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Profesor Cdtedra: Sr. Ricardo Letelier
Profesor Auxiliar: Magin Torres

Mecanica Cuantica

Se desea construir una celda solar que alimente un dispositivo, el cual tiene un voltaje
de operacion de entre 3 y 4 [V]. Para ésto se dispone de tres metales cuyas frecuencias

umbrales son las siguientes.

metal | vo [Hz]
A | ax10™
B | 6x10™
Cc | 7x10

- Qué metal utilizaria para construir la calculadora?

Respuesta:

Las longitudes de onda de la luz solar estin comprendidas entre 200 [nm] y 700 [nm]. La
radiacion llega en el espectro comprendido entre éstos dos valores, por lo que tomamos
éstos valores como limites. La energia alta estd asociada a longitudes de onda pequeias, por
lo que 200 [nm] tendra asociada una mayor energia. Entonces por el efecto fotoeléctrico

E=eV=hv—hvy

V= h-v—-hwv
€
E=hv=hY
A

Tenemos que para A=200[nm], E = 9.939x10™"?
Andlogamente para A=700[nm], E = 2.84x10"’
Sabiendo que la carga del electrén e = 1.6x10™"? [Cb] (Coulombs)

Intentamos las distintas frecuencias umbrales y vemos si caen en el rango de operacion

Metal |vo[Hz] |E=h- vo[J]|Voltaje a A=200[nm] | Voltaje a A=700[nm]
A 4x10™ [2.65%x10"°  |4.56 0.12
B 6x107"* |3.976x10™" |3.73 -0.71
C 7x10" [4.638x10" [3.31 -1.13

Entonces servirian sélo los metales B y C. Un Voltaje negativo implica un cambio en la

polaridad, lo que escapa al problema del disefio de la celda.
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Un dtomo Hidrogenoide Li** en el estado basal absorbe un fotén de energia 1.88x10-
7%10" [J]1. Al decaer se observa la emision de dos fotones, un con energia 1.3926x10°'®
(J), (llegando el electrén a un estado intermedio) y el otro foton coreespondiente de la
transicion del estado intermedio anterior hasta el estado basal.

Indique los niveles a los que llegé el electréon y la longitud de onda del segundo fotén

emitido.

Respuesta:

2
Si E, = —13.6{%) [eV], entonces para el hidrogenoide Li*, Z=3 entonces
n

E, = —122.4-[% jz leV].

Para la absorcion se tiene:

i j
1 1

AE jpg =122.4{———| =117.5[eV]
. 12 nz
1 J

despejando n;. Se tiene que:

1
basal | M7= oo =2498 51 =5

I _(urs
122.4

Para las dos emisiones

AE emis(1y = 122.4 iz - 5% =8.70[eV]

emis 1 i

nj=3

Para la segunda emisidn:

emis 2
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AEabs = AEemis(1) + AEemis(2)
— AEemis(2) = 1.74x10717[1]

= 11.42[nm]
AE

La serie de Lymann tiene la emision de mayor energia del espectro del Hidrégeno.
Calcule la secuencia a la cual convergen todas las lineas espectrales de la serie de

Lymann. ;Cual es la longitud de onda y la energia de ésta radiaciéon?

Respuesta:
Si es el espectro del Hidrégeno (n;=1). Las lineas se juntan cuando (ns=c). entonces.
1 1 -1
12 [o e}
A=
109667

E= h-% =2.18x10718[1]

=9.118x10"8[cm]

Un atomo de Hidrégeno que se encuentra en un estado excitado ni con energia E(ni),
emite un foton de longitud de onda igual a 4890 [A] quedando en un estado excitado
nj con energia E(nj), que posee una diferencia de energia con el estado Basal igual a

10.18[eV]. Determine ni,nj,E(ni) y E(nj).

Respuesta:

Hacemos un pequeiio Diagrama

Calculamos nj:

ni A
N AE =10.18[eV]=-13.6 Lz—

nj J

— ]

10.18 [eV]

basal n=1
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Entonces con el valor de nj =2 podemos calcular ni. Esto de la siguiente forma:

AE = 1 =-109677- L—L — nj =\/O.25—M=3.97z4
foton ni2 22 109677

entonces nj =4, nj = 2 y Npgga = 1
Para calcular la energias en [eV], reemplazamos en las férmulas y se tiene que E(ni)=-0.85,

E(nj)=-3.40.

Se utiliza cierta radiacion electromagnética en 2 experimentos:

Primero se la hace incidir sobre la superficie de un metal con frecuencia umbral v =
5x10'* Hz, observando que los electrones son emitidos con una velocidad de 3.7x10®
cms™.

Luego se excitan iones de He™ que se encuentran en el estado fundamental. Se desea
saber si el electron llega a algan nivel y a qué velocidad se encuentra en la nueva

orbita.

Solucién:
Cuando nos hablen de frecuencias umbrales, utilizamos la ecuacion de efecto fotoeléctrico.

E =hv—hv, en tal caso incluyendo la energia cinética (los electrones escapan con cierta

velocidad) la relacion queda: Emv2 = hv —hv. Solo necesitamos calcular la energia, asi

que despejamos el término hv (fijense en las unidades, ocupamos sistema CGS... cm, g, s,

erg)

2
Fin = = ;mVZ +hvo = ;9' 109x107%° [g(3.7><108[cmﬂ +6.62x10%7 [erg-sx 10" [H]
N

E =6.57x10" [erg] = 40.98 [eV]
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[I2)

Sabemos que un electron se encuentra en un nivel “permitido” si el nimero ‘“n
corresponde a un entero (esto es porque las energias son discretas). Asi con la relacién de

Bohr:

2 2
E=136 5 - |= 13.6[4—4]: 40.98
2 1 2

ni n]% n

Con tal energia, ahora el electrén se encuentra en el nivel n=2. Entonces la velocidad es:

h )1
v=n— |—
21 Jmr
2

r=""ag, conag=0.52918 A
<

Ojo con las unidades de nuevo,

4

’”:an :1.06><10_8[cm]
—27[erg-s]

y =g &02x10 ) L ! :2.18x108[cm}
2n )9.109x10‘ 81¢]1.06x1078 [cm] s

Noten que aqui se utiliza la formula de la velocidad POR NIVEL, no se puede utilizar la

relacion de energia cinética.

. Cuadles de las siguientes combinaciones de niimeros cuinticos existen?

Solucién:

Primero recordemos las reglas que deben cumplir los nimeros cudnticos.

Simbolo | Nombre Rango
n Principal n=0...infinito
/ Acimutal (=0...(n-1)
m Magnético | m= -/ -(¢-1),...,-1,0,41,...,0-1,+/
S Spin +1/2,-1/2
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a. n=I1,1=0, mj=1, s=+1/2 no existe puesto que si 1=0, entonces m= 0.

b. n=9, I=7, m=-6, s=-1/2 existe

c. n=2,1=1, m=0, s=0 no existe puesto que s=0

d. n=I1, I=1, m=1, s=+1/2 no existe puesto que si n=1, entonces 1=0.

e. n=3,1=2, mj=-3, s=+1/2 no existe puesto que si I=2, entonces m=-2,-1,0,+1,+2
f. n=4,1=0, m;=0, s=-1/2 existe

Demuestre que el orbital npz posee un plano nodal en el plano X-Y.

Solucién:
Vemos las funciones de onda para hidrogenoides, orbital pz implica 1=1,m=0.

Tomemos el caso n=2. ‘Psz = R2,1 (r)-Y(0,0)
W2pz =R, 1(1)-Y(6,9)

Y1,m1(8,0) = 4—375 cos(9)

3 —&T
Ry (r)= 1 [Z) |24 e 220
2.6 ag ag

Recuerden que toda funcién de onda, posee una parte radial y otra angular.
Como podemos apreciar, la funcién de onda estd en coordenadas esféricas. Un plano nodal
es un plano que pasa por el cero de la funcién de onda. La funcién se hace nula cuando

0=90°, es decir cuando r pertenece al plano XY.
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Las distribuciones de probabilidad radial para los atomos de He, Ne y Ar estan
graficadas en la siguiente figura. A partir de esto, interprete la forma de éstas curvas
aplicando sus conocimientos sobre configuracion electronica, nimeros cuanticos y

carga nuclear efectiva.

Solucién: Cada 'peak’ corresponde a una capa con n distinto, las subcapas estdn mds cerca

del nucleo para los elementos pesados debido a que la carga nuclear aumenta (+Z- e).

A He

>

Se deben identificar dos elementos quimicos Q y ®. Para lo cual dispone de la

siguiente informacion.

Q D
Relacion de Radios r(QNH)<<< 1(Q)< r(Q) | r(®")< r(D)< r(P)
Q" diamagnético ®": diamagnético
Propiedades Magnéticas Q) paramagnético ®: paramagnético
Q)" diamagnético @: paramagnético
Ym1(0,0) (funcién de onda) /\/E 1[%75 cos 0
R, 1(r) (funcién de onda) 2 regiones nodales -
PI hidrogenoide - 2298.4 [eV]
Solucién:
Para Q

- Como la parte angular de la funcién de onda no depende de dngulos, es un orbital s.

- Paraver si es un ns' 0 un ns’, vemos propiedades magnéticas. ns' es paramagnético
y ns” es diamagnético.

- Ladiferencia entre radios no aporta mucho, pero confirma que esta en el grupo IA.

Las prop. periddicas indican que el radio aumenta a medida que bajamos en la tabla.
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Para @

Y la diferencia entre el radio del catién y del elemento neutro se debe a la transicidén
del nivel (n-1) al nivel n.

Si la parte radial posee 2 nodos (es decir 3 "guatas" o peaks) implica que esté en el
grupo 3 (n=3).

Entonces la configuracién del elemento es 152s*2p®3s'. Es decir Z=11, corresponde

al Na (Sodio).

La parte angular de la funcién de onda depende de los dngulos y de un cos(0), es
decir es un orbital p,.

La informacidn sobre radios no es relevante.

Las propiedades magnéticas indican que es paramagnético, lo que excluye al gas
noble (np®). los demés np (1 al 5) son paramagnéticos... Nos guiamos por la
propiedad magnética del anién que es diamagnético, la tinica posibilidad es que el
atomo neutro sea (npl).

Para saber cudl es n, vemos la informacién del PI de su hidrogenoide. Es

7% 72 )
decirPI =13.61 - = [ev]=22984 — 7> =169 > 7=13

1 [o e}

Es decir el elemento tiene configuracién 1s*2s*2p®3s*3p’, (Z=13) lo que

corresponde al Aluminio.

Sabemos que la energia en un atomo esta dada por la relacion:

Z 2
E=-R, () Donde Ry = 13.6 [eV]
n

Si Z=1 y un conjunto de éstos atomos son irradiados con energia igual a
a) 2- Ry

b) 0.5- Ry

¢) 0.75- Ry
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Explique que sucederia en cada caso:
Supuestos:
- Los atomos estan en estado basal (n=1)
- Luego se les irradia con energia... Es decir hay transiciones entre niveles...

Igualamos las energias y vemos qué sucede con el estado final de n (nivel energético).

La energia irradiada debe ser igual al de la transicion entre n y el estado basal, por lo tanto.

irradiada - H ’ 2 1

Para E =2- Ry, n toma un valor imaginario... por lo tanto no hay transicién (no tiene sentido
fisico). Otra interpretacion es que la energia aplicada es mayor que Ry, por lo que el
electrén sale despedido con energia cinética igual a la diferencia de ambas... Es decir

K=Rpy.

Para E =0.5- Ry, n toma el valor 1.41. Esto implica que la energia no fue la suficiente como

para que hubiera transicidn, no hay transicion.

Para E = 0.75- Ry, n toma el valor de 2. Es decir hay transicién desde el estado basal hasta

el nivel 2 (Se da la energia justa para que exista).

Orbitales, orbitas y funciones de onda...

Una drbita se define como una trayectoria que sigue una particula u objeto sobre
otra, por ejemplo: Planetas y un electrén en un modelo atémico simplificado.

Para la nueva teoria y modelo atomico se define que el electrén no describe Orbitas
sobre el nticleo, sino que se encuentra en regiones probabilisticas alrededor de éste, a esto
se le conoce como orbital atomico. Estos orbitales nos indican una regién en el espacio

donde vive el electrén, pero no sabemos cémo ni donde se va a mover. Las 6rbitas
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dependen de los nimeros cudnticos y de obviamente la posicion del electrén alrededor del

nicleo. La posicién se define en coordenadas esféricas, quedando la funcién de onda como:

lI’n,m,l (I',e,(P) = Rn,l (I') ) Ym,l(ea(P)

Como pueden apreciar €sta funcion de onda se puede descomponer entre una parte
radial (depende del radio) y una angular (de los dngulos de las coordenadas esféricas).

Ahora nos interesa saber cudl es la probabilidad de encontrar al electrén en una
cierta posicion dentro de ésta region, existen zonas de mayor densidad de probabilidad es
decir que tengo una buena posibilidad de encontrarlo ahi. Tal como vimos en particula en la

caja, la probabilidad venia dada por:
[W(r,0,0)0r-06-0¢

Si graficamos €éstas funciones obtendremos un volumen, el cual corresponde a la
"forma fisica del orbital".

Nos interesa atin mds estudiar la parte radial de ésta funcién de onda. Si se graficara
el cuadrado de la parte radial (Fig 1), obtendriamos la densidad de probabilidad para
distintos orbitales (recuerden que dependen de los nimeros cudnticos y éstos definen
orbitales). Con esto se tiene que la funcién para un orbital /s (n=1, 1=0) no tiene nodos,
mientras que para un 2s (n=2,1=0) tiene uno y para un 3s dos. Nétese el cambio para los

orbitales tipo d (1=2)y que los orbitales s no parten de cero.

Rus* arbital 1s arhital 2p

@ 05 L8 LS 20 25 14 33

(u] L 40 60 5D
riay
ans "

i Yo r »
orbital 25 n orbital 3p

e -
o 0 40 &0 8D LI ] ln‘j'ﬂ 12 84 16 18

orbital 3d

Byt 110 flag?
. QOO
208 orbital 3s
B I 4 & m B0k 406 LB

o 10 &0 100 40 %0 ridg

Filile

Fig 1. Gréficas del cuadrado de la parte radial.
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Ahora si graficaramos la funcién distribucion radial de probabilidad (esto es con la

integral), se obtendrian los siguientes gréficos:
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(Qué nos dice esto?. Que los valores mds elevados nos indican mayor probabilidad
de encontrar al electrén. Ahora, si aumento el radio o la distancia electrén-nucleo... {No
deberia bajar las chances de encontrar al electron?. Tomemos el ejempo del 3s, acd se
asume que el electrén "vive" y se encuentra energéticamente estable en ese nivel de

energia. Por lo tanto es mds probable que lo encuentre alli.
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