Atomo de Hid régeno

Tratamiento cudntico

Es el sistema atémico mds simple donde el
electrén y el protén interactian mediante un
potencial de Coulomb:

v(r) Ze?

4megr

donde el factor 4megp surge del uso de unidades
del sistema internacional (SI), esto se simpli-
ficara con el uso de unidades atémicas mds ade-
lante. La geometria esférica del modelo sugiere
el uso de un sistema de coordenadas esférico

con el protén en el origen (,u = 0.9995m,,
Z =1). El Hamiltoniano sera:
I/_\I _ }LLZ 2 282
2me 4megr

y la ecuacién de Schrédinger es:

hZ
—TV%(r, 6,) + V(r)(r, 0, ¢) = Ep(r, 6, ¢)

donde V2 es el operador laplaciano en coordenadas esféricas:

, 1o ( , 8 ) 1 9 ( ) ) 1 82
v —(r—)+ — | senf— | + —
or ar senf 96 a0 sen2f g2
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y sustituyendo en la ecuacién de Schrédinger y
multiplicando todo por 2mer?:
9y
(sen@ 50 >

20 (,20¢ 2[_1 2
_hE(r 7)_L [sene%
+ ser1129 8¢2] +2mer? [V(r) — E]¢ =0

Puede comprobarse que el segundo término de

la ecuacién anterior es la accién del operador 12
sobre la funcién 1 (ver leccién 11) y podemos
escribirla:

7#3(2 w>+L2¢+2mer2[v(r) EJ =0

ar

Los términos primero y tercero dependen sélo
de r y el segundo término sélo de 6 y ¢ por lo
que podemos factorizar la funcién de onda

¥(r,0,9) = R(r) - Y{"(0,¢)
ya que el segundo término es conocido por:
L2Y(0, ) = 2L+ 1) Y7(0, ¢)
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Atomo de Hid régeno

Funciones de onda radiales

Sélo nos falta por conocer la funcién de onda
radial R(r) ya que la parte angular Y’"(G @)

son los arménicos esféricos. La ecuacién radial
para el atomo de hidrogeno sera:

h2e(e + 1)

2mer?

+V(r)—E|R(r)=0

2 d [/ ,dR
(D)
2mer? dr dr

La interpretacién fisica de la ecuacién anterior
es que la energia total es la suma de una ener-
gia cinética radial, una energia cinética angular
y una energia potencial. La ecuacién anterior
es una ecuacién diferencial ordinaria en r. Es
tediosa de resolver pero una vez resuelta se en-
cuentra que la energia estd cuantizada:
2,2
E——— 2% 12

, 2, 0<f<n-1
4meg2agn? -~

donde ag = 471'60712/mee2 es el radio atémico
de Bohr, obteniéndose las mismas energias que
el modelo de Bohr del dtomo de Hidrégeno
pero el electrén no estd restringido a moverse
en las 6rbitas de Bohr, sino que estd descrito
por su funcién de onda (r, 0, $)

Las soluciones de la ecuacién radial son:

an(r):—{%}% (%)u%,

2041
Ln+[ ( nag )

[
r({ e na

donde Lffj{l son los polinomios asociados de

Laguerre y las funciones de onda radiales para
stomos hidrogenoides son: (para n = 1,2,3
con p = Zr/ap)

Rlo(r) =2 (%)g e P

Rao(r) = (ﬁ)% (2= p)er/?

Rzl(l‘): %(250)%,067‘7/2

Ryo(r) = % (320)% (27 — 18p +2p?)e=P/3
Rai(r) = % (220); p(6 — p)e=r/3

Rao(r) = 27\4/E 3§0>g ple
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Hidrégeno

Representaciones graficas de las funciones radiales
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Atomo de Hid régeno

Funcién de distribucién radial 47r?R2,(r) con (n — ¢ — 1) nodos
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Funciones de onda completas para dtomos hidrogenoides

Y100 = o= (% : e’

200 = 4\/15 (£>% (2—p)e=r/?

P10 = 4\/15 (£>% pe—P/2cosh

Yors1 = 5= (%2 : pe~P/?senfeti¢

V300 = gras %) 2 (27 — 18p + 2p%)e /3
Vv (z

3
£> % p(6 — p)e=r/3senfeti®

pPe=P/3(3cos20 — 1)

3
Par41 = + 5) % p2e=P/3senfcosheti®

3
1 z\2 o — i
Y3o4n = NG (£> pre—r/3sen20et2i®
_ Zr
=Z
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Atomo de Hidrégeno

Orbitales

@ Llamamos orbital a la funcién de onda de un electrén (también funciones de onda
monoelectrénicas). El nombre se extiende a cualquier funcién monoelectrénica, para
cualquier otro sistema atémico o molecular. Estas funciones son:

orbitales

¢n,€,m(ra 07 ¢) — Rn,@(r) Yém(ev ¢)

@ n es el niimero cuéntico principal. La energia del orbital es proporcional a —1/n?,
(n = 17 27 37 )

@ / es el numero cuantico del momento angular. El médulo del momento angular es

VIC+D h (£=0,1,..,n—1).

nombre de los orbitales

@ m es el nimero cuantico magnético (m= —¢,—¢+1,...,0,...,+¢ — 1,+¥). La
componente z del momento angular del electrén es mh
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Atomo de Hid régeno

Representacién de los Orbitales

s (1=0) p (I=1) d (I=2)
m=0 m=0 m=%x1 m=0 m=%x1 m=%x2
s Pz Px Py dz2 dyz dy> dyy | (dyz.y2
n=1 -
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Atomo de Hidrégeno

Calculo de algunas propiedades

@ Probabilidad de encontrar el electrén en el intervalo de distancias al nicleo [r1, r2]:

/ drr/ d¢/ dosend | YI(0, 6) PR (r) = /1 Pl

@ Radio medio del orbital W,

S} 27 T
<r>:/r|\Un4m|2dT:/ dr/ d¢/ dfsend r3|Y[(0, 6)>R2,(r)
0 0 0

<r>:/ Az dr r® / drrPu(r
0

© Radio mas probable. En r = ryax Ppe(r) es maxima.

@ Valor medio de la Energia Potencial. Es proporcional a < 1/r >, V(r) = Ze?/4rmeor
1 1 s =] 27 T m 202
< =>= | = |Vpp|®dr = dr do dfsend r|Y;"(0,$)|“Rae(r)
r r 0 0 0

1 o < 1
<= >= / 4rdrrR2, = / dr = Ppe(r)
r 0 0 r
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Atomo de Hid régeno

Unidades atdmicas

Antes de continuar con sistemas mas complejos, es conveniente introducir un sistema de unidades,
utilizadas usualmente en Quimica Cudntica, llamadas unidades atémicas, Asi tenemos:

@ u.a. masa me = 9.1093826 - 1031 Kg
@ u.a. longitud ap = 5.291772108 - 10~ 1m
@ u.a. carga e = 1.60217653 - 10~ 19C
@ u.a. momento angular h = 1.05457168 - 1034 Js
@ u.a. energia I = 4.35974417 - 1018
2
@ u.a. tiempo T = 2.418884326 - 10717
@ cte. fuerza electrostatica Iney = 8.987742438 - 10°C2Nm?
@ velocidad oo = 2.187691263 - 10°ms ™!
@ fuerza R = 8.2387225- 108N
meay
@ corriente —h, — 6.62361782 - 10 °A
e<0

Por ejemplo, la energia del nivel n = 1 del 4tomo de hidrégeno es —0.5 u.a.
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Atomo de Hid régeno

Transiciones entre niveles de energia electrénica

Las transiciones espectroscépicas en-
tre diferentes estados atémicos propor-
cionan informacién sobre sus energias
y ndmeros cuanticos. El espectro de
emisién puede obtenerse mediante ex-
citaciéon en un tubo de descarga de
gases. El espectro de absorcién ha-
ciendo pasar luz a través de un gas
atémico.

No todas las transiciones son posibles
debido a que los fotones tienen un mo-
mento angular intrinseco igual a una
unidad atémica y el momento angu-
lar debe conservarse en el proceso de
emisién o absorcién de un fotén. De
aqui se concluye que:

Al =+1

que se denomina regla de Laporte. En
la figura pueden verse las transiciones
posibles. Las reglas de seleccién com-
pletas no dan restricciones en An, y
Am=0,+1.

E
0,0 eV —f o
-085eV —4
-151evV —3
-34ev—T2
-13,6eV — 1
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