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Orbitales

» La funcion de onda y para una combinacion dada de valores de n, /
y m, se llama orbital

¢ No hay que confundir el término orbital con el de orbita del modelo de
Bohr

= El orbital es una funcioén de probabilidad, cuyo sentido fisico se
refiere a una region del espacio respecto del niucleo donde la
probabilidad de encontrar un electron de energia concreta posee un
valor especificado (90%)

» Los orbitales se designan en funcion de los valores caracteristicos
den, 7 ym,y es posible referirse a ellos mediante la notacion:

¢ n:n° cuantico principal (numérica)

¢ £ :n°cuantico azimutal (alfabética: s, p, d, f...) {}
¢ m,: n° cuantico magnético
¢ X:indica el numero de electrones ne x
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Etiquetas de los orbitales

Designacioén de los valores de /

=0 — s (=1 — p
=2 > d (=3 — f

(=4 — ¢
Cada conjunto de 3 numeros cuanticos n, 7, m,,
identifica univocamente un orbital

n=2,¢=1,m,=1 —> 2p, X
n=2,¢=1,m,=0 —> 2p, nf m
n=2,/=1,m,=¥1 —> 2p, 14
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Valores de los numeros cuanticos

n° orbitales (2£+1)

o
-

-
oo

LW =0 | N =0 | =0
S NW=|U0NGW=|]0W=

Orbitales con el mismo valor de n pertenecen a la misma capa principal o nivel.
Hay n? orbitales en la capa

Orbitales con los mismos valores de n y £ pertenecen a la misma subcapa o
subnivel. Hay (2/+1) orbitales en la subcapa
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i d ik

Energias permitidas del electréon en el H

= Los valores de las energias para el Unico electron del atomo
de hidrégeno (Z=1) vienen dadas por:

¢ n: es el numero cuantico principal
¢ Ry: es la constante de Rydberg

4

=0 {=1 {=2 {=3
= -] d f

f

000 4| 00000
0001 00000

0
-82,0}04
-145,7/O™

GD‘GDDOC)«I

- on?me*-Z?
(47, )2 ‘h?n?

E,= .328,2{O%| 000 |

12
=_RH Hz—

-418 4

xN |

—E =-2,178 0““(%)J

Energia (kJ.mol” Iy

11eV=1,6022:10-19 J R,=13,605 eV

E(n=1) = - 1312,9 kJ/mol
E(n=2) = - 328,2 kJ/mol
E(n=3) = - 145,9 kJ/mol
E(n=4) = - 82,05 kJ/mol
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Energia de los orbitales hldrogenmdeos

n=m=x
. . : 0
Niveles de energia de orbitales en
un atomo de hidrégeno. Cada n =3 T =" 2
cuadro representa un orbital 3 3p 3
n=2%— 1T
1|
2s 2p
A
g (4 : N
% Las energias de los orbitales
) £ para un atomo de hidrégeno
Orbitales degenerados son inicamente dependen del
aquellos que tier:uen la misma L nivel cuantico principal n.
energia.
n= ]D
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'Representacion de los orbitales del
atomo de hidrogeno

Orbitales s

Orbitales p _O'?: oS- OO 8

Orbitales d

Orbitales f % @6 c%D 9@" %‘

:_"_... f)l.ll_]ﬂlf 3 CLm r"l_l @ inmn 11‘_-_::_______
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Funciones radiales

Yn,e,m, (r,6,9) {Rn,t(")J Y!,m; (6,9)

= Son funcion de la distancia al nucleo (r)
= Dependen de los numeros cuanticos ny 2.

» Nodos radiales [R(r)=0] n° nodos radiales = n- ¢ -1

m Penetracion de los electrones:s>p>d>f

Informa acerca de la manera en que ¥ varia en funcion de su distancia al
nucleo
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Funciones angulares

o ——

Yn,e.m,(r,60,9) = Rp ,(r) [Yt,m,(@,(b)]

= Determinan la forma y orientacion de los orbitales.
f =0, estados s, 1 orbital

{ =1, estados p, 3 orbitales
/= 2, estados d, 5 orbitales
¢ = 3, estados f, 7 orbitales

® Nodos [Y, ,,(0,0)=0] n°de nodos angulares= ¢
®s=> 0 p=1d= 2(d,.: 1 superficie cénica) f = 3

Informa acerca de la manera en que ¥ varia en funcion de las lineas que
desde el nucleo se dispersan en todas direcciones

; 5 - - r
alferlinonganiGe
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» Para obtener la
funcion de onda
¥ para un estado
particular, basta
multiplicar las
partes angular
(Y) y radial (R)
de la funcién de
onda y analizar
esta.

» Todas las
funciones de
onda
hidrogenoides
son del tipo
exponencial

decreciente
(e-Z/na)

3 AN Orbitalesiatomicos:

TABLE 9.1 The Angular and Radial Wave Functions of a Hydrogen-like Atom

Angular Part Y(0, &)

Radial Part R, , (r)

=)

Y(p,) = (41_)' sin0cos
p)= () sinosing
Y(p.) = (T:r-]”msﬂ

= (2 e

15 \r2 -
Y(d:-y) = (4—) sin“ 0 cos 2d

i

sin @ sin 2¢»

13 and
sinf cos@ sind

(3)
Y(d,.) = (-—‘—-)Illsinﬂc‘-}sﬂmsé
()

R(1s) =

b

)

—— ¢

iy

R(25) = 7 (I) (2 = )"

o\ 32
i (‘-{) (6 = 60 + o)™

lﬁ|

R(2p) = 1\;? (%)m

k(3p) = — (E‘)HH - )oe?

iy

R(3s) =

R(3d) = ﬁ ( I’.) 2
Ay =& 4 —052942\ 53pm
m;

i radio de Bohr: se utiliza como
|. una medida de longitud atomica

ey,
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Orbitales s

Orbitales amm IGOS:

e ——

La funcion de onda completa la podemos obtener comblnando Ias funmones de
onda angular y radial.

Como todas las funciones de onda hidrogenoides son de tipo exponencial
decreciente (e-4/a)

¢ y—0 cuando r—o

¢ (parar>0 — ey

El tamano del orbital aumenta con n

Las funciones tipo s presentan simetria esférica. Los orbitales s son
esféricamente simétricos

¢ El valor de la funcion de onda sélo depende de la distancia al nicleo pero no de los
angulos

¢ La probabilidad de encontrar al electron solo depende de la distancia al nicleo pero
no de la direccion

Para ciertos valores de r la funcién ¥ se anula (NOD §) v
w(1s)=R(1s)Y(1s) = 2[;) e
1V 1 (zY*
r(2s)=FH25)Yt28}=(;] Wi[ | (2-0)e™"
o= 1)* 1 (z)" i
Ny p[35)=ﬁ[33)¥[$}=(;] m ; (B 6o +0° ]e
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Definicion de nodo

® Aunque se suele definir como los puntos en los que la funcion de onda
se anula, realmente

= Los nodos son los puntos en los que una funcion de onda cambia de

signo
n=2
orbital nodos radiales: n-£ -1 nodos angulares: £ R
2s
ns n-1 0
np n-2 1 .
nd n-3 2 =

nodos totales = n-1 200 400

! 1

{.)r T - —
Mm: 800

r - i CH -
dlfelinorganice
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Orbital 1s

“+ La parte angular = cte
% El comportamiento de ¥, viene
dado unicamente por el de la
parte radial
< ¥, siempre positiva.
<+ Decrece exponencialmente y
tiende asintoticamente a cero

cuando r—eo
< ¥, tiene valor maximo en el
origen:
< para r=0, eZa=1
% Wig(r=0) = (Z/a)*2(1/p'?)
» ¥, carece de nodos radiales y
angulares

x10~2

K

n=1
6k ar2
R(1s) = 2[-2} e /2
1" a,
.|
43 /=0

() —4 | L
™300 400 600 800" "

pm




Gy aaoibitalesiatomicos!

Orbital 1s

» Densidad de probabilidad ¥2(1s) i
5 : s
L ‘P.( 1s) tiene valor maximo en el PRy SE———" :_f\\\
Nigen de probabilidad ]| B

¢ La probabilidad de encontrar al p —
electréon en un dV es tanto mayor
cuanto menor es la distancia al

nucleo. -
distribucion de

® ¥?(1s) tiende asintéticamente a 0 densidades en un plang,> Fir
cuando r =

envolvente esférica que e
contiene el 90% de la densidad .)
de carga electronica \ ,

(a) s

" fhnmlm C( net d| @I "IHIH NG
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Representacion del orbital 1s

O ||m:ra GLm_ral @ Inmq ANICa puanjCarlosiRuiZ: Mnrales’? )

S0 FENRMACTA B Universidad, de|Llallagunaly

Representacion de la densidad de probabilidad

¢ (a) Diagrama de puntos: a mayor densidad de puntos mayor probabilidad
de encontrar al electrén.

¢ (b) Diagrama de contorno: seccion transversal capa esférica en cuyo
interior la probabilidad de encontrar al electron es del 90% (radio 1,4A para
el 1s)

¢ (c) Superficie limite que encierra probabilidad 90%. Envolvente

(a) (®) (c)

]

e e f 'v‘
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Orbital 2s

" Y,. puede tomar valores positivos y negativos.
= P, tiene valor maximo en el origen:

¢ para r=0, e"a=1

® W, (r=0) = (1/a)%2(1/8p)1”
= Tiende asintéticamente a cero cuando r —»®

¢ ¥,. se anula cuando: 2-r/a,=0 — r=2a, (1,058A)
¢ 1 nodo radial x107*

1.5 st

n=2

v2 a2
y(2s)=R(2s)Y(2s) = [ ! ] iﬁ[ ] (2-c)e~"

0.5}
200 400

- a“p i | 1 L
el cambio de funcion de (+) a (-) B M}H 800
indica la presencia de un nodo radial r
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Orbltales atomfzr’:":,
Orbital 2s

= Densidad de probabilidad
¢ V2, tiene valor maximo en el origen.
¢ V2, tiende asintoticamente a 0 cuando r

» Esfera nodal para r=2a, donde la densndad/

de probabilidad es O
® (V2, =0 para r=2a,)

y*(2s)=0= [ﬁ][%}a (2-0) e =

2 r
(2-0) =0; 2-3_=0=”=2a°
0

x 1077
20.0

10.0

—bﬂ)’o

Electron density

N
NS

J.S

1.0

|

;

L — r

)

200 400 600

(pm)
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Orbitales 3s

» La funcion densidad probabilidad tiene dos nodos
¢ parar,=1,902-a,yr,=7,098a,

Orbital 3s:
Nodos= 3-0-1=2
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' Comparacion entre los orbltales S

» El tamano de los orbitales ns aumenta con el valor de
n
® Tamano de los orbitales ns: Radio (A) de la superficie
de contorno del 99% de probabilidad
orbital radio (A)

1s 2,20
2S 6,50
3s 12,00

um La probabilidad de encontrar a un electron proximo al
nicleo es mayor si éste ocupa un orbital 1s que si es
2s 0 3s.
¢ electron 3s mas externo que 2s, y éste mas externo que
el 1s.
» Numero de nodos radiales de los orbitales “s” viene
dado por (n-1) o de modo mas general (n -/ - 1)

W2 W2 W23

- Distance from nocleus ——e=

n f)llltl‘ﬂlf_tl Cent* alge %nlr:m ANIGe
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i ik

Comparacion entre los orbitales s

1s
n=1I1=0

|
!
|
I |
I I
|
| :..,-—--' Node :‘ 1 Nodes
| !
I |
2% \ Wt | 1% :
\ : r=2a, : :
Height of graph \ . / I : :
indicates density of — 1"\ N LAl
dots as we move r r .

from origin

(a) (b) (c)
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Radial Electron
Distribution

: " 00 ANIAGIA
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Orbitales np

de las coordenadas angulares (0,0)

¥, = R(1),Y(0,0),
» Orbitales 2p. Parte radial
¢ Los tres orbitales 2p tienen la misma parte radial

® cuando r=0, R(r),,=0 : a diferencia de los orbitales s
® cuando r -0, R(r);,—0

omi

¢ La parte radial siempre es positiva (no hay nodos):

. — e — B = -

e e

» Las funciones de onda ‘¥, muestran una cierta dependencia respecto

» Su analisis es mas complicado que en las funciones “ns”:
¢ Es necesario analizar separadamente |la parte radial de la parte angular




=) )

Orbitales np

facil de analizar

n f)llltl‘ﬂlf_tl CLm nalye %nlr:m ANIGe

EIENA Orbltales atomu“r

m Parte angular de la funcidén de onda
¢ A diferencia de los orbitales ns no es una
constante sino que muestra una
dependencia con ‘¥(6.,6)
¢ La parte angular del orbital 2pz es la mas

_ £ 1/2
Y(p,) (E) sinf cos ¢
3 1/2 ' '
Y(p,) = 53 sin@ sin ¢
3 1/2
Y(p.) = (4—7'_) cosf
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Orbital 2pz. Representacion de la parte angular

Todos los puntos con el mismo valor de r y 6 tienen el
mismo valor de la funcion de ondas

Se obtienen dos esferas tangentes

Valores que toma la funcion ¥ (0)9,, €N funcion del Cos (>0 .
angulo q:

Value of
v ()

¢ ¥(6),,,>0 para 0Os6 <2, Q \¥Z \
¢ ¥(0),,<0 para m2<o<m, Y(29z1=(ﬁ) €OSO cosv) <0 )

i aks

Valores singulares de Y(6),,, :
¢ para 0 =0 —cos 0°=1; 6=n — cosn=-1 ()
& para 0 =n/2 — cos 6 =0 Y(O)zpz
¢ plano xy es un plano nodal r=constante

Valores extremos para Y(0),,,:

¢ la funcion ‘P(e) ,toma valores maximos (+1 o -1) sobre
elejez (6=0, 11)

¢ Para una distancia dada, la probabilidad de encontrar al
electron es maxima sobre el eje z




Funcion de probabilidad del orbital 2pz

Funcién de probabilidad ‘¥2,,:

‘P22pz= Rg(r)zpz ' Yz(e)sz
La probabilidad maxima de encontrar al
electron 2p, se presenta sobre los semiejes z a

cierta distancia del nucleo a la cual es maxima
la funcion R2(r),,,

El orbital 2p, tiene las zonas de maxima
probabilidad electronica orientadas y
distribuidas segun direcciones preferenciales Cm

del espacio, al contrario que los orbitales “ns” Y2(9)2p,_

Todos los puntos del plano xy constituyen un r=constante
plano nodal: Y?(6),,, =0

Value of

.
- COA" (1)

-

0. 5 Angular
(planar)
node

Diagrama de contorno del 2pz.

Los contornos son las lineas del plano yz en las
que Y?,,,, es constante;

en tres dimensiones encierran el 50% y el 99% de
la densidad de probabilidad total.

; 5 - - r
alfeplnonganice

MACTA
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Orbitales p

-

(a) (b) (¢)
A).El Vdlor do: < ee-0ero b) Los puntos ¢) Superficie limite que
en el nucleo, aumenta representan la encierra el 90% de
hasta un maximo a cierta probabilidad y la probabilidad de encontrar al
distancia (segun el eje x, y densidad de carga del electrén 2p,. La probabilidad
0 2) y luego disminuye al electrén en un plano que  disminuye hasta hacerse cero
aumentar la distancia. pasa a través del nicleo  ©n el plano nodal yz.

(p.e. el plano x2)

Representaciones V2. Son I6bulos alargados




Nodos en los orbitales p

vz planc

ty plane

»Orbitales 2p:
¢Los tres orbitales 2p son:
e perpendiculares entre si
e presentan fuerte caracter direccional
¢ Los orbitales 2p no tienen nodos en la parte radial

¢ La superficie nodal |SE debe a la parte angular
Los orbitales p se representan dirigidos segun los ejes X, y, Z. En
cada I6bulo se indica el signo de la '¥,, (debido a la parte angular Y(
0)2,, Ya que R(r),, es positivo) y no deben confundirse con cargas
eléctricas.

Ommrra GLm_ral @ Inmqrmn 2 PuanjiCGar, os] IRUIZ* Morales?

Ri ', 1“"‘FAR-MQ("¢H~ pe Unwerldad de Lajllaguna
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GCOS

R Sl e B

11:

Orbitales p

. '3 )
}{Pt] - (EJ
A \ 172
¥(p,) = (T | sinOsingd

\ J',rf
3 Y 172
¥(p.) = (

L cosl

47/
# Los tres orbitales 3p tienen la misma parte
radial

® Orbitales 3p:

e Los orbitales 3p tienen 1 nodo radial

¢ La parte angular es la misma que los
correspondientes a los 2p

uno

e Los orbitales 3p tienen 1 nodo angular cada
» Orbitales np:

¢ el tamafo aumenta en la serie: 2p<3p<4p...

¢ el numero de nodos radiales de las funciones
np viene dado por n-2=n - £ -1

sinbi cosch

| Z\I:J?

R{IF] = j\f,ﬁ (u_'. ¢
| z\‘:

R(3p) = —= (4

plano nodal

Xy
yzZ

XZ

I

¢ el numero de nodos angulares es siempre E

ik}
Costour map of a carboa 1p, ortatal

erlnonhgal
L

i1 0] FﬂRWiﬁ’(ﬂ A

K
R

Contour map of a chlonne 1p, orbetal
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Orbitales d. Funcion radial

» Parte radial orbitales 3d: R ] ( z

¢ R(r)s4 es siempre >0

® r=0 =R(r)aq =0 |

® 1 0 =R(r)yy —0 x1073|

¢ No hay nodos radiales 0.1

» Parte angular: 200 400 600 800 1000
¢ presentan 2 superficies nodales angulares RN

Orbitales 3d: Presentan 2 superficies nodales debido a la parte angular (f — | K
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| ..;:; (} -

,r

Orbitales d

d,.

Las designaciones xy, xz, etc se
relacionan con el numero cuantico

m,. El numero de superficies

nodales es igual al numero cuantico

/. Para los orbitales 3d hay dos
superficies nodales angulares (las

del orbital d,? son conicas)

mra Genual Q Inrnq.mn 2
UK 1u“"EﬂR-M,&("¢U~

funcidén

3d

Xy

3d,,

3d,,

puanjCanlosiRuIz: Morales}
Unwersldad de|Lajlaguna

3d,
2
I
|‘.I
+ //
rd
i
I_/
l —_— — X
-
i
rFd
/f +
I

planos nodales
XZ,YZ

XY,YZ

XY, XZ

Bisectrices: XY-Z

Superficie cénica

]

&)




Orbitales d

= Diagramas de contorno en el plano xz de los orbitales 3d,, y 3d,,

; 5 - - r
plnonganice

MACTA
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Orbitales atomicos con| y m frente an

=1 =2
m=0 m=1 m=0 m=1 m=2

=3
m=0 m=1 m=2 m=3

n=

n=

n=

2 X,

n=

L&

S

http://www.orbitaIs.com/orb/ index.html
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El cuarto numero cuantico:

Espin electronico
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Experimento de Stern-Gerlach (1921) I

Ag atoms

Oven Slit Magnet Detector

campo magnetico
no uniforme

“ e ;:_' :tt ————— — :"j
r‘_u(a —_— :h ‘E) ___.‘:‘
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Experimento de Stern-Gerlach

m Se vaporiza plata en un horno y los atomos se hacen pasar a travées de
un campo magneético

» Observacion: El haz de atomos se desdobla en dos.
= EXxplicacion:
¢ Un electron, debido a su espin, genera un campo magneético.

¢ Un par de electrones con espines opuestos no tiene campo magnético neto.

¢ En un atomo de Ag, 23 electrones tienen un tipo de espin y 24 del tipo

opuesto. La direccion del campo magnético neto producido depende
solamente del espin del electréon desapareado.

¢ En un haz de atomos de Ag existe la misma probabilidad de que el electron
desapareado tenga espin +1/2 que -1/2. El campo magnético inducido por
los atomos interacciona con el campo magnético externo, no uniforme,
desdoblandose el haz de atomos de Ag en 2 haces.




Espin electrénico

= Espin (del inglés spin):

SR

'EFW' Onbitalesiatomicos:

u El electron posee momento angular de rotacion intrinseco:
¢ de naturaleza mecanico-cuantica

# no depende del estado orbital

¢ es una magnitud vectorial

® Im.a.s.I=(h/2n)[s(s+1)]1/2;
@ s es el nimero cuantico de espin=1/2

= Direcciones del vector m.a.s. estan cuantizadgs:
¢ m(h/2m)
® m=+1/26-1/2

=
L Sl |

Visualizacion del espin del electron. Dos electrones
con espines opuestos generan campos magnéticos
opuestos que se anulan entre si.
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NOBEL PRIZE WINNERS--NUCLEAR
PHYSICS:

The 1982 Nobel Stamps issue
illustrates the theme nuclear physics
and honours five winners of the Nobel
Prize in Physics. They were rewarded
for their work in developing a new
atomic theory-—quantum mechanics.
The Laureates are: NIELS BOHR,
Denmark (1922), ERWIN
SCHRODINGER, Austria (1933), LOUIS
DE BROGLIE, France (1929), PAUL
DIRAC, England (1933) and WERNER
HEISENBERG, Germany (1932).
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‘ Ejercicio
¢Qué tipo de orbital (es decir, 2s, 4p, 5d,...)

designa el siguiente grupo de numeros cuanticos:
n=4, |=2, ml|=-27

© .B BoBEB !

@
@
=]
o
=
=
1

-»d

a) 4p
b) 4d
c) 3d
d) 4s
e) 3p

Ommrrw Genernalje ]nr:-n:; NG HuanjCarlos|Ruiz-Morales) {é

F1ICREARMAGI L8 Unwermdad de|Lajllaguna
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‘ Ejercicio
¢Qué tipo de orbital (es decir, 2s, 4p, 5d,...)

designa el siguiente grupo de numeros cuanticos:
n=4, |=2, ml|=-27

© .B BoBEB !

@
@
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=
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-»d

a) 4p
b) 4d
c) 3d
d) 4s
e) 3p

Ommrrw Genernalje ]nr:-n:; NG HuanjCarlos|Ruiz-Morales) {é

F1ICREARMAGI L8 Unwermdad de|Lajllaguna
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‘ Ejercicio

Para n=4, ¢ Cuales son los valores posibles de I?

© .B BoBEB !

@
=
(=
o
=
=
3

~d

a) -3,-2,-1,0,1, 2, 3
b) 4,3,2,1

c) 3,2,1,0

d) 4,3,2,1,0
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‘ Ejercicio

Para n=4, ¢ Cuales son los valores posibles de I?
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a) -3,-2,-1,0,1, 2, 3
b) 4,3,2,1

c) 3,2,1,0

d) 4,3,2,1,0
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‘ Ejercicio

Un electréon que tiene n=3 y ml=0
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a) debe tener m_=+1/2
b) debe tener |=2

c) puede tener |=0,1 0 2
d) debe tener |=1
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Ejercicio

Un electréon que tiene n=3 y ml=0

a) debe tener m_=+1/2
b) debe tener |=2

c) puede tener |=0,1 0 2
d) debe tener |=1
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‘ Ejercicio
¢Qué numeros cuanticos estan asociados con la
energia de un electron en un atomo con Z=17
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a)n, |
b) solo |

c) n y dependiendo del giro m,

d)n,lym,
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Y, 1“"FARM£\OH

Ejercicio
¢Qué numeros cuanticos estan asociados con la
energia de un electron en un atomo con Z=17

a)n, |

b) solo |

c) n y dependiendo del giro m,
d) solo n

e)n,lym,
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Y, 1“"FARM£\OH

Ejercicio
¢Qué numeros cuanticos estan asociados con la
energia de un electron en un atomo con Z=17

a)n, |

b) solo |

c) n y dependiendo del giro m,
d) sélo n

e)n,lym,
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