CLASES 3Y 4 -(ME3201)
ESTRUCTURA ELECTRONICA DE LOS
ELEMENTOS AL ESTADO
FUNDAMENTAL.

TABLA PERIODICA.

ELECTRONEGATIVIDAD.

El Modelo Moderno
y resultados de nuestro interes

» Asi es como el Modelo Moderno (MM)
reemplazo al de Bohr.

e En el MM:

- reaparecen los numeros cuanticos n, |
y m, de valores e interpretacion
similares a los de Bohr.

-y surge el concepto de orbitales (nubes
de probabilidad espaciales),
reemplazando al concepto de
orbitas (lineas 2D).
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Diagrama de niveles de energia,
en funcién de n, para el H. Este
diagrama se puede determinar con
cualquierade los dos modelos, con
resultados bastante similares.
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Lyman

Multiplicidad de los niameros.

» Aqui nos interesa mas la multiplicidad de
cada nuevo numero cuantico que el valor
de la energia asociada.

. n 12,3, ... Principal
. l. 0, 1. +(n-1) Secundario.
e m: -, ..0, .. +1I Magnético.

. s. +1/2,-1/2 Spin (fermiones)




Generalizando a partir de la estructura
de cajas del H. (Aproximacion)

Continuo

Los valores de energia de

los niveles son propios de

T
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cada elemento.
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Sin embargo, en primera

Paschen

aproximacion, la
distribucioén relativa de
estos niveles es similar

Balmer

Estado fundamental

para distintos elementos
(Aplicando el Mod. Moderno).

De modo que, sin valores
de energia, usaremos este
grafico como una tabla
maestra aproximada para

Lyman

cualquier elemento.

Estructura de Cajas (con n, |y m)
(Tabla maestra referencial)
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Estructura genérica de
cajas, para representar los
niveles energéticos de un
elemento cualquiera,
aproximadamente.

Nétese la cercania de los
niveles de energia 3d y 4s.
La posicion relativa de
estos niveles es fuerte
funcién del elemento, hay
gue analizar caso a caso.




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

Electron 1s

r = 0,05 nm

PGuRA 2.5, Nube de carga electrdnica (esquematica) alre-
dedor del nlcleo 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 drbita de Bohr (es decir, paran = 1} e in-
dica la region mas probable de encontrar al electron.

Orbital tipo 1s (I= 0)

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
electrén en un punto del
espacio (y? dV) depende
sé6lo de r (posicion radial); es
decir, tiene simetria esférica.




Orbitales 1s y 2s, con simetria esferica.
(Modelo Moderno)

Superficie de una esfera: 4 1 r?
¥ = (Cy = Cr)e™Co" Elemento de volumen de interés: V=4 1 r2dr

Y—>
Y —>

El rectangulo achurado en una de las figuras
0 corresponde a la probabilidad de encontrar ,

\/’_’ para un estado 1s, un electrén entre ry r+dr,
Esto es, en el volumen A(r) dr.

El orbital 1s corresponde a una nube de
probabilidad con simetria esférica.

T T El orbital 2s también tiene simetria esférica,
aunque es bimodal.
> S
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(a) Estado 1s (b) Estado 23

Orbitales s, p, d y f. (Modelo Moderno)

* Un orbital queda definido
por los nimeros cuanticos
I, my n. Representa la
c’ 5;’? distribucién de probabilidad
o de ubicacion de un electrén
& ﬁ % % 0 en el espacio.
me-2  meel me0 mel me El dnico tipo de orbital que
individualmente tiene

) Q » e % & g0 simetria esférica es un

Mg SER - L N < CR T m=d w3 Orbltal tlpo S




Orbitales completos
y simetria electronica esférica
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» Considere los orbitales tipo p (I= 1) de un nivel n>1.

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

» Paralos orbitales p, con desde 1 a 5 e, no se tiene
simetria electrénica 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.

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 electron o
hasta dos; esto ultimo ,a condiciéon de que esos
electrones tengan spines opuestos. (Consecuencia
del Principo de Exclusién de Pauli)

En un conjunto de orbitales (n, |y m= .1, ..., +l), los
electrones presentar spines paralelos. (Hund). (De
esta manera se tiene una ligera disminucion de
energia).

Ejemplo: formula electronica desarrollada del
Nitrogeno:




Estructura de Cajas
(Tabla maestra referencial)

» Estructura genérica de
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Estructura electronica de algunos
elementos al estado fundamental

Ejemplos:
H° (Z= 1) = 1st
He° (Z=2) = 1s?
Li° (Z=3) = 1s?22s!
Be® (Z=4) = 152 2s?
B° (Z=5) = 1s%2s? 2p,'2p *2p,°
Ce (Z= 6) = 1s%2s%2p,'2p,12p,°
N° (Z=7) = 1s%2s22p,2p,t2p,!
Ne° (Z= 10) = 152 2s? 2pb

Na° (Z=11) = 15?252 2pb® 3st




Comportamiento
de los gases inertes o0 nobles

Los gases nobles o inertes son: gases
monoatdmicos 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)= 1s22s?

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

Ejempilo:
Kre(Z= 36)= 1s? 2522p° 3s523p®3d104s24p"®

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
formula electronica abreviada:

Na°(Z=11)=1s22s?2pb3s'=Ne°3s?

Estructuras Electronicas de algunos elementos al
Estado Fundamental

Configuraciones electrdnicas de los elementos 18 Ar [Ne13s3p°
19 K [Arlds
20 Ca [Ar]4s?
Configuracién 21 Sc Eﬁr%gg;ﬁ\::
22 Ti s
z Elemento electrénica 22 v' EArageds?
24 Cr [Ar]ag::s
25 M Ar]3 S
1 H 1s 26 Fo EAr%Sd“‘tsz
2 He 18 27 Co Eﬁ’%ggliii
i 28 Ni v
i B [Hojes 2 o [Aisaese.
30 Zn r 10,
5 B [He]2s%2p 31 Ga [Ar]3d"°4s?4p
6 c [He]2s2p? 32 Ge [Ar]3d1°45%4 7
N He]2s22p° 33 As [AF]3d'°4s24 5
7 [He]: 34 Se [Arl3deas? 4t
8 0 [Hel2s*2p* as Br Eﬁr%gg‘ggiigi
36 Kr A3a"
o ke ppe - e
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1 Na [Ne]3s 39 Y [Er]4gﬁ$s;
12 Mg [Ne]3s? 40 Zzr [Krl4a®5
13 A [NeJ3s'ap 22 Mo [Knaoras
14 Si [Ne]3s°377 43 Tc EE’%Q‘,T?
3 44 Ru r 55
I Nefosap = s
r.
17 Cl [Nel3s?3p° a7 Ag E:r%jg"’gzz
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3 ar P;lewjfszSp“ 49 In [Kr]40'5sSp
19 K rids 50 Sn [Kr)4d'°5s5p°
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52 Te [Krl4a05s250*




Sobre el grafico referencial de Cajas
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Se observa que al crecer n:

la diferencia de energia entre
dos niveles sucesivos
disminuye

-y el nimero de subniveles
también crece.

Asi, por ejemplo, el nivel 4s
tiene una energia comparable
al del 3d. Aqui se requiere
experimentos y calculos muy
finos, para saber cual esta por
arriba y cual por debajo.

Ndmero
atémico

Namero de electrones en cada grupo
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energética de los
niveles 3d y 4s, se
manifiesta en la
Primera Serie de
Metales de Transicion
(desde el K al Zn).

A tal cercania se
asocia un fuerte efecto
sobre las propiedades
de estos metales (Fe,
Cu, etc.)

Para Z mayores,
existen otras series de
metales de transicion.




Criterios para la
Tabla Periddica de los Elementos

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

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

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

Tabla Periddica

1A 8A
1 Niimero atémico 2
1 H Simbolo He
Is | 1o0797] 24 Masa atémica A 4A  SA  6A 1A |40026
5 3 4 & 6 7 8 9 10
252 Li Be B C N o F Ne
6.941 | 9.0122 10.811 |12.01115| 14.0067 | 15.9984 | 18.9984 | 20.179
3 11 12 13 14 15 16 17 18
33 Na Mg 8B Al Si P S Cl Ar
22.9898| 24305 | 3B 4B 5B 6B B ——A 1B 2B |26.9815| 28.086 |30.9738| 32.064 | 35.453 | 39.948
4 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 36
4s3ddp K Ca Sc Ti 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 | 58.9332| 58.69 | 63.54 | 65.38 | 69.72 | 72.59 |74.9216| 78.96 | 79.904 | 83.80
5 37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 54
55 idSp Rb Sr Y Zr Nb Mo Te Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te I Xe
85.47 | 87.62 | 88.906 | 91.22 | 92.906 | 95.94 (98) | 101.07 | 102.906] 106.4 |107.870| 112.41 | 114.82 | 118.69 | 121.75 | 127.60 |126.905| 131.29
6 55 56 71 72 73 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86
6s(4/) | Cs Ba Lu Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Hg Ti Pb Bi Po At Rn
5dép |132.905| 137.33 | 174.97 | 178.49|180.948 | 183.85 | 186.2 | 190.2 | 192.2 | 195.08 |196.967| 200.59 | 204.38 | 207.19 | 208.980 (209) | (210) | (222)
7 87 88 103 104 105
7s(51) Fr Ra Lr Rf Ha
6dlp | (223) | 226 | (260) | (257) | (260)

2 " S 58 59 60 61 62 63 64 65 66 67 68 69 70
Seaede 1}“““""” La | Ce | Pr [ Nd | Pm | Sm | Eu | Gd | Tb | Dy | Ho | Er | Tm | Yb
138.91 | 140.12 |140.907| 144.24 (145) | 150.36 | 151.96 | 157.25 | 158.924| 162.50 |164.930| 167.26 | 168.934| 173.04

89 90 91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102
Ac Th Pa U Np Pu Am | Cm Bl Gt Es Fm Md No
227.03 |232.038 | 231.04 | 238.03 | 237.05 | (244) | (243) | (247) | (247) | (251) | (252) | (257) | (258) | (259)

(Masas atémicas son relativas al 2C = 12,0000. Los niimeros entre paréntesis son para los isétopos més estables.)

Serie de actinidos

Figura 2.1. Tabla periddica de los elementos. (Segin F. M. Miller, «Chemistry: Structure and Dynamics», McGraw-Hill, 1984, p4q. 170.)
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Casos especiales

ElIHy el He, atomos muy pequefios, 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 proton desnudo, sin apanta-
llamiento electronico. También puede pasar a H-.

-el He es un gas noble muy pequefo, con Z=2 y
formula 1s2. Todos los otros gases inertes tienen,
como vimos, una estructura electronica ns?2p®.

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

x OO
e JIOINO
se {1100
=B OO
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eI E] IR
Mo ] ET (][] ]
re (1) I [ [ [H]
ol [ ETHTE]
N [ [ (L) [ [
cu i) 14 B4l (4] 4
z ] () 4] (4] Y

—] [—] [] [=o] [—] —] — -
- - | |- — .

En este caso los niveles 3d y 4s estan
muy préximos.

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

Para todos los elementos, a excepcion
del Cry del Cu, el nivel 4s se llena antes
gue 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
3dy4s.
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Tamafos de algunos atomos e iones, en nm.
La Unica regla sencilla es que al bajar por un grupo (n crece) el
tamafo crece. Muchos de los elementos mas pequefios tienen

bajo Z: Segundo Periodo(n=2) y no-metales del 3er Periodo(n=3).

PN
)
Li
b = ~ a o ®
) >, OB O 0
~ ~ —~
oL )
" _/
— = S s
Na ) & ~ ) P ~ Py
i ot =) 9 9 o O O
3 ) s -
O o C
¥ et —
N >, N S
2 PN b - e e Py —~ g ey = it
K Ca
o @ W v 9 9 9 @ v W W@ = \/ s \_ " o
135 09 o "
o — & T g
- >, — — — — piy e — — — sy — - =g
Rb Sr () \ 1
N /S — = - - - -— - - et N S .~ g —
N - — 4 A e 3 !
251 o 0215 LT -
Ot @ Te
— 1 R - s
(TR & = P > o P — - T B oy P 22 iy
Cs i e 9@ 9 9 @ v v W Pb \Bi) P
T e W N 043 aNAL. 0138 0135 G135 0138 o 015 . W A \/
It 217 4“4 75 0182
g Cs

Metales y No Metales, con estructuras
externas préoximas a s?p® externo.

Ejemplos de electro- y electro+:

NOF Ne Na Mg Al
PSCl Ar K Cs Sc
Cl°+1e =CI

Na° = Na*+ 1le

Na° + CI° = Na*Cl-
cristal ionico de sal comun (gema)
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Electronegatividad y Electropositividad,

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

M | B e Te T [ e T Tm ] -@ntes, hay elementos que captan electrones:

ER S electronegativos o no metalicos.

i | 5 T : -después, hay elementos que ceden

N HE electrones: electropositivos o metalicos.

5 | ¢ jf@ ik -también hay elementos en posiciones

u T 1 intermedias y de comportamiento intermedio
B a8 1zl a los anteriores; metaloides (B, Si, Ge, etc.).
15 P 22 2|3

5| a ”ﬂ HE

e Sy | Ejemplos de electro- y electro+:

20 Ca 2

NOF Ne Na Mg Al

24 Cr 5 1

sl & i PScl Ar K Cs Sc

5| = £ ol

29 Cu 8~ 10| 1

3| a i HE

32 Ge =S 2 |2

33 As ;E) 2 3

5 = i HE

36 Kr ﬁg 216

Tabla de Electronegatividades
de los Elementos

Wi 20{25(31]35]4,
a | Mg ALSi| P
15018{01

| Co Ni Cn za Ga

: 14 14 m 1516|1514 15 15] ]6 1718 20,
. Lantamdos 1,0-1,2
Actinidos: 1,012




ELEMENTOSDELOS  Tqbl FEL ELEMENTOS DE LOS
oS L. bla periddica de los elementos A el o
L= ) [ Metales (grupos principales) r =
_[ IA [ Mctales (ransicidn) VIIIA
1w I Metales (iransicidn interna)
[ B Metloides
|V AT [0 No metales A | VA | VA [ VA [via |
Lo0g | 2 (13 (14) 15 (16)
_i T B
2 e |Fogls
F 1201 | 1401 | 1600
(——— FLEMENTOS DE TRANSICION —————— T BTE
3 B [ IVB | VB | VIB | VIIB VIIIB B | B 3 B
| 3 “ | 5 © | M (8) ® a0 ] an | an 3097 | 3207 | -
MR
g - |
5
|6
7
o poTeS-- e -
’ B
’ ELEMENTOS DE TRANSICION INTERNA TEE o L
e O
6 Lanténidos
7 Actinidos
1 2 3 4 5 10 " 12 13 14 15 16 17 18

# Atémico
Simbolo
Nemire

%
|—|No metales —— - m
Peso Atdmico

¢ [HgLiauido
Bl ol || [
[Re]pesconocido .‘“‘”"‘*"“—--

2 2 = = o

=

En el caso de los elementos con isotopos no estables, entre parentesis se encuentran las masas de aquellos isotopos gue son
mas estables 0 mas abundantes.

Tabla Periddica Disefio e Interface de Copyright © 1997 Michael Dayah. Ptable com Ultima actualizacion 24/02/2011

Referencia:

http://www.ptable.com/ También de interés:
http://www.lenntech.es/periodica/tabla-periodica.htm




METALES MAS COMPLEJOS
(No de los grupos principales)

-METALES DE TRANSICION (De nuestro interés)
-LANTANIDOS Y ACTINIDOS

SON ELEMENTOS ELECTROPOSITIVOS (Metales)

SU ESTRUCTURA EXTERNA ES LEJANA RESPECTO DE LA DE
LOS GASES NOBLES

TIENEN VARIOS ORBITALES EXTERNOS ENERGETICAMENTE
PROXIMOS, QUE PARTICIPAN EN EL ENLACE. Transicion: (n-1)d y
(n)s. Actinidos, caso U(Z=92): 5f y 6d.

MAS DE UN (1) ORBITAL EXTERNO PARTICIPAEN EL ENLACE.

VIMOS CON DETALLE EL CASO DE LOS METALES DE LA
PRIMERA SERIE DE METALES DE TRANSICION

M ETAL ES MAS (Elementos grupos principales:
a) los que completan el orbital
COMPLEJOS. externo s corresponden a los
) ., grupos (columnas) 1y 2,
U b|CaC|0n en |a b) vy b) aquellos que completan
los orbitales sp corresponden
Tabla' a los grupos (columnas) 13 a
18).

LOS METALES COMPLEJOS TIENEN OTROS TIPOS DE
ORBITALES EXTERNOS,
OCUPAN OTROS GRUPOS, ENSANCHANDO LA TABLA.

- METALES DE TRANSICION (DE NUESTRO INTERES).
VAN DEL GRUPO 3 AL 12.

- LANTANIDOS Y ACTINIDOS.
IRIAN INSERTOS A PARTIR DEL GRUPO 3. EN
LAS TABLAS ADJUNTAS SE REPRESENTAN
FUERA.
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Resumen: estructura y propiedades
guimicas de metales y no metales

m
Melales No metales

{, Tienen alqunos electrones en 1. Tienen cuatro 0 més electrones
niveles externos, normaimente  en niveles externos

tres o menos

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

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

PR

Otra Tabla de electronegatividad, mas
antigua (Linus Pauling, 1939.

oL 0
1 2
H He
21| 1A WA IVA VA VIA VIA[ -
314 S| 617 (18[9]10
Li | Be B|C[N]O]| F[Ne
10] L5 ; 20 25(30(35| 40| -
11 13| 14(15)16 (17|18
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18
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Cs | Ba|Lla-luj H | Ta | W[ Re|Os{ ir | Pt|Au|Hg| TI[Po]|Bi|Po| At}|Rn
o7] ool 112 13| 15 | 17| 19| 22| 22] 22| 24( 19|18 18}19]| 20| 22} -
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Peridiocidad

Gases
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En la Tabla Periédica, en

primera aproximacion:

Al recorrer una fila hacia la

derecha, la

electronegatividad crece.

Al recorrer una columna
hacia arriba, la

electronegatividad crece.

(Para los mas complicados

metales de transicion,
también se cumple).

Enlaces. (Lo que viene para CL2)

2.4.1. Enlaces atémicos primarios

Los enlaces atémicos primarios, en los cuales intervie-
nen grandes fuerzas interatomicas, 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 4tomo a otro, produciéndose iones que se
mantienen unidos por fuerzas culombianas
(atraccidn de iones cargados positiva y negati-
vamente). El enlace i6nico es un enlace no di-
reccional y relativamente fuerte.

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

3. Enlaces metdlicos. Involucran fuerzas interat6mi-
cas relativamente grandes creadas mediante la com-
partici6n de electrones deslocalizados para formar
un enlace fuerte no direccional entre los 4tomos.

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 asimetrfa en la distribucion de
su densidad electronica,

2 Enlaces de dipolo instandneo. Atomos con dis-
tibucion asimétrica de densidades electronicas
en tomo a sus ndcleos, 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 electrGnica estd conti-
nuamente cambiando con el tiempo.
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