(0.85) = 2.05



Z*=5—2.05=295

1 7*2 1 (2.95)2
= —— = —— =—1. H
€2s 5 e 5 92 087 Ha

EI, = —e9, = 1.087 Ha = 2 856.052 kJ/mol

Tercera energia de ionizacién (EI3)
B2t 1s? 28!
Configuracién de Slater: (1s)? (2s 2p)*
o = 2(0.85) = 1.7
Z*=5—-17=33
122 1(3.3)2

€95 = Ty = ~5 92 = —1.361 Ha

El; = —e5, = 1.361 Ha = 3 573.961 kJ /mol

Cuarta energia de ionizacién (El,)

B3*: 1s?

Configuracién de Slater: (1s)?

o = 1(0.35) = 0.35

Z*=5—10.35 =4.65

12* 1 (4.65)*

5o ==y - = —10811Ha

€1s

El, = —&15, = 10.811 Ha = 28 384.937 kJ/mol

Quinta energia de ionizacién (Els)

Bt 1s!
Configuracién de Slater: (1s)!
oc=0.0
J=7=5
122 1(5)?
€1s = _éﬁ —57 = —12.5 Ha



10.

El; = —&1, = 12.5 Ha = 32 818.75 kJ /mol

b) Energia necesaria para quitar tres electrones al dtomo neutro, B — B3 + 3e™:

BY — Bt +e” El; = 2 218.54 kJ/mol
BT — B+ e El, = 2 856.052 kJ/mol
B™ — BT 4 e El3 = 3 573.961 kJ/mol

BY — BT3 + 3e™ El = EI, + El, + El3 = 8 648.56 kJ/mol

¢) Energia total del atomo de boro:

n=>5 n=>5
ET = ZI&TZ‘ = —ZlE]Z

Ep = —69 852.247 kJ /mol

Primera energia de ionizacién (EI)

F(g) = F™(g) +e”
El = Ep(F") — Ep(F°)
Célculo de Ep(FT):
Ft:1s? 252 2p?
Configuracién de Slater: (1s)? (2s 2p)°

Zy, =73, =7 —0 =9 — [5(0.35) + 2(0.85)] = 9 — 3.45 = 5.55
Zi, =7 —0 =9 —[1(0.35)] = 9 — 0.35 = 8.65

ET(F+) = 4€2p + 2625 + 2515

1252 122 172
Ep(FN)=4(-——="2) +2(-==% pJ) [E——
T( ) ( 2n*2)+ < 2n*2>+ ( 2n*2




) =4 (402 ) o (302 o (3000

Ep(F*) = 4(—3.8503) 4 2(—3.8503) + 2(—37.4113)
Ep(F*) = —97.9244 Ha = —257 100.5122 kJ /mol

Célculo de Er(F?) :

FO: 12 282 2p°

Configuracién de Slater: (1s)? (2s 2p)”

Zg = 2§, =7 —0 =9 — [6(0.35) + 2(0.85)] = 9 — 3.8 = 5.2
Z: =7 —0=9— [1(0.35)] = 9 — 0.35 = 8.65

ET(FO) = 5€2p -+ 2525 -+ 2615
1232 1722 122
FO — _ p 2( -2 2s 2 -2 1s
1(5.2)7 1(5.2)7 1(8.65)°
0 — _ - 2 _ = 2 __
Er(F°) 5(222>+ (222 + 512

Er(F") = 5(—3.38) + 2(—3.38) + 2(—37.4113)
Er(F%) = —98.4826 Ha = —258 566.0663 kJ /mol

La primer energia de ionizacién queda de la siguiente manera:

EI = Ep(F*) — Ep(F°) = —257 100.5122 — (—258 566.0663) = 1 465.5541 kJ/mol

Afinidad electrénica (AFE)

Fo(g) +e” = F(g)
AE = Ep(F™) — En(F°)
Célculo de Er(F™) :
F~: 1s% 282 2p°
Configuracién de Slater: (1s)? (2s 2p)8

Z3, = Z, =7 —0 =9 — [1(0.35) + 2(0.85)] = 9 — 4.15 = 4.85
Zi, =7 —0c=9—[1(0.35)] = 9 — 0.35 = 8.65
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11.

12.

ET(F_) = 6€2p + 2525 + 2515
_ 125} 1732 1752
Ep(F )_6(—§n*2) +2<—§n*2>+2(—§n*2)
_ 1(4.85)° 1(4.85)° 1(8.65)°
Er(F)=6[-= 2| —= 2| ==
T()<222>+<222Jr 2 12

Er(F7) = 6(—2.9403) 4 2(—2.9403) + 2(—37.4113)
Er(F~) = —98.345 Ha = —258 204.7975 kJ /mol

La afinidad electrénica como esta definida, queda como:

AE = Ep(F~) — Ep(F°) = —258 204.7975 — (—258 566.0663) = 361.2688 kJ /mol

15P — 1s? 252 2p® 352 3p3

16S — 1s? 252 2p° 352 3p*

17C1 — 1s? 2s% 2p° 3s? 3p°

18sAr — 15% 25% 2p° 3s% 3p°

10K — 1s? 252 2pf 3s? 3p° 4s!

90Ca — 1s? 252 2p0 3s? 3pb 4s?

ssFe — 152 252 2pb 3s? 3pb 3d° 452

55Cs — 1s? 252 2p0 3s? 3pb 4s? 3d'° 4p® 5s? 4d'0 5pb 6s!



