Orbital tipo s en el Modelo Moderno
(nube de probabilidad de simetria esférica para s)

Electr6n 1s

r = 0,05 nm

RAGURA 2.5. Nube de carga electrénica (esquemadtica) alre-
dedor del nicleo de un atomo de hidrégeno en su estado fun-
damental. El circulo exterior de radio r = 0,05 nm corresponde
al radio de la primera 6rbita de Bohr (es decir, paran = 1) e in-
dica la regién méas probable de encontrar al electrén.
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Orbital tipo s (I= 0)
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» Representacion de un orbital

tipo s, segun: a) el Modelo
de Bohr (2D), y b) el Modelo
Moderno (3D).

En el Modelo Moderno los
orbitales corresponden a
nubes de probabilidad. Para
el caso del orbital s, la
probabilidad de encontrar un
electréon en un punto del
espacio (@2 dV) depende
sélo de r (posicion radial); es
decir, tiene simetria esférica.




Orbitales 1s y 2s, con simetria esférica.
(Modelo Moderno)
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Orbitales s, p, d y f. (Modelo Moderno)

« Un orbital queda definido

" por los numeros cuanticos
[, my n. Representa la
‘. %0 distribucién de probabilidad

de ubicacion de un electron
& s % *a en el espacio.
D m ol omn ol om El unico tipo de orbital que
individualmente tiene

bOoREeEEH @ simetria esférica es un
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Orbitales completos
y simetria electronica esférica

3¢ WInBRE

» Considere los orbitales tipo p (I= 1) de una “capa” n>1.

» ¢ Cuantos electrones (e) completan ese conjunto?
Respuesta: 6 e. s Por qué? (Referirse al Principio de Exclusion de Pauli)

» Para los orbitales p, con desde 1 a 5 e, no se tiene
simetria electronica esférica.

* Un conjunto de orbitales completo, de cualquier tipo (p,
d, f, ...) si tiene simetria electronica esférica. Es decir,
son esféricos los p con 6 e, los d con 10 e, etc.

Diagrama de niveles de energia para el
Hidroégeno, por n.
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Estructura de Cajas
(Tabla maestra referencial)

» Estructura genérica de

#000466000 cajas, para representar los
“C 000 10000000 niveles energéticos de un
%0 400000 _ elemento cualquiera,
w0 %%%u00000 aproximadamente.
E v 000 -+ Notese la cercania de los
niveles de energia 3d y 4s.
%000 La posicion relativa de

20 .
estos niveles es fuerte

funcién del elemento, hay

"o ; que analizar caso a caso.

Principios Incertidumbre de Pauli y
principio de Hund

Un orbital queda plenamente definidos por el trio
(n,I,m). En ese orbital puede haber un electrén o
hasta dos; esto ultimo ,a condicién de que esos
electrones tengan spines opuestos. (Consecuencia
del Principo de Exclusion de Pauli)

En un conjunto de orbitales (n, |y m= I, ..., +l), los
electrones presentar spines paralelos. (Hund). (De
esta manera se tiene una ligera disminucién de
energia).

Ejemplo: formula electronica desarrollada del
Nitrégeno:




Estruct

ura electrénica de algunos

elementos al estado fundamental

Ejemplos:
He Z=1)  =1s
He® (Z=2) = 1s?
Li° (z=3)  =1s22s!
Be°® (Z=4) = 1s22s2
C° (Z=6) = 1s22s22p,"2p,'2p,°
N° (Z=7) = 1s22s22p,'2p,'2p,
Ne° (Z=10) = 152252 2p"
Na° (Z=11) = 1s522s22p6 3s’
Comportamiento
de los gases inertes o0 nobles

* Los gases

nobles o inertes son: gases

monoatomicos a temperatura y presion
normales, y muy poco reactivos.

Es decir, son muy estables al estado
fundamental; no tienden a ceder ni a captar

electrones.




Estructura electronica

de los gases inertes
El primer gas noble es el He°(Z=2)= 1s22s2

Formula externa de los otros (Ar°,Ne®,Kr°,Xe® y Rn°):
ns22p®, donde n es el numero cuantico principal
mayor (mas externo) del respectivo atomo.

Ejemplo:
Kre(Z= 36)= 1s2 2s22p® 3s23p3d104s24p"

Estos atomos presentan una estructura electronica
muy estable, con simetria esférica. Es la explicacion
de su comportamiento quimico.

Los gases inertes
como referencia de estabilidad

Los gases inertes presentan estructuras estables

Los otros atomos inicialmente al estado fundamental,
al ser excitados, tenderan a adoptar, muchas veces,
la estructura electronica externa del gas inerte mas
proximo.

Asi, los otros atomos tenderan a captar o a ceder
electrones, segun corresponda. (Electronegatividad)

Los anteriores fundamentos justifican la siguiente
férmula abreviada:

Na°(Z=11)=1s22s22pb3s'=Ne°3s'




Estructuras Electronicas de Algunos Elementos
al Estado Fundamental

Configuraciones electrdnicas de los elemantos 18 Ar (Nel3s*3c°
19 K [Ar]ds
] 20 Ca [Ar}4s?
Configuracién 21 Sc ;Ar]gg;A;:
22 Ti [Ar]3a~4
¥4 Elemento electrénica 22 v : A::3 Coace
24 Cr [Ar]3dPas
25 Mn [Ar]3cPas
1 H 1s 26 Fe [Ar]3a®4s?
2 He 18 27 Co [Ar) 33:4§
i 28 Ni [Ar]3d®4
i b [rogos 2w R
30 Zn [AF]3d"
5 B [He]2s*2p 31 Ga [Ar] Sd‘"%s";ﬂp?
32 G [Ar]3d1'°45°4
;N tilssso = = e
34 e ] 10,
8 o} [Hel2s’2p* as Br [Ar]3d'%4s24p5
] F [HeJ2s%2p® 36 Kr ;:r]gd'%squ’
10 Ne [He]2s?2if 4 b oragt
1" Na [Na]s; 39 Y ;Er; :gﬁssi:
12 Mg [Ne]3 40 r [Kr]
13 Al [Ne]3s%3p g el [Krl4d2ss
14 Si [NB]SS;Sg: 43 Te :r 42‘25‘
15 P [Ne]3s'3 44 Ru (Krl4d’5s
S [NeJ3s'ap* pr K141
17 Cl [Na]:iss;:’np*" a7 Ag ':Krj,dd‘ns;
48 Ccd [Krj4d's.
A ik @ [K1aresssp
) 50 Sn [Kr]ad'°55°5p°
51 sb [Krl4d'°5s50°
52 Te [Krl4d95s*50*

Sobre el grafico referencial de Cajas

Se observa que al crecer n:

000 . . ,
&0 “00000, 5560000 - la dlfgren0|a de energia entre
Lo7°00u00000 dos niveles sucesivos

0 , disminuye

v %00000 wy .

4000 - - yelnumero de subniveles
%0 ' ' tambien crece.

2000
20

Asi, por ejemplo, el nivel 4s
tiene una energia comparable
al del 3d. Aqui se requiere

L0 . experimentos y calculos muy

finos, para saber cual esta por
arriba y cual por debajo.




Nomero | o Ndmero de electrones en cada grupo . -
stomico 1s | 25 [ 2p [ 35 [3p [3d [ 45 |4p | 4a | o La citada cercania
- | energética de los
) . niveles 3d y 4s, se
5 B 25 14 ! g
: | ¢ |H E manifiesta en la
5 | 7 jf Ak Primera Serie de
T ﬂ = F Metales de Transicion
B 2
s [ 85 0z11] (desde el K al Zn).
S S E A tal cercania se
I [ B asocia un fuerte efecto
2 | oo 2 sobre las propiedades
22 i
s |V s |2 de estos metales (Fe,
5 | ! aE Cu, etc.)
27 £S 7
s | N £ sz B Para Z mayores,
2 Tz, existen otras series de
s | 35l 2 |3 metales de transicion.
35 Br :38 g ;
35 Kr jl 4216 |

Criterios para la
Tabla Periddica de los Elementos

Desde el SXIX se procur6 clasificar a los elementos
conocidos en conjuntos de elementos con
propiedades similares.

En seguida se trato de relacionar esto con la
estructura; por ejemplo, con el peso atomico y luego
con el numero atémico.

Conocida la estructura electrénica externa (eee) de
los elementos, estos se clasificaron por Z creciente y
por eee similar. Tal es el criterio de clasificacion de
una Tabla Periddica moderna, en periodos (filas) y
grupos (columnas).




Tabla Periddica

1A BA

1 Nimero atbmico %

Ii H Simbolo He
o 100797 2A Masa atbmica 3A 4A SA BA TA | 40026

5 k) 4 5 6 7 8 9 10
22p Li Be B C N o F Ne
6941 | 9.0122 10.811 J12.01115] 14,0067 | 15.9984 | 18.99%4 | 20.179

) 1 12 13 4 15 16 17 18
p3p | Na | Mg ® Al | s P 5 cl | Ar
229898| 24305 | 3B 4B 5B 6B B — IB 2B [26.9815) 28.086 |30.9738| 32.064 | 35453 | 30.048

4 19 0 2l n n M 1] 26 21 18 29 30 i 3 33 34 15 36
4s3dip Ca Se T v Cr | Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
39.098 | 40.08 | 44.956 | 47.88 | 50.942 | 51.996 |54.9380| 55,847 |58.9032| 5860 | 6354 | 6538 | 69.72 | 7259 (749216| 78.96 | 79904 | 8380

5 37 k} ] 9 40 41 42 43 a4 45 46 47 48 49 50 51 52 33 54
Sldsp Rb Sr Y Zr Nb Mo Te Ru Rh Pd Ag cd In Sn Sb Te I Xe
8547 | 8762 | BB.OO06 | 9122 | 925056 | 95.94 (98) | 101.07 | 102.506| 1064 |107.870| 11241 | 104,82 | 118,69 | 121.75 | 127.60 | 126.505| 131,20

[ 55 56 71 n 73 kL 75 6 vl T8 kL 80 81 &2 b} 84 a5 86
6s(4) | Cs Ba Lu Hf | Ta w Re 0s Ir Pt Aun Hg hu Pb Bi Po At Rn
Sdép | 132.905) 137.33 | 174.97 | 178.49[180.948 | 183.85 | 1262 | 1902 | 192.2 | 195.08 | 196.967| 200,59 | 204.38 | 207.19 | 208.980| (209) 210y | 222)

7 87 BB 103 104 105
1550 | Fr Ra Lr Rf Ha
647p | (223) 26 | (260) | 257) | (260)

¥ g L7} 58 9 &0 (1] 62 63 4 65 56 &7 68 69 70

Sercdefpuinidos | 1a | ce | Pr [ Na | Pm | Sm | Eu [ Gd | To [ Dy [ Ho [ Br | Tm | Wb
138,91 | 14012 | 140.907| 14424 | (145) | 15036 | 151.96 | 157.25 | 158.924| 162.50 | 164.930| 167.26 | 168.924 | 173,04

¢ B ] 20 a1 2 a W 95 96 97 98 99 100 101 102

e s Ac | T [ Pa | U | Np | Pu | Am | Cm | B | € | Es | Fm | Ma | Mo
227.03 |232.038 | 231.04 | 238.00 | 237.05 | (244) | (243) | (247) | (247) | (251) | (252) | (257) | (258) (25%)

(Masas atémicas son relativas al "C = 12,0000, Los nimeros entre paréntesis son para los isdtopos mis estables.)

Figura 2.1. Tabla periddica de los elementos. (Sequn F. M. Miller, «Chemisiry: Structure and Dynamics=, McGraw-Hill, 1984, pén. 170.)

Casos especiales

El Hy el He, atomos muy pequeios, se deben tratar
como casos especiales en la Tabla Periddica.

Algunos argumentos de justificacion:

-el H es el unico atomo que, al ionizarse positivamen-
te (H*), queda como un protén desnudo, sin apanta-
llamiento electronico. También puede pasar a H-.

-el He es un gas noble muy pequefio, con Z=2 'y
férmula 1s2. Todos los otros gases inertes tienen,
como vimos, una estructura electrénica ns22p$.




Metales de la Primera Serie de Transicion
(Estructura electronica al estado fundamental)

xJO0O00
e 1O
s 1] 0] L0
n [0 00
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Ni [ [ () (][]
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En este caso los niveles 3d y 4s estan
muy préximos.

Por el principio de Hund, en niveles
energéticamente proximos, los electrones
no apareados presentan spines paralelos.

Para todos los elementos, a excepcidn

del Cry del Cu, el nivel 4s se llena antes
que el 3d. Esto es, para los primeros, 4s
es mas estable (menor energia) que 3d.

En el Cr, los niveles 4s y 3d tienen
energias muy similares, y se aplica Hund.
En el Cu, 3d se llena antes que 4d.
Finalmente, el Zn tiene suficientes

electrones para completar sus orbitales
3dy 4s.

Tamanos de algunos atomos e iones, en nm.
La unica regla sencilla es que al bajar por un grupo (n crece) el
tamano crece. Muchos de los elementos mas pequefos tienen
bajo Z: Segundo Periodo(n=2) y no-metales del 3er Periodo(n=3).

[ Rb ( sr)




Metales y No Metales

Ejemplos de electro- y electro+:
NOF Ne Na Mg Al

P S Cl Ar K Cs Sc

Cl°+1e =CI
Na° = Na*+ 1e

Na°® + CI° = Na*CI
cristal idnico de sal comun (gema)

Electronegatividad y Electropositividad

Respecto de un gas inerte, para aumentar la
estabilidad pareciéndose a ese elemento:

Nty | e | Mrmesamegenen | _antes, hay elementos que captan electrones:

- {1 12 |25 |30 [3p {3 [ 4s [4p [aa [ o | . o
—T w1tz | | | 1 electronegativos o no metalicos.
) 2N -después, hay elementos que ceden

s | B |20 2 i e ™

¢ | [z | | | | | electrones: electropositivos o metalicos.
I Y HE ' | | | -también hay elementos en posiciones
e ST I : : . ; .
u T1: | intermedias y de comportamiento intermedio
R R BB a los anteriores; metaloides (B, Si, Ge, etc.).
N

i |3 U HH |
o el Ejemplos de electro- y electro+:

| & 11

21 8c 1 2

B!& i NOF Ne Na Mg Al
AN N HF PSCl Ar K Cs Sc

® | M g’:‘. .; g
B8 | o a® foli] |

3 & Hi BN
. N Y




Tabla de Electronegatividades
de los Elementos
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Tabla peri6dica de los elementos
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Resumen: estructura y propiedades
quimicas de metales y no metales

Metales No melales

1. Tienen algunos electrongs en 1. Tienen cuatro 0 més electrones
niveles externos, normalmente en niveles externos

fres 0 menos

2. Forman cationes por pérdida 2. Forman aniones por ganancia
de electrones de electrones

3. Tienen bajas electronegati- 3. Tienen elevadas electronegat-
vidades vidades

X

Otra Tabla de electronegatividad, mas
antigua (Linus Pauling, 19309.
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Peridiocidad

Gases b
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En la Tabla Periddica, en
primera aproximacion:

Al recorrer una fila hacia
la derecha, la
electronegatividad crece.

» Al recorrer una columna
hacia arriba, la
electronegatividad crece.

(Los metales de
transicién, en particular,
son mas complicados).

Enlaces

2.4.1. Enlaces atémicos primarios

Los enlaces atémicos primarios, en los cuales intervie-
nen grandes fuerzas interatémicas, pueden subdividirse
en las tres clases siguientes:

1. Enlaces idnicos. En este tipo de enlace se ponen
en juego fuerzas interatémicas relativamente
grandes debidas a la transferencia de un electrén
de un dtomo a otro, produciéndose iones que se
mantienen unidos por fuerzas culombianas
(atraccidn de iones cargados positiva y negati-
vamente). El enlace iénico es un enlace no di-
reccional y relativamente fuerte.

2. Enlaces covalentes. Corresponden a fuerzas in-
teratdmicas relativamente grandes creadas por la
comparticion de electrones para formar un enla-
ce con una direccién localizada.

3. Enlaces metdlicos. Involucran fuerzas interatémi-
cas relativamente grandes creadas mediante la com-
particién de electrones deslocalizados para formar
un enlace fuerte no direccional entre los dtomos.

2.4.2, Enlaces atémicos secundarios
y moleculares

1. Enlaces de dipolo permanente. Corresponden a
enlaces intermoleculares relativamente débiles
que se forman entre moléculas que poseen di-
polos permanentes. Un dipolo en una molécula
existe debido a la asimetria en la distribucion de
su densidad electrénica.

1 Enlaces de dipolo instantdneo. Atomos con dis-
tribucién asimétrica de densidades electrGnicas
en tormo a sus ncleos, son susceptibles de for-
mar entre ellos enlace de dipolo eléctrico muy
débil. Este tipo de enlace se llama instantdneo
debido a que la densidad electrénica estd conti-
nuamente cambiando con el tiempo,




