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Mecamca cuantlca Numeros cum

Ecuacion de ondas de Schrodmger

- ———

m Schrondinger propuso (1927) una ecuacién de onda para
explicar el movimiento de particulas subatdomicas. Su idea era
describir cualquier particula con propiedades de onda mediante
una ecuacion matematica denominada funcion de ondas.

¢ formulo la ecuacion de ondas por intuicion matematica
n ;Como procedid Schrédinger?
¢ utilizaba la ecuacion clasica de las ondas estacionarias
¢ hipdtesis de De Broglie: Schrodinger,
e onda asociada al electron: A=h/p Nobel en 1933

== : . junto con Dirac
¢ condiciones a cumplir por el electron:
e el electron no debe encontrarse en el infinito

e probabilidad finita de encontrar al electron en cualquier unidad de
volumen a distancia finita

» Predice el comportamiento de los electrones en atomos
multielectrénicos aunque sélo se puede resolver analiticamente
para atomos monoelectronicos (como el H)

¢ Los valores calculados de ciertas magnitudes (energia)
concuerdan con los medidos experimentalmente (espectros)
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Ecuacion de Schrodinger

S i—

= Que relaciona la ecuacion de ondas?

¢ Funcion de la amplitud W¥(x,y,z) con:

¢ E (energia total), V (energia potencial) y las
coordenadas espaciales que describen el sistema

= Terminos conocidos e incognitas
¢ términos conocidos:

e m, V(Xx,Y, 2)
¢ incognitas:
e E, ¥(x\y,2)

v (E=conjunto de energias permitidas de la particula; son las
energias propias asociadas a cada funcion de onda)

uSOLUCIONES: i ¢INFINITAS??7?
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Significado fisico de ¥y ¥?

® Funcion de onda: ¥ describe las
propiedades ondulatorias de la
particula (electron)

¢ Y es simplemente una funcién
matematica

@ No es un observable. Carece de
significado fisico)
¢ Y puede ser real o imaginaria (en sentido
matematico).

@ si es real corresponde a la amplitud de la
onda (puede ser + 0 -)

» Densidad de probabilidad:
Y2dx-dy-dz (= ¥2dV) es la

v ory?

probabilidad de encontrar al electron Nodo: es la zona
en un pequeno elemento de volumen donde la funcion de
dVv onda vale 0
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Significado fisico de ¥ y 2

\Pn,l,m, ‘qj 2
‘function’ n,l,m;
‘probability’

" QuUimica Genenalfeplinonganica
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Distribucion radial de probabilidad

® Tiene que ver con el poder
penetrante de los orbitales

atémicos "_i e
m Se define como P(r)=r2R(r)? % 05 1
= R(r) es la parte radial de la = e
funcion de onda S 04
¢ Para orbitales s esta § 03l
expresion es idéntica a 4mr2\y? -
# Indica la probabilidad de .§ 02k
que el electron se situe a 2
una distancia del nucleo % 0.4
particular 2
iIndependientemente de la B 9
direccion o«
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Soluciones de la funcion de ondas

Condiciones que debe cumplir ¥ para ser una solucién aceptable

# UNIVOCA (un anico valor en cada punto)

¢ CONTINUA (la probabilidad no puede cambiar bruscamente)
een ningun punto puede serigual a 1
edebe ser 0 para r = infinito

¢ NORMALIZADA: [¥2dV =1 (normalizacion)

frontera

condiciones

La cuantizacion de la energia E viene
determinada por las condiciones limite
Impuestas a ¥

cada una de las funciones de ondas monelectrénicas que
describen el comportamiento del electrén. Son las soluciones de
la ecuacion de Schrédinger

no confundir con las orbitas del modelo de Bohr
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Transformacion en coordenadas polares de ¥

» La solucion de la ecuacion de ondas se facilita si se
transforman sus coordenadas cartesianas a polares

» La funcion se puede dividir en dos partes:
¢ Funcion de onda Radial: R(r)

¢ Funcion de onda Angular: Y(0,6) \
o
Z
> T \
| =Y
Y(x,y,z) = ¥(r,0,0) X
Spherical polar coordinates

2 3 9 D
X“ T Pe + o=

o x=rsinbcosd
y = rsin B sin &
z=rcos b

letras griegas:
0 (teta),d (fi)




Z=TIE

MR Mecamca cuantlca Numems cuant!ms

S ]

Transformacion en coordenadas polares de ¥

La ecuacion de Schrodinger en coordenadas polares:

1 (., aq/) 1 P’y 1 2 ( 31;1] 87> 1
——|r + : + send + Er V=0
r’ 91'[ ar ) r’sem® J¢° r’send 90 ) h’ (Erly

F

e (1.0 R (1) 01 (0)- @, (0)
U \/ wedil

Funcidén de onda Radial Angular
Wn,m, (r= 0,0)=Rn(r) Yrm, (©.9)

OLllmlr d GLHLI "II Inm ganical pJuanjCarlosiRuiz=Morales] {é \
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Soluciones de ¥

[ Yn.e,m, (r,6,9¢) = Rn,g(r ) Gg,m, (6) "pm, (9) ]

Solucion a la Parte radial

Ommrrw \Genenalfe

- N\
© 4n—e-N2Z3(22Zr i ~2Zr/na 2+ 22r
£ Rnt(f)= 4.3 -€ ’-
P ' [(n+2)n*a}\ na, na,
@ 8 n=1,23,.. )
s
g Solucion a la Parte angular
/:D 0= L gtims £20,1,2,3,. )
m, (9 - \2r m, =0, 1,2, .4/
0, (0)= |CENETm N im0 o
m, 2(¢+ 1m; )!
\_ 4

Y, 1“"FARM£\OH
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Soluciones de la ecuacion de ondas ¥

» La resolucion de la ecuacion de ondas requiere introducir
ciertos parametros que son los niimeros cuanticos:

¢ RN—£,n
¢ OO)—m,, ¢
¢ Q@)= m, Schrodinger
ﬁ niamero cuantico principal,n=1, 2, 3,.... \
Relacionado con la energia y el tamano de los orbitales
! namero cuantico secundario, azimutal, # = 0,1, 2,...n-1
Caracteriza la forma de los orbitales atomicos
¢ 0 1 2 3 4
estado s p d f g
m, numero cuantico magnético m=0, +1,+2, ...+ ¢

K Caracteriza las diferentes orientaciones de los orbitales /




principal n

angular /

etiqueta lacapa K, L M -,
especifica la energia media
del electrén situado en dicha
capa. Relacionado con el
tamaino del orbital

etiqueta la subcapa.
Caracteriza la forma
_espacial del orbital _

magnetico| m,

G}Lumlca Genenalje
A0 ENRMA

+1/2, -1/2

Inmq II‘IH 2

etiqueta los orbitales de la
subcapa. Caracteriza las
diferentes opciones de
orientacion de los orbitales

etiqueta el estado de espin
indicando la direccion del
mismo

Wuan Carlns Ruuz Mnrales ;&,}
Unwermdad deLa Laguna

Ecuacion de
Schodinger

Dirac,
Relatividad
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TABLE 1.2 Hydrogen Wavefunctions (Atomic Orbitals), & = RY

(a) Radial wavefunctions, R_(r)

(b) Angular wavefunctions, Y,_"I{H',d:j

" / R_(r) | e Y,_I(B.d))
47 A 32 [ 1 1/2
1 0 .‘.( ] e~ 4/ 0 0 | )
.“‘,; .41‘:
1 (ZV7 Zr {3 \1/2
2 0 )\)t‘, ) (2 a ]‘ o | X '4‘ ) sin B cos &
- | - ‘g \ ) \ 17
L [ ZN"Er\. v (3\'2 . A
1 Ve (.:") ( " ) ) “4‘“) sin B sin &
1 [ZNY3.. 2Zy 22%° ¢ 3 \12
3 0 - ( ) (z _ =T ’ )(. Ze13a, : l ) -
9V 3 dy dy 9&1.]- \ 47/
2 (ZY" Zr f1s \'2
l ’"\6{: ) (l— 3a ) o 2 i (1(, ] $in~ 0 cos 24
-/ Ny I3 w;
4 (Z\V2 Zr . [15\12 | _
- “\m(‘ , [ n )t 4 ¥ a ) cos Bsinbsind
5 “p/ 4y a7
{ |i 1/2 .
ZX | 4 cosBsinbcosd
\ 97
f l; 1/2 -
- oy = ( 16 ) sin” B sin 2d
16,
f 1 \1/2
22 [lﬁ ] (3cos’® — 1)
\ (11
Note: In cach case, a, = 4ne, -frn e, or close to 52.9 pm; for hydrogen irselt, Z 1.

*In all cases except ’”. 0, the orbitals are sums and differences of orbitals with specific values of m,,
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