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Comportamiento Electronico de
los Materiales

Tema 1. Fundamentos Fisicos de la
Estructura Electrénica del Atomo
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> 1.1 Fundamentos de la Estructura Atomica de la Material.
> 1.1.1 Historia:

— Se tiene conocimiento desde tiempos antiguos de fendmenos
atractivos/repulsivos y de chispas (Electrizacion) se propuso la
existencia de una particula con carga eléctrica “electron’.

— 1822 Faraday plantea la relacion entre fenomenos eléctricos y
magnéticos, genero electricidad a partir de magnetismo. Ley de

Faraday: d ¢

— 1861 Maxwell formula las ecuaciones que describen
correctamente los fendmenos electromagnéticos.

—>

VD=p Vsz—%B VB =0 VxH=.7+aalt)
t
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» 1870 Crookes experimenta con tubos de descarga que manifiestan la
presencia de carga eléctrica de distintos tipos en los gases a baja
presion de 50 a 0.1 mmHg (presion normal ->gases aislantes).

i bomba

a,b - eletrodos

| _ + 1- mancha catodica
I 2- espago escuro de Crookes-Hittorf
3- mancha negativa
4 espago escuro de Faraday
—_— a b 5-col itiva
catodo an-ulr;u 12 3 4 5 [ cofuna pos

6- mancha anddica

— 1897 Thomson experimenta con rayos catodicos, descubre el
electron como particula cargada y tambien los rayos positivos.

— 1900 Max Plank.P.N.F 1918. Energia Cuantizada E=n-h-v

— 1904 Thomson plantea un modelo atémico con distribucion
homogénea de materia. P.N.F 1906.

Modelo de Thomson

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 3
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» 1913 Rutherford explora por primera vez el atomo utilizando
particulas alfa e invalida empiricamente el modelo de Thomson.

.08
000 -

o) e )e)

—
vy,
/

o)
G
N

» Rutherford determind el tamano del nacleo atdmico en el oro=10"1%2cm
frente a los 10-3c¢cm del atomo. P.N.Q. 1919 /

Propone un modelo atomico

P

basado en un nucleo masivo e

+ y una corteza electronica .
“t;?’”

lejana del nacleo y muy poco
masiva 1% del total Modelo de Rutherford

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 4
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» 1914 Bohr basandose en la espectroscopia del hidrogeno desarrolla un
modelo atdmico que perfecciona y explica el modelo de Rutherford

2 2
Z A
= 2 - L=wmyr=— cona=1%2..
ro dargr 2
mZ’e* 1 , ,
E, = : Energia total del electron

(4re, Y 2n* n’

» Bohr postuld que los electrones sélo se pueden localizar en
trayectorias estables de momento angular multiplo entero de o h

=0 2r
o i — Las series de emision
Serie de Bmchen del hidrogeno, prueban
o= experimentalmente los
Serie de Talmer postulados de Bohr

=1
Sefede Lyman
01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 5
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» El modelo de Bohr perfeccionado por Sommerfeld considerando
también Orbitas elipticas, s6lo podia aplicarse al atomo de hidrogeno.
Un nuevo avance es ¢l Modelo Vectorial del Atomo.

> Numeros Cuanticos :

01/11/03

Principal N ->n° de nivel orbital del electron [1,2,3...]

Azimutal L -> momento angular orbital [ 0,1,2 ..(N-1)]
Magnético M ->orientacion del orbital [0,°1,"2...("'L)]
Spin S -> momento a. Intrinseco [+%, -'2]

» Los valores estan en funcion de h/2B

Principio de exclusion de Pauli: Dos electrones en el mismo
atomo no pueden tener los mismos niimeros cuanticos.

Orbitales:

Orbital S| P | D | F
N° electrones 2 6 | 10 | 14
Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 6
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> Distribucion electronica de orbitales

=pm | 1 m S n° elect.orb.
EE :!' K 1 0 0 +14 2 S
= .
0 0 +1 2 S
EE L 2 1 +1 +1
—— 0 +1 6 P
R ] i
Zom | 0 0 + 1% 2 s
- -1 +
E§===! 1 ; 0 + 2 6 P
=T <1 + Y
- M 3 -2 "
SSIm | 2 =1 "
;0 " 10 D
= 1 "
E 1 < 2 "
=H_ 01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
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> Distribucion electronica de un atomo

» Orden de llenado. Esquema de Pauli:

> Ejemplo: Ge [A=72, Z=32, N=41 ]
> 1S22S22P6 3S523P¢ 3DV 452 4P2

4 electrones en su ultima oOrbita
definen sus propiedades
electronicas

Estructura atomica del Germanio

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
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» Einstein recibe el P.N.F. En 1921 por sus teorias sobre el efecto
fotoeléctrico. Explica la accion de la luz sobre los electrones y pone
de manifiesto nuevamente la cuantizacion de la energia.

/ Vidrio Cuarzo [Intensidad Eléc’rr'icu”
\_____B.__‘ o]
y o=t EL
—
g) Amperimetro| o
v @rpperimere]y
———MWWWWWAA— | [Medida de corriente I, — —=— a
eléctrica entre Ay B /
o

Fuente de Tensidn

EInulerTiblej |||| {r = 0 + | biferencia de Potencial
VD
=§ Millikan,
, ., o Ele_c‘rrododelS‘?dio
Se prueba que la energia cinética de O = 43910 H
los electrones es independiente de la ]
. . , . . 20
intensidad luminica y si depende de la S |
longitud de onda, o sea de la energia y 5 |
de sus fotones: E =h-< = |
Yy, | Frecuencif (101%-1)
| SR L
40 80 12.0
01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 9
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» Investigaciones actuales, fisica de altas energias.
» CERN - Ginebra

» Dos aceleradores circulares de 7 y 27 Km de circunferencia

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 10
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» CERN. Ginebra

> Construccion del tinel. Tubo de vacio interior

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 11
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» CERN. Ginebra

> Interior del Tubo. Detector ALEPH

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 12
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» CERN. Ginebra

» Interior Camara de Burbujas.

01/11/03

Trazas de una colision

Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
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» Identificacion de particulas.

— Ecuacion de Lorentz: F — q[E +\7XB]

3 AACHE N- BONN-CERN-MUNICH-OXFORD COLLABORATION
wa 21 \ II.'

EVENT 294/0895 ||' /Ii
=p" = Ty r* -
vp D Py ||L2 o -
Lg*rt J{ /
LN \ ,l'l //"
; / e ¥ / ;
W P 5 |

" NEUTRING L
i BEAM

1AL

el ol okl ol b ol ]

Un neutrino (invisible ) impacta con un

Colision de nucleos pesados

protdn y se transforma en un muon el proton en el RHIC New York
expulsa una serie de mesones K-, B> B*
01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electrénica del Atomo 14
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> 1.2 Introduccion a la Fisica Cuantica.

» 1.2.1 Experimento de Frank-Herz

(e e .
Y l. Este experimento en 1919
, o L5V .,
anodo | —— supuso la demostracion de
Sl S la reversibilidad en cuanto
S + . . , .
AR G\ U * " o0y alintercambio energético
.. ) : o 8 - . 4
Jl cuantizado en los atomos
catodo | . —
Ecuacion de Einstein:
Ic 5
h-v=A4A+
2m,
| | | | v
5 10 15 20 .

A determinadas energias el gas presenta Ecuacion de Plank:
fuerte absorcion, lo cual manifiesta la E=h-v
cuantizacion en la captura energética.

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 15
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» 1.2.2 Mecanica ondulatoria. Hipotesis de De-Broglie.

— Las particulas (electron etc) poseen propiedades ondulatorias, al
1gual que las ondas poseen propiedades corpusculares

A="

h 8: longitud de onda de De-Broglie
p: impulso de la particula = mev

p emisor de
clectrones diagrama superpuesto al
sistema,en la que ze
. . . representa la in'I'anid.ad de
> Experiencia de Davisson y Germer los slectranes en funsion
+ el angulo de dispersion
electrodo

filarmento
R\@J

electrodo colector de
electrones, conectado a

lerad .
acelerador pice de electrones

isperzadoz a 50
grados

0 w=—0 =—o0

anaodo I un galvanometro
aceleradur\\\\“_l_
|
S
|
I 4 muestra de niquel
| '# rd , r'ecr'isfa!izado. , .
Ly Se observo variacion en el fluyjo de
L7 electrones en funcion del anguloM como
musstra de niquel consecuencia de la difraccion, mostrando
naturaleza ondulatoria
01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 16
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» 1.2.3. Ondas asociadas a las particulas..

A {\_ PARTICULA
il ,' | [T z"/
I| II [ i ) 1' Ii
nol L |I L |
| n

A |
adl N T A A,
_ .:I:)I i II]_ | I| .. - |! :| !! .:II —

| | | | :I B
I'-Jlll I| :II II Ii 'I :

1 I
VooV VR ONDA AsOCIADA

Y " O PAQUETE DE ONDAS

» Concepto de micro-obsjeto de Heisenberg
Dualidad ONDA-PARTICULA

— Los micro-objetos (electrones, fotones) presentan propiedades
duales: corpusculares y ondulatorias.

— La localizacion de un micro-objeto correspondiente a una onda no
puede ser definida con precision (principio de incertidunbre de
Heisenberg) debido a que la onda se distribuye en el espacio.

» Concepto de Funcion de Onda de Max Born.

« P= [Q?(x, y,z)] Laprobabilidad de encontrar una particula
en un determinado punto del espacio es proporcional al
cuadrado del valor absoluto de su funcion de onda.

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 17
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» Concepto de funcion de onda

2

-Energiadeunaonda: E=h-v=h-@ E:p

- Momento de una onda : ]_j =h-k

2m

-

- Funcién de onda : \'P()_C 1 )

- Onda asociada a una particula \P( 3 t) —A.e j(kx—at)
libre de momento p y energia E : ’

- En localizaciones finitas:

01/11/03

ej(kox_wof)
—

|

g

<

VO -
m

Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
jgazquez(@ual.es

Numero de onda: [ =

o
A

k=">
h

E

ow="

h

— _ 5 J(kgX—wyt)
Y(X,0)=D(x—v,t)-e

V. = velocidad de grupo

_ P, Velocidad central
- (de la particula)
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»> 1.2.4. Ecuacion de Schrodinger.

01/11/03

hOW (x, 1)

Jh-®(x)

jot

ot

Energia total de un micro-objeto: F=F, + P
Expresion cuantica para £, constante:

Ecuacion de Schrodinger en el espacio:

=E,(x)¥(x,1) -

jgazquez(@ual.es

2

2m

_hd _
jor 7

B20™P (x,1)

2m-ox”

Soluciones dependientes del tiempo o del espacio:
Y (x,1)=D(x)- 1(1)

M(x) depende del espacio, f(?) depende del tiempo.

PO g, o /0-" O V00
m

Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
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» Ecuacion de Schrodinger.

PG

T e D

» Ecuacion de Schrodiniger independiente del tiempo:
h’ d’*d(x
E,— g ) _ Co
2m-DO(x) dx

» Ecuacion de Schrodinger independiente del espacio:

L of (1 df (t) Co

in @) _ry YO _ ° 1)
ot dt  jh

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
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» Solucion Ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo para una
particula libre:

— Una particula es libre si no esta afectada de campos externos, por lo tanto
su energia potencial es cero.

B 9Pd(x)

C2m-®(x) ox
2
0 "D (x) _ 2mkE,. D(x) como K= 2mE,.
ox” h’ h’
2
%, (I)gx) K ®(x)
ox
— La solucion :
2mE

D(x) = Ae’™ + Be /™ k= ,

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
jgazquez(@ual.es
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> Interpretacion de la solucion de la Ecuacion de Schrodinger
independiente del tiempo para una particula libre:

(I)()C) — So/K 4 oIk Onda viajera

JE? ~ 1 .

- Afadiendo solucion

"P(.Xf 1 ) — (I)(X) e de ecuacion temporal
(E = energia total)

D(x) Vv
Wgw M\/\/\/\/\/\M
t=t, t=tO+Al‘ t=to+2At X
3 >
P(x)=¥ ¥
La probabilidad se desvanece conforme aumenta x
01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 22
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» 1.3 Particulas frente a escalones, barreras y pozos de potencial.
— 1.3.1 Potencial escalon (electrones de conduccion etc.)

V(x)

X Escalon de potencial
x=0

Dos posibilidades: la energia de la particula puede ser

superior o inferior a la cima del escalon.

Energia de la particula inferior a la cima del escalon:

: : _2mE
W(x,t)= Ae/ M 4 Bl TR <0 K=,

Y(x,t)=(A+B)-e™ e x>0 , _ 2m0i-E)

Vi(x) 2 h
E

g

0 0

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 23
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» -Energia de la particula inferior a la cima del escalon:
Choque de una particula libre con un escalon de potencial

t =0 f = DAL r = BAS
t = 7A¢t t = 9A¢ t = 11A¢

N N&
t = 12A¢ t = 14Ar¢ t = 20At

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
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5  Energia de la particula superior ala cima del escalon:

D(x) = Ae’™ +Ak_k2 e M x<0
k+k, k=

2k k.

d(x)=A4 e x 20 kzzﬁm(’/o‘@

k+k,

E
Vix)

I

|

|

1

r

I

1

P_ I
Tras una perturbacion la particula sigue su camino

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
jgazquez(@ual.es
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> 1.3.2 Barrera de potencial . Vi(x)
— Electrones en campo eléctrico, etc.

x=0 4
Dos posibilidades: la energia de la particula puede ser
superior o inferior a la cima de la barrera.

Energia de la particula inferior a la cima de la barrera:
Kx — JKx

O(x)=Ae’" +Be " ;x<0
K2 —jKx

O(x)=Fe”" " +Ge’;0<x<a

D(x)=Ce** + De ™ ;x> a

X
>
i = 2mE
h
_[2m(V,—E)
- h

Vix)
0 u
01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
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> Efecto Tunel.

— Si la probabilidad al otro lado de la barrera es distinta de cero hay
particulas que la traspasan sin superar su energia.

Wk(x, 1) W(x, t) Para toda t

N N

J U

A

2
2mVa _  Opacidad de
h2 la barrera

v

Y

0 a

Un dato de sumo interes es el cociente entre las probabilidades a
ambos lados de la barrera, se denomina coeficiente de transmision T+

01/11/03

E E [2m(V, —E)
—2aK 0
T=16 “[1- " e h=""
s
Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 27
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»> Barrera de potencial .

Energia de la particula superior a la cima de la barrera:

D(x)= Ae’™ +Be ™ ;x<0 = 2;”E
CI)(x)zCeij+De_ij;x2a £
k R

]
!
|
!
$

Vix
0 (! () O 1Y

Tras una perturbacion la particula sigue su camino

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 28
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» 1.3.3 Pozo de potencial . V(x)

X

—al/2 x=0 qa/2

Dos posibilidades: la energia de la cima del pozo puede ser finita o infinita.

Pozo de energia finita (neutron ligado a un nucleo):

®(x)=Ce"* + De™**;x<—a/2

D(x) = Fe"* +Ge " ;x>a/2 k, = 2m(Vy—E)

0 u

La particula goza de cierta libertad en el pozo.

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo 29
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» 1.3.3 Pozo de potencial .

Pozo cuadrado de energia infinita (molécula anclada en un cristal):

D(x)=B cos(k, x);k = L :n=13)5..
a
®(x)= A sen(k x);k =" :n=2,46.
Vix) a
A E :
+- 15 | IR
i i {
|
@) a O a

La particula no puede rebasar los limites del pozo.

01/11/03 Tema 1. Fundamentos Fisicos de la Estructura Electronica del Atomo
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