
docente
Alois Bonifacio

(abonifacio@units.it)

Dipart imento  d i  Ingegner ia  ed  Arch i tettura

Parte 1: Struttura atomica



NUMERO 
ATOMICO

PESO 
ATOMICO 
RELATIVO

SIMBOLO 
CHIMICO

NOME

informazioni (minime) associate ad un 
elemento nella tavola periodica



SIMBOLO 
CHIMICO

NOME

nomi e simboli degli elementi

derivano dai nomi degli elementi: 

• prima lettera maiuscola, 
seconda lettera minuscola; 

• se il simbolo esiste già, allora si
prende la lettera successiva

es. Calcio – Ca
Cadmio –Cd

molte
eccezioni

simboli non collegati al nome (italiano):
H (hydrogen), N (nitrogenum),   P (phosphorus),
S (sulfur),  Cu (cuprum),   Au (aurum),   K (kallium),  
Na (natrium),   W (wolfram), Hg (hydrargyrum)



SiO2 cristallino

SiO2

silicio ossigeno

2 atomi
di ossigeno

formula 
chimica



formula 
chimica

compostomiscela

≠

ferro (1 parte)
zolfo (2 parti)

sistema
chimicamente
omogeneo

sistema
chimicamente

eterogeneo

Fe

S

FeS2Fe, 2S





TEORIA
ATOMICA

1789
conservazione
massa
(Lavoisier)

Lavoisier
(1743 - 1794) 



TEORIA
ATOMICA

1789
conservazione
massa
(Lavoisier)

Joseph Proust
(1754 – 1826)

“in un dato composto chimico i
rapporti di massa degli elementi di cui 

esso è costitutito sono costanti
indipendentemente dall’origine del 

composto o dal modo di preparazione”

1799
proporzioni
definite
(Proust)

saline miniere

sodio 23 g
cloro 35 g



TEORIA
ATOMICA

1799
proporzioni
definite
(Proust)

1789
conservazione
massa
(Lavoisier)

John Dalton
(1766 – 1844)

“quando due elementi formano più
di un composto tra loro, le masse di 
uno degli elementi che si combinano

con una massa uguale dell’altro
elemento sono fra loro in rapporti

dati da numeri interi e piccoli”

1803
proporzioni
multiple
(Dalton)

carbonio ossigeno

composto 1 12 g 16 g

composto 2 12 g 32 g = 2 x 16



A New System of Chemical Philosophy (1808).

• Ogni sostanza è costituita da atomi
• Gli atomi sono indistruttibili ed invisibili
• Gli atomi di ogni elemento sono identici
• Gli atomi di elementi diversi hanno masse diverse
• Le reazioni chimiche comportano riarrangiamenti

dei legami tra atomi 

teoria atomica di Dalton (1808)



come definisco un atomo?

la più piccola parte di un 
elemento che ne mantiene 

le proprietà chimiche

ATOMO
materia costituita da un 

solo tipo di atomi

ELEMENTO

qualsiasi cosa che ha 
massa ed occupa spazio

MATERIA



atomi e molecole

Amedeo Avogadro
(1776 - 1856)

“Volumi uguali di gas diversi, misurati
nelle stesse condizioni di temperatura e 

pressione, contengono lo stesso
numero di particelle”

particelle costituite da 2 
atomi uguali legati tra loro

(molecole)

1811



1 g  idrogeno +  8 g  ossigeno =  9 g  vapore acqueo

2 L  idrogeno +  1 L  ossigeno =  2 L vapore acqueo

H

O

H

H

O

H

H
O

H H

H
O+ =

H O
H

O
+ =



in quale forma si trovano gli elementi?

elementi in forma 
molecolare,

molecole bi- o tri-
atomiche



in quale forma si trovano gli elementi?

gas nobili
forma
monoatomica



in quale forma si trovano gli elementi?
più forme possibili

O2 / O3

allotropi
forme allotropiche

S8



“Non credo che gli atomi esistano”
(Ernst Mach nel 1897)

opposizione all’ipotesi atomica



il moto Browniano

Robert Brown
(1773 – 1858)
Botanico grani di polline in acqua osservati al microscopio

(https://www.youtube.com/watch?v=jLQ66ytMa9I)



il moto Browniano
percorso di un granello di polline al microscopio
soggetto a moto Browniano (Random Walk)

1905 – spiegazione
teorica del moto 

Browniano in termini 
di moti atomici



Jean Baptiste Perrin
(1870 – 1942)

Nobel per la Fisica 1926

1808 – Dalton pubblica la 
teoria atomica

1908 – conferma sperimentale
della teoria di Einstein sul moto 

Browniano

prima prova indiretta
esistenza degli atomi!

100 anni!



2 nm

(Lee et al. Nanoletters 2009, 9, 3365-3369)
nanoparticella d’oro su strato di grafene

microscopia elettronica a trasmissione

8 nm

(da 2000 a 20000 volte più 
piccola del diametro di un 

capello)



microscopia a effetto tunnel

atomi di Xe su superfice Ni
Eigler et al. Nature 1990, 344, 524



microscopia a forza atomica

(Gross et al. Science 2009, 325, 1110)

8-idrossichinolina su Cu
(Zhang et al. Science 2013, 342, 611)

pentacene su Cu



1894

l’atomo non 
è “indivisibile”!

rapporto
carica / massa

(scoperta dell’elettrone)

Fisica
1906

Hev = Ee

catodo

anodo

piastre di
deflessione

(campo elettrico E)

campo 
magnetico H

S

N

schermo
fluorescente

fascio elettroni
deviato

fascio elettroni
non deviato

----

++



notazione scientifica
(esponenziale)

177 882 000 000 1,77 882 ȉ 10ଵଵ

1) si risparmia
un po’ di spazio

6,02214076 ȉ 10ଶଷ

602 214 076 000 000 000 000 000
(costante di Avogadro)

݉ ȉ 10௡



notazione scientifica
(esponenziale)

2) si facilitano
i calcoli

݉ ȉ 10௡

10௫ ȉ 10௬ = 10௫ା௬

10௫

10௬ = 10௫ ȉ 10ି௬ = 10௫ି௬

10ସ ȉ 10ଶ = 10଺

10଺

10ସ = 10଺ ȉ 10ିସ = 10ଶ

proprietà
delle

potenze



1906
(determinazione carica e massa dell’elettrone)

e = 1.60 · 10-19 C
→  me = 9.1 · 10-31 kg

Fisica
1923

++

--

gocce
d’olio in 
aria

piastra
positiva

piastra
negativa

forza
Coulomb
forza
gravità

goccia
carica



1906
(determinazione carica e massa dell’elettrone)

Fisica
1923

e = 1.60 · 10-19 C →  me = 9.1 · 10-31 kg

Goccia Carica (x10-19 C)
#1 4.8
#2 8
#3 3.2
#4 6.4
…

differenza di carica sempre 
multiplo di 1.60 · 10-19 C



1904

“plum pudding model”
elettroni

“nuvola” di
carica positiva



dimensioni
(secondo Runtherford)

nucleo: 10-14 - 10-15 m
atomo: 10-10 m

foglio
Au

fascio particelle alfa

(pesanti, positiive)

schermo
fluorescente

+



tutta la massa è 
concentrata nei nuclei



± 1,602·10-19 C

unità di massa atomica
(u o Da)

dodicesima parte della massa di un 
atomo di carbonio 12

C12
6

1 u = 1 Da = 1,66·10-27 Kg
Z: numero di 

protoni

A: numero di 
protoni + neutroni

Il nucleo atomico

(nuclide)



densità del nucleo

ܴ = ܴ଴ܣଵ
ଷൗ

ܸ =  
4
3

ଷܴߨ  =  
4
3

଴ܴߨ
ଷܣ

= ߩ  
݉஺

4
3 ଴ܴߨ

ଷܣ 
 =  

ே݉ܣ
4
3 ଴ܴߨ

ଷܣ

raggio
numero di nucleoni

costante ~ 10-15 m 

volume

densità

massa nucleo massa nucleone



densità del nucleo

= ߩ  
ே݉ܣ

4
3 ଴ܴߨ

ଷܣ
 ~10ଵହ݃/ܿ݉ଷ

1.000.000.000 tonnellate / cm3

10-24 g

(10-15)3 m3

= 10-45 m3 

= 10-39 cm3



+

+

+

+

m

M

M

M

m

m

m

M
e-

e-

N

S

detector

magnete

ionizzatore

spettrometria di massa

F = ma a = F/m

M   

m



stesso Z, diverso A
isotopo
stesso n° protoni

diverso n° neutroni(           )

35Cl

37Cl

17

17



ELEMENTO

materia costituita da un solo tipo di atomi

materia costituita da atomi aventi 
lo stesso numero atomico Z

1)

2)

numero di protoni
nel nucleo

… e perché non di elettroni?



ELEMENTO

materia costituita da un solo tipo di atomi

materia costituita da atomi aventi 
lo stesso numero atomico Z

1)

2)

numero di protoni
nel nucleo

… e perché non di elettroni?



perché non 12?

perché numeri non interi?

Quanto ‘‘pesa’’ un elemento?



35Cl

37Cl

17

17
37Cl
35Cl

??.?? kg

quanto pesa
‘‘il cloro’’?



media ponderata delle masse di 
tutti gli isotopi
di un dato elemento

Peso atomico (massa atomica relativa)

%௑݉௑ + %௒݉௒

100

75 ȉ 35 + 25 ȉ 37
100

= 35.5

75%

25%
abbondanza %

massa nuclide



numero
di 

massa

massa
atomica
(assoluta)

massa
atomica
relativa

numero di nucleoni (i.e. protoni + 
neutroni) contenuti in un nucleo di
un dato atomo (isotopo)

numero di nucleoni (i.e. protoni + 
neutroni) contenuti in un nucleo di
un dato atomo (isotopo)

o peso atomico (assoluto): massa di 
un atomo di un dato elemento
(isotopo), si solito espressa in Kg

o peso atomico (assoluto): massa di 
un atomo di un dato elemento
(isotopo), si solito espressa in Kg

o peso atomico relativo: massa di un 
atomo (media pesata dei diversi
isotopi) in rapporto al peso atomico
assoluto di un 1/12 di un atomo di 
12C – numero adimensionale

o peso atomico relativo: massa di un 
atomo (media pesata dei diversi
isotopi) in rapporto al peso atomico
assoluto di un 1/12 di un atomo di 
12C – numero adimensionale

C଺
ଵଶ

riferito ad uno
specifico isotopo

C଺
ଵଶ

riferita ad uno
specifico isotopo

1.922 ȉ 10ିଶ଺Kg
12 Da

C
riferita ad un 

elemento

12. 011 Da
[12. 0096, 12.0116]

facciamo ordine…



C12
66 p

6 n

6 p + 6 n  → 12C

protoni:      6 × 1.007276 u = 6.04366 u
neutroni:    6 × 1.008665 u = 6.05199 u
elettroni:    6 × 0.000550 u = 0.00330 u

12.09895 u

l’atomo pesa meno
della somma dei

nucleoni!!

m = 0.09895 u

E di legame nucleare = mc2

92162  keV



energia di
legame nucleare

per nucleone



1895-1898

Fisica
1901

Röntgen

raggi x 
o 
raggi 
Röntgen

Fisica
1903

Chimica
1911

Becquerel P.Curie M.Curie



Chimica
1908

RutherfordLa radioattività è causata
dalla spontanea

disintegrazione degli atomi

"Nella scienza esiste solo la Fisica; tutto il 
resto è collezione di francobolli“

E. Rutherford



tipi comuni di
decadimento radioattivo

decadimento

decadimento

stabilità di un nucleo correlata
al rapporto neutroni/protoni

“banda di stabilità”
(puntini scuri)

antineutrino



decadimento beta con 
emissione di positroni

X →௓
஺ X ାߚ + + ௓ିଵߥ

஺

F →ଽ
ଵ଼ O ାߚ + + ଼ߥ

ଵ଼

cattura elettronica

ା݌ + ݁ି → ݊ + ߥ

X + ݁ି →௓
஺ X + ௓ିଵߥ

஺

Al + ݁ି →ଵଷ
ଶ଺ Mg + ଵଶߥ

ଶ଺

altri processi di trasformazione del nucleo

alla base della tecnica
di imaging Positron 
Emission Tomography 
(PET)



tessuti
alluminio

cemento
piombo

radiazione alfa
radiazione beta

radiazione gamma

Processi di decadimento radioattivo

Tipo di decadimento Emissione Variazione di Z Variazione di A

Alfa 4
2He -2 -4

Beta 0
-1 +1 0

Gamma 0
0 0 0

Positroni 0
+1 -1 0

Cattura elettronica Raggi X -1 0



contatore Geiger (1913)

Hans Geiger
(1882 – 1945)

unità di misura Bq (Bequerel)
numero di disintegrazioni

per secondo



 

tutti gli elementi che hanno
Z > 83 (Bi) sono radioattivitempi di

dimezzamento

serie di decadimento dell’ 238U







nucleo positivo

elettrone negativo

→ secondo l’elettrodinamica classica (Maxwell), 
l’elettrone collasserebbe sul nucleo in 10-8 s

Maxwellemissione
radiazione



onda:  variazione periodica di qualche proprietà nello spazio e nel tempo

frequenza (Hz)
lunghezza d’onda
ampiezza (intensità)

ampiezza

lunghezza d’onda
velocità di
propagazione



"spettro" del visibile

ܧ = ܥ ȉ
1
ߣ

energia
lunghezza
d’onda

costante

energia

più energia meno energiavisibile



(radiazione) luce
e calore

1000 °C Rosso
1200 °C Rosso tendente al giallo
1700 °C Giallo arancio
2500 °C Giallo
3200 °C Bianco-giallastro
4200 °C Bianco (tono caldo)
5200 °C Bianco

temperatura colore



“corpo nero”

riflessa
assorbita

corpo
nero

luce
emessa

luce
emessa

luce
esterna

luce
esterna

cavità con pareti
opache come 
approssimazione del 
corpo nero



radiazione del corpo nero
(emissione)

௠௔௫ߣ =
ܾ
ܶ

legge di Wien

pirometri
ottici



cariche
elettriche
oscillanti

radiazione elettromagnetica (luce)

- - - --
superficie del corpo incandescente

(teoria degli elettroni di Lorentz)



1901

Fisica
1918

CURVA TEORICA 
calcolata da Planck 

riproduce bene le curve 
sperimentali

“oscillatori” sulla superifice
del corpo caldo possono
assumere solo valori di
energia multipli di h

E=nh, n:1,2,3...

h = 6.62608 · 10-34 J s
(costante di Planck) 



1901

Fisica
1918

un sistema può avere solo 
valori DISCRETI di energia

(“quanti” di energia)

h

→ l’energia è  
“QUANTIZZATA”

scale
(altezza quantizzata)

rampa
(altezza continua)



1905

Fisica 1921

fenomeno
scoperto
da Hertz
nel 1887

SUPERFICIE METALLICA

RADIAZIONE 
ELETTROMAGNETICA

ELETTRONI EMESSI



luce rossa
debole

luce rossa
intensa

luce viola
debole

luce viola
intensa

e- e-

e- e-
e-

e-

nessun
elettrone
emesso

nessun
elettrone
emesso

pochi
elettroni
emessi

molti
elettroni
emessi

caratteristiche effetto fotoelettico



1905

frequenza radiazione incidente

co
rr

en
te

fo
to

el
et

tr
ic

a
(e

le
tt

ro
ni

em
es

si)

bassa
Intensità
radiazione

alta intensità radiazione

frequenza
di soglia 

spiegabile ipotizzando che: 

(i) la luce sia costituita da “quanti di energia radiante” (fotoni*) aventi energia

Efotone = h
(ii) solo fotoni che hanno un’ energia maggiore di un certo valore riescano a 

causare l’espulsione di un elettrone dal metallo

* termine coniato da G.Lewis nel 1926



frequenza en
er

gi
a

ci
ne

tic
a

m
as

sim
a

frequenza 

frequenza
di soglia 

energia persa per 
“sfuggire” al 

metallo

energia della
radiazione

energia
dell’elettrone

emesso

pendenza h pendenza h

-h


0

1905



1885

serie di Balmer

formula
di Balmer

formula
di Rydberg

nm
400 500 600 700

prisma

spettro di
emissione

righe
spettrali

luce emessa
da idrogeno

fenditura

Lampada ad 
idrogeno



prisma

spettro di
emissione

righe
spettrali

luce emessa
da idrogeno

fenditura

Lampada ad 
idrogeno

g
a
s

prisma

spettro di
assorbimento

righe
spettrali

Campione di
idrogeno

fenditura

Lampada ad 
incandescenza

Spettroscopia
Di EMISSIONE

Spettroscopia
Di ASSORBIMENTO



Fisica 1922

Bohr



1913

Fisica 1922

1. un elettrone può muoversi soltanto su alcune determinate orbite 
non-radiative, dette stati stazionari

2. della luce viene emessa od assorbita dall’atomo soltanto quando un 
elettrone salta con una transizione da uno stato stazionario (orbita) 
all’altro

si basa su alcuni postulati



m
v

r

forza di Coulomb

F
FC

forza “centrifuga”
(moto circolare uniforme)

→

momento angolare
(moto circolare uniforme)

L è “quantizzato”

raggio
di Bohr
0.53 Å

numero
quantico
principale



E è “quantizzata”

energia del livello
fondamentale

numero
quantico

principale



n=1
n=2

n=3

(Planck ed Einstein)



nm
400 500 600 700

BalmerLyman

1

2

3

4

5
6
7
n



n=1
n=2

n=3

il modello di Bohr funziona anche con 
gli atomi “idrogenoidi” (He+, Li2+, Be3+)

Il modello di Bohr prevede correttamente lo spettro di atomi idrogenoidi

il modello di Bohr prevede correttamente l’energia di ionizzazione

il modello di Bohr non prevede gli spettri degli atomi polielettronici

il modello di Bohr non spiega il perchè della quantizzazione di L



1924

Fisica 1929

onda → particella
? particella → onda ?

le onde stazionarie sono
esempi di quantizzazione

→
→

ad ogni particella è 
associata un onda

nodo

nodi



1924
l’elettrone intorno al nucleo è 

descrivibile come un 

onda stazionaria

→ giustificazione per
quantizzazione momento angolare

n=4 n=5 n=4,3



fenomeni di
interferenza ?

effetto
fotoelettrico

natura
particellare

materia

luce

pa
rt

ic
el

le

materia

on
de



J.J. Thomson
(1856-1940)

G.P. Thomson
(1892-1975)

padre figlio

Nobel nel 1906 per 
aver dimostrato

l’esistenza di
elettroni come 
particelle

avevano ragione
entrambi!

onda particella

Nobel nel 1937 per 
aver dimostrato

l’esistenza di
elettroni come 

onde



1927

Fisica 1932la descrizione dell’elettrone come onda
non permette di conoscere con precisione

la sua posizione

posizione x e velocità v non 
possono essere conosciuti
simultaneamente con 
precisione infinita

↔



ݕ = ෍ cos (݅ ȉ (ݔ
�

௜

ݕ = cos (ݔ)

ݕ = cos ݔ + cos (2ݔ)

ݕ = cos ݔ + cos ݔ2 + cos (3ݔ)

ݕ = cos ݔ + cos ݔ2 + cos ݔ3 + cos (4ݔ)

ݕ = cos ݔ + cos ݔ2 + ⋯

somma 
di onde



interferenza
costruttiva

interferenza
distruttiva

interferenza
distruttiva



elettrone come 1 onda1 onda

somma
di più
onde

pacchetto d’onda
localizzato

elettrone come somma di
più onde con diversi p

supponiamo
onda ↔ probabilità!



Il moto di un elettrone in un atomo
non si può descrivere con una
traiettoria definita (i.e. orbita)

Il moto di un elettrone in un atomo si
deve descrivere definendo la 

probabilità di trovare l’elettrone in 
una certa regione dello spazio
attorno al nucleo, al tempo t 

(i.e. orbitale)

descrizione
deterministica

descrizione
probabilistica

m v

x v’
m

x’

t t’ Meccanica Classica
dati m, x, v al tempo t la 

traiettoria è nota



un “operatore” è un simbolo
che rappresenta una serie di
operazioni, che applicate ad 
una funzione f(x) generano

un’altra funzione g(x)

f(x) g(x)
Â

Â:  Â[f(x)] = g(x)

operatore simbolo definizione effetto

moltiplicazione per 
una costante Ĉ c ·

elevazione al 
quadrato

radice

derivata



ݕ = ଶݔ
ݔ ݕ

equazione

Â[f(x)] = g(x)

equazione݂(ݔ) (ݔ)݃

in

in out

out



1926

Fisica 1933

è un’onda associata alla mia particella
descrive completamente

lo stato della mia particella

operatore
Hamiltoniano

energia

funzione d’onda significato fisico:
probabilità di trovare

la particella
nel punto (x,y,z)

Ψ(x, y, z) |Ψ(x, y, z)|2
 



Ψ ଶ

Ψ

funzione
d’onda
di una 

particella

densità di
probabilità
di trovare 

una particella

Interpretazione probabilistica di 

Fisica 1954

Max Born
( 1 8 8 2 – 1 9 7 0 )

Ψ



una parentesi fisica: il potenziale

potenziale forze

energia 
potenziale

energia posseduta da un 
corpo in virtù della sua 
posizione (o configurazione)

m

h



Equazione di Schrödinger
per una particella

massa 
particella

potenziale
(forze)

H෡
operatore

Hamiltoniano

informazioni su come 
è fatto il sistema

(particella e forze alle 
quali è soggetta)

massa 
particella

energia 
potenziale
particella



H෡Ψ = EΨ

E
Ψ

H෡

(black box)

operatore
Hamiltoniano

IN OUT

numeri
(energie)

funzioni
(funzioni
d’onda)

informazioni su come 
è fatto il sistema

(particella e forze alle 
quali è soggetta)

massa 
particella

energia 
potenziale
particella

Equazione di Schrödinger

tutte le informazioni 
su come si comporta 

particella 
(probabilità)

per una particella



“equazione ad autovalori”

sono possibili solo 
determinate soluzioni

dell’equazione, aventi valori
discreti di energia

quantizzazione

in analogia con 
onde stazionarie la quantizzazione è una

naturale conseguenza
dell’equazione di Schödinger

stati stazionari



Equazioni di Schrödinger

෡Ψܪ = Ψܧ

Ψ(x, y, z)

si può
derivare

equazione
generale

la funzione d’onda
cambia 

nel tempo

la funzione d’onda
NON cambia 
nel tempo

equazione
per 

stati stazionari



equazione di Schödinger
dipendente dal tempo

leggi del moto
meccanica classica

↔

traiettoria
descrizione deterministica

posizione (x,y,z) 
conosciuta ad ogni tempo t

m v

x v’
m

x’

t t’

funzione d’onda
descrizione probabilistica

probabilità di trovare la particella
alla posizione (x,y,z)

conosciuta ad ogni tempo t



energia
potenziale

posizione x

?
corrispettivo meccanica

quantistica

meccanica
quantistica

meccanica
classica



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

particella
(es. elettrone)

“scatola”

descrizione di una particella
confinata in una “scatola” di 

potenziale (a una dimensione)



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

෡Ψܪ = Ψܧ

Ψ(x) Ψ(x)

ܸ = 0ℏ =
ℎ

ߨ2



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

෡Ψܪ = Ψܧ

−
ℎଶ

ଶ݉ߨ8
݀ଶ

ଶݔ݀

−
ℎଶ

ଶ݉ߨ8
݀ଶ߰ ݔ

ଶݔ݀ = E ߰ ݔ

equazione di 
Schrödinger per una 

particella in una scatola
(molto più semplice!)



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ

equazione differenziale del 
secondo ordine a una

variabile

−
ℎଶ

ଶ݉ߨ8
݀ଶ߰ ݔ

ଶݔ݀ = E ߰ ݔ

quali funzioni
sono soluzioni?

߰ ݔ = (ݔ݇) sen ܣ
߰ ݔ = (ݔ݇) cos ܤ



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ ߰ ݔ = (ݔ݇) sen ܣ

݀߰ ݔ
ݔ݀

= (ݔ݇) cos ݇ ܣ

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = (ݔ݇) ଶ sen݇ ܣ−

݀
ݔ݀

݀
ݔ݀

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = − ݇ଶ ߰ ݔ

=

vale anche per 
A cos (kx)



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ ߰ ݔ = (ݔ݇) sen ܣ

߰ ݔ = (ݔ݇) cos ܤ
possibili soluzioni

(infinite)

condizione
al contorno ߰ 0 = 0

?



funzioni seno e coseno

solo funzione
seno soddisfa la 

condizione

߰ 0 = 0



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ ߰ ݔ = (ݔ݇) sen ܣ

߰ ݔ = (ݔ݇) cos ܤ

condizione
al contorno ߰ 0 = 0

߰ ݔ = (ݔ݇) sen ܣ

possibili soluzioni
(infinite)



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ ߰ ݔ = (ݔ݇) sen ܣ

condizione
al contorno ߰ ܮ = 0

possibili soluzioni
(infinite)



-1

0

+1

   

la funzione seno

ܣ sen ܮ݇ = 0

ܮ݇ = ݊     ߨ݊ = 1, 2, 3, … 

ܮ݇ = ,ߨ ,ߨ2 ,ߨ3 …vero per

ossia



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ ߰ ݔ = (ݔ݇) sen ܣ

possibili soluzioni
(infinite)

condizione
al contorno

߰ ܮ = 0
ܣ sen ܮ݇ = 0
ܮ݇ =  ߨ݊

߰ ݔ =  sen ܣ
ݔߨ݊

ܮ
݊ = 1, 2, 3, …

quantizzazione!!!



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ ߰ ݔ =  sen ܣ

ݔߨ݊
ܮ

certezza di trovare la 
particella tra 0 ed L

condizione
al contorno



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ

condizione
al contorno

߰ ݔ =  sen ܣ
ݔߨ݊

ܮ

න (ݔ)߰ ଶ ݀ݔ = 1
௅

଴

ଶܣ න ଶ݊݅ݏ ݔߨ݊
ܮ

ݔ݀ = 1
௅

଴

ܮ
2

ଶܣ ܮ
2

= 1

ܣ =
2
ܮ

�

߰௡ ݔ =
2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ

funzioni d’onda per la 
particella

(che soddisfano le 
condizioni al contorno)

߰௡ ݔ =
2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ

…e l’ energia?

߰௡ ݔ =
2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ

෡߰ܪ = ߰ܧ



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ ߰௡ ݔ =

2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ =

݀ଶ

ଶݔ݀
2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ߨ݊
ܮ

ଶ 2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ߨ݊
ܮ

ଶ
߰ ݔ



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞ ܸ = ∞

ܸ = ∞ܸ = ∞

ܸ = 0

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  ߰ ݔ ߰௡ ݔ =

2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ

݀ଶ߰ ݔ
ଶݔ݀ = −

ߨ݊
ܮ

ଶ
߰ ݔ

ܧଶ݉ߨ8
ℎଶ  =

ߨ݊
ܮ

ଶ

௡ܧ =
݊ଶℎଶ

ଶܮ8݉
anche energia
è quantizzata

݊ =
1, 2, 3, …



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞

߰௡ ݔ =
2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ

௡ܧ =
݊ଶℎଶ

ଶܮ8݉

߰௡ ݔ

ଵܧ =
ℎଶ

ଶܮ8݉

ଶܧ =
4ℎଶ

ଶܮ8݉

ଷܧ =
9ℎଶ

ଶܮ8݉

ସܧ =
16ℎଶ

ଶܮ8݉

߰ଵ ݔ

߰ଶ ݔ

߰ଷ ݔ

߰ସ ݔ

valore della
funzione d’onda



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞

߰௡ ݔ =
2
ܮ

�
sen 

ݔߨ݊
ܮ

௡ܧ =
݊ଶℎଶ

ଶܮ8݉

߰௡ ݔ ଶ

ଵܧ =
ℎଶ

ଶܮ8݉

ଶܧ =
4ℎଶ

ଶܮ8݉

ଷܧ =
9ℎଶ

ଶܮ8݉

ସܧ =
16ℎଶ

ଶܮ8݉

߰ଵ ݔ

߰ଶ ݔ

߰ଷ ݔ

߰ସ ݔ

probabilità di 
osservare la particella



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

ܸ = ∞

߰௡ ݔ ଶ

ଵܧ =
ℎଶ

ଶܮ8݉

ଶܧ =
4ℎଶ

ଶܮ8݉

ଷܧ =
9ℎଶ

ଶܮ8݉

ସܧ =
16ℎଶ

ଶܮ8݉

߰ଵ ݔ

߰ଶ ݔ

߰ଷ ݔ

߰ସ ݔ

probabilità di 
osservare la particella

x
L0



un esempio: una particella in una “scatola”

x
L0

߰௡ ݔ ଶ

߰ଵ ݔ

߰ଶ ݔ

߰ଷ ݔ

߰ସ ݔ

probabilità di 
osservare la particella

nm60

probabilità misurata con STM su stati
elettronici di una catena lineare Pd20

nm (Nilius, Wallis, Ho, 
J.Phys.Chem B 2005, 109, 20657)



la particella nella scatola in 2 dimensioni

https://www.st-andrews.ac.uk/physics/quvis/simulations_html5/sims/infwell2d/infwell2d.html

߰௡ೣ௡೤ ,ݔ ݕ = ߰௡ೣ ݔ ߰௡೤ ݕ =
2
ܮ

݊݁ݏ
݊௫ݔߨ

ܮ
݊݁ݏ

݊௬ݕߨ
ܮ

2 numeri 
quantici



la particella nella scatola in 2 dimensioni

https://www.st-andrews.ac.uk/physics/quvis/simulations_html5/sims/infwell2d/infwell2d.html

߰௡ೣ௡೤ ,ݔ ݕ = ߰௡ೣ ݔ ߰௡೤ ݕ =
2
ܮ

݊݁ݏ
݊௫ݔߨ

ܮ
݊݁ݏ

݊௬ݕߨ
ܮ



la particella nella scatola in 2 dimensioni

https://www.st-andrews.ac.uk/physics/quvis/simulations_html5/sims/infwell2d/infwell2d.html

߰௡ೣ௡೤ ,ݔ ݕ = ߰௡ೣ ݔ ߰௡೤ ݕ =
2
ܮ

݊݁ݏ
݊௫ݔߨ

ܮ
݊݁ݏ

݊௬ݕߨ
ܮ



coordinate polari
(o sferiche)

nucleo

elettrone

x

z

y

z

y x

r



 x = r sen cos
y = r sen sen
z = r cos
r2 = x2 + y2 + z2

funzione d’onda in
coordinate cartesiane

funzione d’onda in
coordinate polari



(ݎ)ܷ =
−݁ଶ

ݎ଴ߝߨ4
H෡ = −

ℏଶ

2݉
߲ଶ

ଶݎ߲ +
߲ଶ

ଶߠ߲ +
߲ଶ

߲߶ଶ + (ݎ)ܷ

H෡Ψ(ݎ, ,ߠ ߶) = ,ݎ)Ψܧ ,ߠ ߶)

Ψ = Ψ ,ݎ ,ߠ ߶

H෡ = −
ℏଶ

2݉
߲ଶ

ଶݎ߲ +
߲ଶ

ଶߠ߲ +
߲ଶ

߲߶ଶ −
݁ଶ

ݎ଴ߝߨ4

−
ℏଶ

2݉
ȉ

1
ߠ݊݅ݏଶݎ

ߠ݊݅ݏ
߲

ݎ߲
ଶݎ ߲Ψ

ݎ߲
+

߲
ߠ߲

ߠ݊݅ݏ
߲Ψ
ߠ߲

+
1

ߠ݊݅ݏ
߲ଶΨ
߲߶ଶ −

݁ଶ

ݎ଴ߝߨ4
Ψ ,ݎ ,ߠ ߶

H෡Ψ = Ψܧ

Impostazione dell’equazione di Schrödinger per l’H



hamiltoniano

equazione
Schrödringer

energie funzioni d’onda

numero quantico
principale

quantizzazione
energia

quantizzazione
momento angolare

numeri quantici l,m

(come Bohr)



la quantizzazione è una naturale conseguenza
dell’equazione di Schödinger

(o n.q. momento angolare)

numero quantico principale numero quantico secondario numero quantico magnetico

valori = 1,2,3,… valori = 0 … n-1 valori = +l … 0 … -l

1 0 0

2
0 0

1 1 , 0 , -1

3

0 0

1 1 , 0 , -1

2 2 , 1 , 0 , -1 , -2

4

0 0

1 1 , 0 , -1

2 2 , 1 , 0 , -1 , -2

3 3 , 2 , 1 , 0 , -1 , -2 , -3



0 1 2 3 4 5
0

2

4

6


10

0(r)

r (A)

parte radiale parte angolare

x

z

y

z

y x

r





funzione d’onda
elettronica: 

“orbitale”

non dipende da parte angolare
(simmetria sferica)



Ψ ଶ

Ψ

funzione
d’onda
di una 

particella

densità di
probabilità
di trovare 

una particella

Interpretazione probabilistica di 

Fisica 1954

Max Born
( 1 8 8 2 – 1 9 7 0 )

Ψ



Rappresentazioni di orbitali
(intesi come funzioni d’onda)

superficie su cui tutti i punti della funzione 
d’onda  hanno uno stesso valore costante

(isosuperficie)



Rappresentazioni di orbitali
(intesi come probabilità)

superficie al 90%
di probabilità

posizioni elettrone in 
n osservazioni

Ψଵ଴଴
ଶ



Rappresentazioni di orbitali

Ψଵ଴଴
ଶΨଵ଴଴

densità di 
probabilità
n osservazioni

(‘‘nube elettronica’’)

funzione
d’onda

isosuperficie

≠



notazione
orbitali
atomici

numero quantico
momento angolare l

s- “sharp”
p- “principal”
d- “diffuse”
f- “fundamental”

 p

 s

esempi:

n l ml
sotto-
livello

numero di
orbitali nel
sottolivello

1 0 0 1s 1

2 0 0 2s 1

2 1 1 , 0 , -1 2p 3

3 0 0 3s 1

3 1 1 , 0 , -1 3p 3

3 2 2 , 1 , 0 , -1 , -2 3d 5

4 0 0 4s 1

4 1 1 , 0 , -1 4p 3

4 2 2 , 1 , 0 , -1 , -2 4d 5

4 3 3 , 2 , 1 , 0 , -1 , -2 , -3 4f 7



ܲ = ߰ ଶ ȉ ܸ

Distribuzione di probabilità radiale
(funzione di distribuzione radiale)

߰ ଶ߰
funzione
d’onda

densità di
probabilità

probabilità per volumedensità di
probabilità

݀ܲ = ߰ ଶ ȉ ܸ݀

݀ܲ = ߰ ଶ ȉ ݎ݀ ଶݎߨ4  ܸ݀ = ݎ݀ ଶݎߨ4

݀ܲ
ݎ݀

= ௥ܲ = ߰ ଶ ȉ  ଶݎߨ4 

funzione di 
distrubizione radiale

probabilità di trovare l’elettrone
nel guscio sferico di spessore dr



Distribuzione di probabilità radiale
(funzione di distribuzione radiale)

(1s)



0 1 2 3 4 5

r (A)
0 1 2 3 4 5

r (A)
0 1 2 3 4 5

r (A)

distribuzione di
probabilità radiale

densità di
probabilità

funzione d’onda

0.53 Å

Distribuzione di probabilità radiale
(funzione di distribuzione radiale)

raggio
di Bohr



concetto di nodo
per onde stazionarie

punti in cui l’onda è nulla

0 2 4 6 8 10
r (A)

funzione d’onda 2s

per funzioni d‘onda

punti in cui la 
funzione d’onda è nulla

nodo RADIALE



concetto di nodo

l’ampiezza di un onda ha valori
positivi e negativi, cambiando
segno ad ogni nodo

anche le funzioni d’onda
hanno un segno, che
viene chiamato “fase” e 
cambia ai nodi

e di fase



0 2 4 6 8 10
r (A)

0 2 4 6 8 10
r (A)

0 2 4 6 8 10
0,00

0,05

0,10

0,15

0,20

0,25

0,30

0,35

0,40

r (A)

nodo radiale

(2s)

concetto di nodo

distribuzione di
probabilità radiale

densità di
probabilitàfunzione d’onda

nodo: regione di spazio nel
quale la probabilità
di trovare l’elettrone
è nulla (sempre)



il numero di nodi radiali negli
orbitali di tipo “s” aumenta con 

n (=n-1)

le dimensioni degli orbitali
aumentano con n

la distanza di massima
probabilità aumenta con n 

(ma per gli orbitali “s”, anche
per n alti c’è una probabilità

finita vicino al nucleo)

1

2

3



parte angolare non nulla, non 
c’è più simmetria sfericaorbitali p



z

x



numeri quantici ed orbitali
(riepilogo)

n

l

m

energia, dimensioni e 
nodi radiali

forma tridimensionale 
e nodi angolari 
(piani nodali)

orientazione 
nello spazio



+

-

+ -

fasi ed orbitali p
anche per gli orbitali 
p la fase cambia al 
nodo (piano nodale)



y

x
z

orbitale 2pz

y

x
z

orbitale 2pz

orbitale 1s

z (Angstrom)

fu
nz

io
ne

d’
on

da

m
od

ul
o 

qu
an

dr
o

fu
nz

io
ne

d’
on

da

0

z (Angstrom)

fu
nz

io
ne

d’
on

da

0

z (Angstrom)

orbitale 1s

piano 
nodale

piano 
nodale



funzioni d’onda come onde stazionarie
(una analogia)

funzioni d’onda come 
onde stazionarie 3D 

attorno al nucleo

onde stazionarie 1D

onde stazionarie 2D



l’energia di un orbitale En
dipende solo dal numero

quantico principale n

→ 4 orbitali

→ 1 orbitale

→ 9 orbitali
→ n2 orbitali

orbitali aventi la 
stessa energia si

dicono “degeneri”

stato fondamentale1s

2s 2p

3s 3p 3d

l = 0 l = 1 l = 2 l = 3

1

2

3

n
E

E = 0



esperimento
Stern-Gerlach (1921)

scoperta dello
spin elettronico

Uhlenbeck-Goudsmit (1925)

N

S

e-

N

S

elettrone
come 
magnete

NN

SS

fascio di
atomi

magnete



lo spin elettronico è 

quantizzato
può assumere solo 2 possibili

orientazioni del dipolo magnetico
(due versi di rotazione)

si introduce un

numero quantico di spin
può assumere solo due valori,

corrspondenti a 2 possibili orientazioni
del dipolo magnetico

ms

spin “up” spin “down”

N

S

e-

N

S

N

S

e-

N

S



un elettrone in un atomo di H è 
completamente caratterizzato

da un insieme di QUATTRO
numeri quantici

n, l, ml, ms
2p n=2

l=1
ml=1
ms=+½

I numeri quantici
n = numero quantico principale indica in quale livello o guscio energetico si trova un 

elettrone.

l = numero quantico momento angolare indica la forma dell’orbitale e a quale tipo di
sottolivello elettronico appartiene l’orbitale

ml = numero quantico magnetico indica l’orientazione nello spazio dell’orbitale

ms = numero quantico si spin indica l’orientazione nello spazio dello spin



gli elettroni interagiscono tra loro
→ equazione di Schrödinger non risolvibile esattamente, 

ma solo in modo approssimato

Ψ ,ଵݎ ,ଵߠ ߶ଵ, ,ଶݎ ,ଶߠ ߶ଶ ≅ Ψ ,ଵݎ ,ଵߠ ߶ଵ ȉ Ψ ,ଶݎ  ,ଶߠ ߶ଶ

elettrone 1 elettrone 2

una funzione d’onda POLI-ELETTRONICA è approssimata come un 
prodotto di funzioni d’onda MONO-ELETTRONICHE

funzione d’onda 
poli-elettronica

funzioni d’onda 
mono-elettroniche

uso funzioni simili a 
quelle trovate per H
(1s, 2s, 2p, 3s …)



gli elettroni interagiscono tra loro
→ equazione di Schrödinger non risolvibile esattamente, 

ma solo in modo approssimato

guscio n=1 (1s)

guscio n=2

guscio n

sottoguscio 2s (l=0)
sottoguscio 2p (l=1)

sottoguscio nd (l=2)

sottoguscio ns (l=0)
sottoguscio np (l=1)

(…)
orbitali simili per 

tipo, forma e 
dimensioni a quelli
dell’H, ma cambia 

l’energia



1s

2s

2p

1s

2s 2p

perdita degenerazione

abbassamento energia

E E

E E

maggiore carica nucleare Z>1
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1. Principio di Esclusione di Pauli
due elettroni dello stesso atomo non 
possono avere quattro numeri quantici
identici (i.e. un orbitale può “contenere” 
al massimo due elettroni con spin 
opposto)

2. Regola di Hund
il riempimento progressivo di orbitali
degeneri avviene collocando prima, fin 
quando possibile, un solo elettrone per 
orbitale, mantenendo gli spin paralleli

3. gli orbitali vengono riempiti in ordine
di energia crescente, a cominciare da
quelli ad energia più bassa1s
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lantanidi ed attinidi (terre rare)
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raggio atomico

n

Z

Aumenta scendendo lungo un gruppo
Diminusce andando da sinistra a destra lungo un periodo
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energia di prima ionizzazione

X(g)   → X+
(g) + e-

Z
n

energia minima necessaria per rimuovere
un elettrone dall’atomo neutro gassoso



E 1a ionizzazione < E 2a ionizzazione < E 3a ionizzazione

diventa sempre più difficle (costoso) strappare un elettrone



affinità elettronica

X(g)+ e- → X-
(g)

energia emessa quando un elettrone si
lega ad un atomo neutro gassoso


