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TeMA 3. ESTRUCTURA ATOMICA Y ESPECTRO ATOMICO

Activipap ExTRA: GRAFICO DE FUNCIONES DE ONDA RADIALES DE ORBITALES ATOMICOS

El tercer tema de la asignatura tiene que ver con la aplicacién de la ecuacién de
Schrodinger para conocer las funciones de onda de los orbitales atdmicos y las energias
asociadas a los mismos. En esta actividad se propone la utilizacion de una herramienta que
permite calcular y graficar la parte radial de funciones de onda de orbitales atdmicos y calcular
la funcidn de distribuciéon radial de modo de obtener informacién respecto de la probabilidad

de encontrar electrones en estos orbitales .

Objetivos:

e Visualizar los cambios en la forma de las funciones de onda radiales de Orbitales
Atdmicos al variar los nimeros cuanticosny |
e |dentificar niUmeros de nodos y la variacién de la densidad de probabilidad radial en

funcién der.

CONSIGNA

Para graficar las parte radial de las funciones de onda de los orbitales atémicos vamos a

utilizar la Calculadora Keisan. Las actividades a realizar con esta herramienta son:

1. Utilice el enlace para abrir la herramienta. Al hacerlo se encontrara con la siguiente

pantalla:
elean
Online Calculator - Service - How to use - Sample caleulation = Smartphone - Japanese
|i‘ A [mA| 2] 7] Q]
Life Education | Professional Shared Column | Advancea Cal
O Radial wave function of hydrogen (chart) Calculator

Home / Science / Atom and malecule Not registarad.

Calculates a table of the electron radial wave functions of hydrogen-like atoms and draws the chart. + Bookmark

The electron position r with the Bohr radius a = 1 unit is the distance from the nucleus.
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https://keisan.casio.com/exec/system/1224054805

Conservar los valores por defecto generara la funciéon de onda radial para un orbital
atémico con n=1vy |=0. Al presionar Execute obtendra un grafico de la funcién de onda
radial y de esta multiplicada por r y una a tabla de valores de r, R(r) y rR(r). Para un
mejor resultado grafico le recomendamos que utilice los siguientes valores en los
parametros seleccionables:

a. Initial position: 0

b. Increment: 0.3

c. Repetition: 150
Repita el procedimiento para los valores de n=1, 2 y 3 y los correspondientes valores
del.
Copie los datos obtenidos a una hoja de excel, Origin o algun otro software similar.
Grafique R(r) para los distintos orbitales.
De acuerdo a la justificacion 10.2 (Atkins, 2008) la funcién de distribucion radial esta
dada por r’R(r). Calcule este pardmetro para cada orbital atémico y grafique r’R(r)? vs r
para todos ellos.
¢Qué conclusiones puede sacar de estas graficas?
Prepare un informe incluyendo las gréaficas que elaboré y todas las conclusiones que

saco. Subalo en el aula virtual de la materia.
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