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Antecedentes: Estequiometriay Ecuaciones Quimicas
Considerar la materia formada por unidades mas pequefias llamadas

atomos es la base de la Quimica.

Lavoisier 1774: Ley de conservacion de la masa.

La masa total de las sustancias presentes después de unareaccidn quimica

es la misma que la masa total de las sustancias antes de la reaccion.

Proust 1799: Ley de la composicion constante.

Todas las muestras de un compuesto tienen la misma composicion:

las mismas proporciones en masa de los elementos constituyentes.
A

=
Cu
= ¥

|-|-i'

\ Dalton 1803-1888: Teoria atémica.



En Quimica el atomo y la molécula son unidades basicas, es fundamental medir su numero.

MOL.: es una medida del numero de moléculas (atomos) de cualquier sistema

Un mol es la cantidad (masa) de sustancia que contiene el niumero de
Avogadro (N,) de moleculas (atomos).

| N, es el nUmero de atomos de carbono que hay en exactamente 12 gramos de *2C.

~ La masa de un elemento (compuesto) que contiene el N, de atomos (moléculas) se
denomina peso atomico (molecular).

Faraday: Naturaleza eléctrica de la materia

La materia esta formada por particulas con carga

Diferentes modelos de atomo

Modelo de Atomo Continuo de Thomson
Modelo de Atomo Nuclear de Rutherford
Modelo de Atomo de Bohr



A partir de estas particulas elementales surgen diferentes modelos
para explicar la estructura del atomo Modelos atbmicos

Thomson "

(nuclear) (6rbita)



La Teoria de Bohr postula:

1.- Los electrones describen orbitas circulares y estacionarias
en torno al nucleo, en las que ni absorbe ni emite energia.

\—’ n

2.- SOlo son posibles aquellas orbitas cuyo momento angular sea
un multiplo entero de la constante h/2n (h=cte. de Planck)

| A

3.- Cuando el electron pasa de un nivel de energia superior a otro
inferior emite la entre ambos en forma de
y viceversa. —



Estado
fundamental

Cuando el electréon esta en la 6rbita n=1

Si absorbe energiapasaa n=2,3...

Serne de Balmer

Sernie de Luman

eV

-0.85

* w ¥ oene de Paschen

-1.51

-3.40

13k

Estados
excitados

Transiciones electronicas de
un estado energético a otro
dan lugar a lineas en el
espectro cuya posicion puede
calcularse perfectamente

En el espectro de H, cuando la
transicion de energia es al
estado fundamental se
produce la y
cuando es a los excitados, las
demas series.



¢, Qué sabemos hoy dia ?

Los atomos estan formados por un nucleo y electrones,

pero los estados de los electrones hay que describirlos con modelos sofisticados.

Cada nucleo contiene igual numero de protones que electrones tiene el atomo neutro.

El proton tiene la misma carga pero de signo contrario que el electron.

El niUmero de protones del nucleo (Z) determina la identidad (elemento) del atomo

Z = nuamero atobmico.



El atomo nuclear

Ademas de protones el nlcleo tiene (en general) neutrones ¢
Particulas sin carga con masa ligeramente

superior a la del proton.
P P Neutrones de James b

Chadwick, 1932 , -

El nimero de protones (2) y p
Protones de

neutrones (N) determina la masa atomica. Rutherford, 1919
Namero masico: A=Z+N w\
c
Particula Masa Carga
kg uma Culombios (e)
Electron 9,109 x 1031  0,000548 -1,602 x 10-1° -1
Proton 1,673 x 1027 1,00073 +1,602 x 1019 +1

Neutréon 1,675 x 1027 1,00087 0 0



NUmeros atomicos y numeros de masa

Para representar la composicion de cualquier atomo
particular, empleamos el siguiente simbolismo:

nimero p e+ plmero p-——4 ,

; 3B ——simbolo del elemento
AUMED - 3™
Isétopos: Atomos con igual Z Isotopos IS;"“"“S fj;“'"““s
40, Ca Ar Xe
, _ 20k 18 54
Isobaros: Atomos con igual A (20p. 20n) (18p. 22n) (54p. 82n)
, . 423](::3 4D191‘; 13855]33
Isot - At | N
sotonos. Omaos con igua (20p. 22n) {19p. 21n) (56p. 82n)
, 43..Ca 40..Ca 139:-T.a
—_ 20% 20 57
A =numero de masa (20p, 23n) (20p, 20n) (57p, 82n)

Z = numero atobmico

Isotopos del hidrogeno Q
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Principio de Dualidad Onda-Particula.

¢, Como describia la Fisica los fenomenos a principio del siglo XX?

Teoria ondulatoria

(ondas)

Fenomenos Inexplicables
Radiacion solido caliente (Planck)

Efecto fotoeléctrico (Einstein)

!

Laluz presenta propiedades de particula (materia)

NATURALEZA CORPUSCULAR DE LAS ONDAS ‘




Ondas de materia de De Broglie ri?

¢, Presentara la Materia propiedades Ondulatorias
De Broglie (1924) postulo: E‘.l

Toda particula en movimiento lleva asociada una onda cuya
longitud de onda viene dada por

E = mc?
= me? IA =h/p =h/mv|
hvic=mc=p

p = hiA ‘NATURALEZA ONDULATORIA DE LA MATERIA

A =h/p = h/mv

h= cte. de Planck

Prediccion: los electrones deben producir fendmenos
tipicos de las ondas: reflexion, interferencia, difraccion

Comprobacion: difraccion de e sobre cristal de Cu (1927)

Difraccion sobre Cu



NATURALEZA NATURALEZA

CORPUSCULAR DE ONDULATORIA
LAS ONDAS DE LA MATERIA

! !

‘Principio de Dualidad Onda—Partl’cuIa‘

Solo las particulas de masa muy pequefia (subatémicas) manifestaran
propiedades ondulatorias notables.

Debido ala naturaleza dual de las particulas subatomicas la
aplicacion de los conceptos de posicion y velocidad (0 momento)
tienen limitaciones:

Principio de Incertidumbre de Helsenberg



Principio de incertidumbre (Heisenhe

NO es posible determinar

simultaneamente con exactitud el

momento y la posicion de una
particula:

h
>
AX Ap 2 .

Ap=incertidumbre en el momento

Ax=incertidumbre en la posicion

TR T

Microscopin
F-|1|;'l //)//
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Aplicacion del Principio de Incertidumbre al atomo

!

NO es posible conocer simultaneamente
el momento y la posicion del electron

!

El electron NO puede describir orbitas definidas en
torno al nucleo (d&tomo de Bohr)



Principio de Principio de
Dualidad Onda- Incertidumbre

Particula

!

!

Fundamentos de la Mecanica Cuantica

(Ondulatoria)
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Nueva formulaciéon de la Fisica

Ecuacion que describe el comportamiento y permita de

la energia de las particulas subatomicas.

Si planteamos y resolvemos la ecuacion para un
sistema, sabremos TODO sobre dicho sistema.

Hamllton Newton

operador Hamiltoniano energia de cada estado permitido

(depende del sistema)
funciones de onda permitidas

(describen los estados permitidos del sistema)



Ej. Atomo:

Para particulas (p.ej. electrones) con energia cinética (movimiento
en tres dimensiones) y potencial (atraccion del nucleo atbmico) la

forma de la Ecuacion de Srodinger es:

- h2/8m°m (62y/8x? + &2y/dy? + 8%y/6z?) +|Vy = Ey

~
Término cinético Término potencial
del Hamiltoniano del Hamiltoniano

¢, Qué informacion se obtiene al resolver la Ec.Schrodinger?

1.- Estados permitidos a los electrones en los atomos, descrito
cada uno por una funcion de onda y

2.- Energias permitidas para los electrones E

La cuantizacion de la energia surge al confinar una particula (electron) en un
espacio reducido (atomo).

Cuanto mas pequeino sea ese espacio mayor es la separacion entre niveles.



¢, Por qué no se colapsan los atomos?

La energia TOTAL de un atomo hidrogenoide es la suma de:

KE = Energia cinética del electron

PE = Energia potencial

La energia cinética de la onda del electron
es positiva y aumenta al acercarse al nucleo,

la energia potencial es negativa.

El atomo es estable cuando la
energia total es menor que la del
nucleo y electron separados.

Existe un minimo de energia a la distancia de equilibrio ntcleo-electrén.



¢, Quéeesvy?
v no tiene significado fisico real, son funciones de onda estacionarias
Ondas estacionarias y Funciones de onda

Ondas estacionarias:
Son ondas cuyos nodos y maximos no se  [«~——i=——

desplazan con el tiempo. ngE—
)\: 1n:1, 2,3 . 122%
(b) \ )

(a)

(¢)




Funciones de onda, y, (psi): son funciones matematicas que
representan ondas estacionarias dentro de los limites del
sistema, que describen los estados posibles del mismo.

d

Energia Las funciones de onda pueden presentar regiones

en las que son positivas y otras en las que son
negativas. Esto es importante en la formacion de

=13
\\:g enlaces.
Modo Tambien hay puntos en los que se anulan (nodos).

Ml

Particula confinada en una “caja".

n=1|
1|.'
| ! Gy = 1/Esin X
L L
A [I']—‘Jlllralln_-

Las funciones de omnda




y? Sl tiene significado fisico: mide la probabilidad de encontrar la
particula (electron) en cada punto del espacio

A )
Energia Energia |

- .
v

= 3|

=3 = . " ; .
Modo Cero

/ q.i."i/

m=2 - _ n=2] F :

1|.|:
Particula confinada en una “caja".

n=1 2=i] }: .
"l'l

A
W LX) = lea IIHF l.i” - () 2:-r-.ll-( 4 )

L.as lunciones de L!Ihlu Las I'l'l'l.:ll.'l'.llll..luldl..-h

Orbital Atomico: Region del espacio en torno al nucleo que
acumula una alta probabilidad (90%-95%) de contener al
electron.



QUANTUM DOTS

100

-d
w

Intensity (arbitrary units)
uwn
[ =]

400 450 500 550 &00 650 700 750

Wavelength (nmy)

2.3 —eeeeepp- 5.5
Size (nanometers)

ol HETepl DiaDaaTigt



MICROSCOPIO DE EFECTO TUNEL (AFM)




Funciones de onda del atomo de hidrogeno.
NUmeros Cuanticos.

Schroédinger, 1927 Ep =HY

H (X,y,2) 0 H(r,0,0)

P(r.0,9) = R(r) Y(0,9)

Coondenadas polares esféricas
g

R(r) es la funcién de onda radial. ~ **+y*+ -

Facn oo

Y(8,9) es la funcién de onda angulary - rsen  sen |

= s

La CUANTIZACION de la ENERGIA (y otras magnitudes) surge de un
modo natural al resolver la ecuacion de Schrodinger.

(Bohr lo introdujo como postulado sin explicacion).



¢, Qué son los numeros cuanticos?

Unos parametros numéricos que determinan la forma matematica de las
funciones de onda de un sistema (atomo).

Para cada conjunto de numeros cuanticos ...y @4 ——

(s)

permitido la funcion de onda tendra una e 2o = (2] e

expresion concreta. o o 4
R(2s) = 3 (;D) 2— e
O
Los numeros cuanticos determinan: | S R = 2 (2] e
Yip) - (3/477} sen 0sen b RGp) = 9\1/3 (;f—))mm— e
1.- Niveles energéticos posibles de 78) o]

los electrones. Y(d,) = (“/lﬁﬂ) (3cos’ 0~ 1) RGd) = o (j)oz(

Y2
dp-y) = (1‘3/47:') sen” @ cos 2¢

2.- “Forma” de los Orbitales Atdmicos.

1/2
Yid.,) = (15/41:') sen® @sen 2¢

3.- Momento Angular y Magnético. it ~ (150) sem 0508 0cos
Y{d, = (15/417)]/25en 0 cos Osen ¢
Los numeros cuanticos permiten describir o=

la estructura electrdonica (“ordenamiento” electronico) de los atomos.



¢, Clantos numeros cuanticos existen?
n | m, m

o momento . _
principal angular magnético spin

S

n: numero cuantico principal
Determina el nivel de energia en que se encuentra el electron.

Toma cualquier valor entero positivo distinto de cero; n =1, 2, 3, 4, 5...

|: nUmero cuantico de momento angular (o azimutal)
Determina el momento angular del electron (y su energia cinética angular).
Los valores de | estan limitados porelden:1=0, 1, 2, ....(n-2), (n-1)

| condiciona la “forma” de los O.A. que reciben su nomenclatura segun su valor.

0 1 2 3 4 5
OA s p d f g nh



m,: nUmero cuantico magnetico
Determina el momento magnético originado por el movimiento del electron en
torno al nucleo y la orientacion espacial de los orbitales atomicos.

Toma valores enteros, incluido el cero, entre -l y +l; en total 2I1+1 valores:

m=-,-1+1, ..., 0, 1,..., I-1, |
Ejemplo:
| =0 m=0; 1 orbital s
=1 m=-1,0, 1 3 orbitales p
| =2 m=-2,-1,0,1,2 5 orbitales d
| =3 m=-3,-2,-1,0,1,2,3 7 orbitales f

n, Iy m, describen un determinado Orbital Atdmico

2px =

P — e S—— =
| lzosu Hac_a ’ Slicingllll

Zpxorbital

3pxorbital




(®) Select a value for the principal quantum number,

n.

4

T

Click to show possible values of 1.

1=0,1,2,3

Click to show possible values of m).

my= -3, -2,-1,0,+1, 42, +3

Valores permitidos de n, |y m,

NUmero de orbitales para n=2

Replay

How many orbitals are there in the n=2 shell?

-
S

l

\

mp =10
mp =1
my =0
my =—1

orbitals
n,l,my

There are
four arbitals
in the n=2
lepel.




Capas y subcapas en atomos hidrogenoides

H=1

En el atomo de H y especies 0
hidrogenoides (formadas por un _D_| [T (T
nucleo y un Unico electron) la energia ¥
del electron so6lo depende de n.

Capa 2

/ Subcapa 2p

. | Subcapa2s 3 grpitales
1 orbital

-
N
Energy —=

Cadavalorn=1, 2, 3...determina
una capa,; que puede tener distintas .
subcapas (de igual energia) para masy
valores distintos de 1 =0, 1, 2...(n-1).

Cada subcapa contine 2I+1 orbitales.




m¢: numero cuantico de spin electrénico

Los electrones tienen un movimiento de giro sobre su propio eje; m, hace
referencia al sentido de ese giro:

Toma dos valores +¥% 0 -1%

m==x%




Cualquier combinacion permitida de los cuatro niumeros
cuanticos describe un Estado Electronico

Ej: n=2,1=1, m=-1, m,=+1/2; (2,1,-1,+Y%%)

Diferentes estados electronicos a los que le corresponda igual contenido
energético (igual nivel de energia) se llaman estados degenerados

Ej:

=0, m = +1/2; (1,0,0,+%)
=0, m_=-1/2; (1,0,0,-%5)

n=1,1=0,m
n=1,1=0,m
El estado electronico de mas baja energia se llama estado fundamental

Otro estados de mas alta energia se denominan estados excitados



Orbitales Atdbmicos y Principio de Exclusion de Pauli.

Orbital Atomico: Region del espacio en torno al
nucleo que acumula una alta probabilidad
(90%-95%) de contener al electron.

¢, Cuantos electrones pueden ocupar un mismo Orbital Atbmico?

Principio de exclusion de Pauli

En un atomo no pueden existir dos electrones que tengan los
cuatro numeros cuanticos iguales.

n,lym, determinan un determinado orbital atdmico;
luego cada orbital atbmico puede acomodar dos electrones:
— 41 -1
m.= +2 m.= -%2

Estos dos electrones se dice que estan apareados.



Tipos de Orbitales Atomicos

Los simbolos s, p, d, f, etc...
estan relacionados con el
numero de nodos angulares:

S: no tiene nodos angulares
P: un nodo
d: dos nodos

f: tres nodos




Orbitales s

[Mmstancin desde el nlclen =———

Probabilidad

1 nodo 2 nodos radiales
radial o

Orbital \0) \®) \GD)

(@) Is (b} 2s () 38




Orbitales p

Probabilidad Orbital

, \-, —/=~47/) b 3

W2(r,8,¢) = R*(r) Y*(6,9)

(i) (b} (c)

Orbital 2p

Los orbitales 2p no tienen nodos radiales, pero los 3p, 4p, etc... Sl los tienen



Orbitales p

-k

Plano vz

]
el

Existen TRES orbitales np dirigidos sobre los tres ejes de coordendas

X, ¥, Z lo que les da nombre (p,, p, p,)-



Orbitales d

Nodos angulares

/ / Existen CINCO orbitales nd
//'I | . % : \

Los orbitales 3d no tienen nodos radiales los 4d, 5d, etc... Sl los tienen.

En general un orbital tiene: n-1 nodos de los cuales
I nodos angulares

n-I-1 nodos radiales



Atomos Polielectronicos. Configuraciones Electronicas.

La ecuacion de Schrodinger solo tiene solucion exacta (matematica) para
especies hidrogenoides.

En 4tomos polielectrdnicos las repulsion entre los electrones
Impide una la solucion exacta.

Se usan soluciones aproximadas que consisten en describir cada
electron con una funcion de onda tipo hidrogenoide.

Ej: atomo Li:  Eiio\Wiio) = H Wiitio)
Wiiitio) = W*15(1) W*1s(2) W*os(3)

donde: w*,(1), y*1.(2) y w*,.(3) son funciones de onda tipo hidrogeno para
describir los tres electrones del atomo de litio.

La parte angular (“forma”) de estas funciones es igual que las hidrogenoides;
la parte radial es diferente porque se usa para cada electron la carga
nuclear que efectivamente “ve” ese electron (Z, o Z*).



Distribucion radial de probabilidad,
penetracion y apantallamiento.

La probabilidad de encontrar un electron a una distancia r del nucleo
(independiente de la direccion) se denomina funcion de distribucion
radial de probabilidad: 4wr? R2(r)

LR [ - (.25 (.25
02—/ i — & (.20 (M) =
1;-ll|,|'\ rR=1 {=U0 : n=2 JI=0 ; =2 =1
0,15} 13
23 2f
L’] ! 15 .10} LI
a1 L—r \‘ 0,05 7\_/ (1,015 /
J il J | SIS ()] | -.?-\_‘_‘—'\——_
[ {1 a Ick | ] o il |5
i g
(L12 — 'I"I- (12—
{0100 = 1 QL) = 110 =
; =3 Qe > ' 3 =2
{1,(K8 = n=3 =0 [i uﬁ[ R / n=31
{1 (M3 |u-1|- b.{16 :
(.04 mu 004 f d
{1 (¥} {1 u“ /\/ XN e ./
L] Inl/\\/ 'R e | L"‘Il ] {1 1 | | 1 —-J-_:
ik 5 i 0y 9N . 1 . { {1 5 i i5 Wi h Wi
.I"u i

Funcidn de distribucion radial de probabilidad para varios orbitales.



La energia de un electron en un orbital depende de su distancia el nucleo

LAY (1,25 i1.25

03—f ; (.20 (), = i,

04 :"H el del 1 o =z 4=0 e 71N =2 ¢=|

aall ik 0,15} : b - 0,15 i \\ -

:] "".—ll'l 1\ § (.10} l." \ % L1 J..' . i

il '1|- L 11,0 / S (L015 | _.-"i “‘H‘H.-
||il : H""—-._. I HE | | . “— ()] i : | Fr—
LF | |11 5 |14} 15 i1 5 1() —

1 4 4

En las especies monoelectronicas (hi

enoides) la energia de un
orbital s6lo depende del valor medio de la at

ancia al nucleo.

Los orbitales con el mismo n tienen el mismo valor medio y la misma
energia.

Istribucion radial de probabilidad
Ina la energia.

En atomos polielectronicos la
(no solo su valor medio) deter

Orbitales con mayor capacidad de penetracion tienen menos
energia:

EZS < E2p



Los electrones en orbitales con mayor capacidad de penetracion
“sienten” efectivamente mas carga nuclear que aquellos en
orbitales menos penetrantes.

A su vez le “apantallan” la carga del nucleo a los orbitales menos
penetrantes.

Se define la carga nuclear efectiva (Z, 0 Z*) que experimenta
un electron en un orbital determinado de un atomo como la
fraccion de la carga nuclear que efectivamente experimenta el
electron como consecuencia del apantallamiento que le hacen el
resto de los electrones del atomo.

, . ; -7 2
La energia de un orbital de un atomo Lot
polielectrénico viene determinada por Z;




Hidrogenoide Polielectronico
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Configuraciones electronicas

Construir la configuracion electrénica de un 4tomo supone construir una
funcion de onda que describa todos los electrones del atomo a partir de
funciones de onda hidrogenoides:

Ej: &tomo F (1s? 252 2p°): EnWe = HYE
W = Wes(1) W s(2) Wos(3) W*as(4) Wop(5)..ov . W*(9)

donde: w*;((1), y*1(2) ..... W*,,(9) son funciones de onda tipo hidrogeno
para describir los tres electrones del atomo de litio.

Reglas para construir las configuraciones electronicas

Principio aufbau: Los electrones ocupan los orbitales de forma que
se minimice la energia del atomo.

Principio de exclusion de Pauli: Dos electrones de un atomo no
pueden tener los cuatro numeros cuanticos iguales.

Regla de Hund: Los electrones ocupan los orbitales degenerados de
forma que se consiga el maximo desapareamiento.



¥s Principio aufbau Principio de exclusion de Pauli

25 2 MK

35 3p 3d
- ' ls 2s 2p
AS Ap Ad 4
55 dp Sd - 5f Regla de Hund
65 6p 6d
y s

Electron Configurations




Configuraciones electronicas

//\\

N4 1\t } T/) Sc: [Af]
oty [H] [t [t ]

V: [Ar]

f[][H]HINTE] o

ve (1] [H] (BTN

s  2s 2p

Capas o subcapas llenas o e
semillenas suponen una  ©o: [Ar
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¢, Qué debes haber aprendido ?

Significado fisico de la Ecuacion de Schrdodinger: qué es el Hamiltoniano de
un sistema, funciones de onda (estados) y energias propias asociadas.

Origen de la cuantizacion. Significado de ¥, ¥2 y niUmeros cuanticos.

Forma del Hamiltoniano y las funciones de onda de atomos hidrogenoides:
parte radial y parte angular. Coordenadas polares vs cartesianas.

NUumeros cuanticos para atomos hidrogenoides: magnitudes que cuantizan.
Discernir las combinaciones de numeros cuanticos con sentido fisico
(permitidas). Orbital Atomico: numeros cuanticos que lo definen.

Spin electronico: numero cuantico asociado. Fermiones y bosones.
Estados electronicos: definicion, estado fundamental y excitado.

A conocer los tipos de OAs: forma y orientacion, concepto de nodo (radial y
angular).

Principio de Exclusion de Pauli para fermiones (como el electron).

Capas y subcapas en atomos hidrogenoides: cuantizacion de la energia
solo por n.



¢, Qué debes haber aprendido ?

(10) Atomos polielectrénicos: significado de las configuraciones electrénicas.
Carga nuclear efectiva para un orbital.

(11) Funcion de distribucion radial de la probabilidad: valor medio de la distancia
electron-nucleo (solo depende de n) y distribucién de la probabilidad
electronica (depende de | y ml). Penetracion, apantallamiento y carga nuclear
efectiva.

(12) La energia de un orbital en un atomo hidrogenoide sélo depende del valor
medio de la distancia pero para uno polielectréonico depende de la forma de la
distribucidn: las subcapas en los primeros tienen la misma energia, pero no
en atomos polielectrénicos.

(13) A construir configuraciones electronicas: principio de aufbau, principio de
Pauli y regla de Hund. Excepciones relacionadas con formacion de capas o
subcapas llenas o semillenas.
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