ORBITALES ATOMICOS HIDROGENOIDES p

La ensefianza del tema de orbitales atdbmicos en la Quimica de Ensefianzas Medias, siempre es muy
problematica, por la interpretacion matematica de la funcion de onda, de su cuadrado y la densidad de
probabilidad radial. Para intentar aclararlo, vamos a aplicar dichos conceptos a los orbitales atdbmicos 2p y
3p. Se han elegido precisamente estos orbitales porque siempre dan lugar a preguntas curiosas por parte del
alumno, que todavia no sabe disociar el concepto de 6rbita del de orbital y el de densidad de probabilidad.

Muchas veces hemos escuchado comentarios tan curiosos referidos a los orbitales p como que “los electrones
hacen ochos junto al nucleo”, que ¢como era posible que un electron pasara por el nicleo desde una parte del
orbital a otra? Para intentar que comprendan esto, diremos que los orbitales atomicos son consecuencia de un
tratamiento matematico, partiendo de la ecuacién de una onda, al cuadrado de su caracteristica fundamental o
funcion de onda se le atribuyd un significado fisico asociandolo a la densidad de probabilidad de encontrar
al electron, a una determinada distancia del nucleo atomico. Asi como se ha visto en el tema de OAs, la
méaxima densidad de probabilidad radial para la funcién ¥rls, coincidia con el radio de Bohr para el
hidrdgeno en su estado fundamental.

Funciones de onda ¢ p radiales

Para representar los OAp se han elegido las funciones de onda  del hidrdgeno para los diferentes valores de
los nimeros cudanticos n, siempre con I=1. (figuran en cualquier libro de Quimica Inorganica o de Quimica
Fisica de nivel universitario).

Las ecuaciones que dan los valores de ¢ para n=2, I=1 y n=3, I=1, en su expresion radial, aplicadas al atomo
de hidrégeno (Z=1) y en funcidn del radio de Bohr, son respectivamente:

r r
Y2p=kre 2 y Y3p=Kk,r(6-r)e 3
Los factores numeéricos k que aparecen multiplicando ambas funciones se determinan con las condiciones de
normalizacidn, que implican que la probabilidad total de encontrar al electrén en el espacio es 1.

Asi, aplicando Irz(kiwi)zdrzl, se obtiene que k;=0,204 y k,=0,0202.

Si se representan mediante una hoja de calculo, se obtienen las siguientes gréficas:
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Densidad de probabilidad radial r* ¥ 2p Si la funcién ¢ se eleva al cuadrado ,
se obtiene la densidad de probabilidad,
que multiplicada por r?, da la densidad
radial de probabilidad. La gréfica de la
figura 2 representa esa densidad radial
de probabilidad frente ar, en bohr. En
015 la misma se aprecia un maximo a 4
bohr del nucleo.
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Si se repite el método y aplicaa la
0oL R — ecuacion de y3p se obtienen las
0o 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 1 12 siguientes graficas:
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En la figura 3 el maximo de y3p en funcion del radio estd a 1,8 bohr (hay un efecto de penetracion o
acercamiento al nucleo al aumentar n), pero en la figura 4, se observa que el primer méximo de la densidad
de probabilidad radial tiene lugar a unos 3 bohr de distancia al ndcleo, mientras que el segundo lo hace a
unos 12 bohr. La funcion se anula para valores de r = 0 y 6 bohr. Este dltimo valor indica que a esa
distancia existe una superficie nodal, esto es, una superficie en la cual la densidad radial de probabilidad es
cero.

La representacion de la funcion que

Probabilidad acumulativa 2p y 3p da la propabili(_llad acumulativa (PA)
con la distancia al ndcleo para los
0.6k e OAp’ _realizada_ mediante calculo
008§ . v / numerico azpartlr_ de la suma de los
R [PAZD] s N valores r“y* multiplicada por dr, se
0065 ] rd e muestra en la fig 5.
< 0852 - f' _,/ Si se considera el OA como la
a 0% | / / superficie que encierra el 90% de
043 1 densidad de probabilidad radial, se
0022 s P tendra que para el OA 2p, la
Ot __J{:"W/ distancia de extension es de 8,1 bohr
008 oot —— (si fuera el 99% seria 11 bohr),
0 1 2 3 45 6 7 3 9 101112 13 14 1516 17 18 19 20 21 22 23 24 25 mientras que para el OA 3p’ es de
r(bohr) 18,5 bohr (para el 99% seria de 24,5
_ bohr).
Fig. 5

Sin embargo para orbitales determinados por condiciones cuéanticas en las que 1>0, la componente radial se
ve influenciada por una componente angular que condicionara la forma del orbital y modificara las zonas de
maxima probabilidad. Ahora existiran tres variables: r, y los angulos ¢ y 0, que forma r con los ejes .

De esta forma la funcion ¢r debe reunir ambas componentes, tomando similares valores para cada par (n,l).
Segun el valor empleado de m (1, 0, y -1) se orientara sobre diferente eje de coordenadas.

Para representar el OA de forma completa, se usard un programa de dibujo tridimensional, en ejes
cartesianos, lo que implicara pasar de coordenadas polares a rectangulares con las conversiones necesarias.
Enestecaso x=rsen $pcos0, y=rsendsen0, yz=rcos0 yr?=x*+y*+z°

Las funciones caracteristicas de los orbitales atdbmicos 2p toman las expresiones siguientes para el caso del
hidrogeno Z=1,y en funcion del radio de Bohr:

Y(2,1,0) =01ze 2 que corresponde al OA 2p,
[ CyPar?
Y(2,11) =0,1xe 2

_«/x2+y2+z2
Y(21-1)=01lye 2

que corresponde al OA 2py

que corresponde al OA 2py

Se va a representar como ejemplo la funcién y2py. EI programa matematico empleado, genera una malla
superficial, en la que cada punto (x,y) corresponde valor de y. Como se trabaja sobre el plano XY, se hace
z=0.



%

eSS

SRRSO
S

PROYECCION SOBRE
EL PLANO XY

FUNCION DE ONDA
2

10.00 — . . .
500 3
0,00 EIEX -
-5'[:”3 TOHNL HEGATIVA - ZONA POSTTIVA i

GERIS Mas OSCTRO GEIS MaAS CLARD

VALOERES MAS HEGATIVOS VALOEES MAS POSITIVOE

. I:I T T T 1 T T T

2000-15.00-1000 -5.00 000 500 1000 1500 20.00

Dado que los valores de y pueden ser
positivos 0 negativos, la malla
superficial contendra “montafias y >0
y *“abismos”, y <0. Los abismos
corresponden a valores negativos y en
los dibujos se representan en la escala
de grises hacia el negro; cuanto mas
0scuro, mas negativo, mientras que los
valores positivos se toman en la escala
de grises hacia el blanco, cuanto mas
blanco mas positivo (fig.6). La
proyeccion sobre el plano XY,
conforma unas superficies de nivel,
que determinaran la forma del orbital
atdbmico 2p, con dos l6bulos bien
diferenciados, debido a la aparicion de
un plano nodal, puesto que I1=1, que
sera la caracteristica de todos los OAp

Fig. 6

En la figura 7, se observa el plano de
dichas superficies y curvas de nivel en
las que { es constante. EI maximo
ocurre a los 2 bohr, tal como se
mostraba en la grafica de la funcion
radial (fig. 1).

Estas funciones son las que se tomaran
para formar los orbitales hibridos, o se
superpondran  para  formar los
diferentes tipos de enlace covalente,
siempre entre “lébulos” del mismo
signo.

Fig. 7

Si se eleva la funcion y al cuadrado se obtiene la densidad de probabilidad que se representa en las figuras 8
y 9. Esta ultima se puede comparar con la gréfica de la funcidén de onda 2py, que se da en la figura 7 y
observar cdmo se modifica el tamafio de la linea de contorno y las isolineas correspondientes. En este caso
cada punto de la malla superficial indicara una densidad de probabilidad, que al proyectarse sobre el plano
base (el XY para el OA 2p,), producira las curvas de nivel de probabilidad en las que ¥ es constante.
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: . . . . . En la figura 9, se aprecia con detalle el
DENSIDAD DE PROBABILIDAD 2px mapa de contorno de las superficies de
CURVAS DE NIVEL nivel de probabilidad constante, cuyo
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Si se opera de la misma forma con la
funcion yi3py, se obtienen las figuras
10y 11
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DENSIDAD DE PROBABILIDAD 3px La figura 10, corresponde a la
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DENSIDAD DE PROBABILIDAD 3px
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contorno externa dada sobre el
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representacion  espacial  del
orbital atdbmico 3px.
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Hasta ahora se han visto las funciones de onda y las densidades de probabilidad sobre el eje X (m=1). Se
trabajaria de la misma forma sobre otro eje. Si se representa la funcion g 2py (m=-1), las graficas serian las
dadas en las figuras 13 y 14. Como se observa, la forma es la misma y lo Unico que varia es la orientacion
sobre el mencionado eje.
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