3.1. Interacciones intermolecula




;Qué define las propiedades de la molecula?

Propiedades de una molécula




Interacciones intermoleculares

. Propiedades
Atomos periddicas
Enlace \ Repulsion de pares Interaccion

geometria JEASRCHIEE entre

s w moléculas
Distribucion BV

de carga dipolar




..distribucion electronica...
Repulsidn de los pares electronicos

Pares electronicos alrededor de un atomo:

2 e Lineal
3 * Trigonal
4  Tetraédrico
5 * Bipiramide trigonal
e Piramide de base
cuadrada
6 e (Qctaédrico




Disposicion electronica

Acomodo de los electrones alrededor de un atomo

...generalmente se acomodan por pares y
pueden estar libres o enlazados




Geometria

Acomodo de los atomos en el espacio, considerando las
repulsiones de los electrones en la molécula

Se puede conocer por difraccion de Rayos X
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Momento dipolar

Calculada, conociendo la
carga de cada atomo en |la
molécula

Estimada, relacionando la

electronegatividad de los
atomos presentes

* Es el vector que aparece entre las cargas
formadas en una molécula

_ 57
> 5

I.t' s
# it
o ST A
i
4
ot
s

0 Net dipole

+
N I:3 = { w




Ejercicio

Ordena de mayor a menor, la magnitud del momento dipolar de
las siguientes moléculas:

* Fluoruro de hidrégeno
e Eter etilico

* Agua

* Fosfina (PH,)

* Dibromodiclorometano



Ejercicio

Ordena de mayor a menor, la magnitud del momento dipolar de
las siguientes moléculas:

1. Fluoruro de hidrogeno
2. Agua

I 3. Dibromodiclorometano
4. Eter etilico
5. Fosfina



Interaccilones Intermoleculares

r Puente de Hidrogeno

Interacciones e Polarizabilidad (Van der Waals, efectos

debiles < hidrofébicos, interacciones de halégeno)
(0.17 - 4.0 kcal/mol)

* |Interacciones electrostaticas



Interacclones Intermoleculares
-punto de vista electrostatico-

Covalente
|6nica (ion-ion)
l6n-dipolo

Dipolo-dipolo

l6n-dipolo inducido

Dipolo —dipolo
inducido

Dipolo instantaneo
— dipolo inducido

Muy fuerte
Muy fuerte
Fuerte

Moderadame
nte Fuerte

Débil

Muy débil

Extremadame
nte débil

De largo alcance
De largo alcance (1/r)
De corto alcance (~1/r?)

De corto alcance (~1/r3)

De muy corto alcance
(~1/r%)

De mucho menor corto
alcance (~1/r>)

Extremadamente de corto
alcance (1~/r®)



Comparacion de Interacciones Intermoleculares
con fuerzas similares

dipolo instantaneo — dipolo inducido

diatomic molecules .

-188°C | -34.4°C | 58.8°C | 184.3 °C
X F, Cl, Br, ,



Polarizabilidad

Capacidad o habilidad de un atomo o molécula para

generar dipolos.

: Los términos:

I Polarizable
I Polarizante

; ayudan a entender la interaccidn entre
: moléculas y sirven para predecir
: fendmenos desde la perspectiva

I covalente o idnica

diatomic molecules .

with increase in electron shells, more electrons, bigger atom or molecule

© @

single atoms




Comparacion de Interacciones Intermoleculares
con fuerzas similares

dipolo — dipolo

Punto de Punto de
ebullicion ebullicion

19.5 °C 100 °C
HCl -85 °C H,S 60 °C
HBr 66.8 °C H,Se 41 °C

HI -35.36 °C H,Te 2.2°C



Puente de Hidrogeno

Tradicional:
Interaccidn direccionada que ocurre entre un atomo de hidrégeno (unido a un
atomo electronegativo) y el par electrénico de otro atomo electronegativo

Nu——H ---—-------- :Nu

Ejemplo: La interaccion de moléculas de

Nu = 4tomo electronegativo agua en fase liquida -

tradicionalmente N, Oy F O

pero también hay interacciones mas + / \ + f. / H
débiles con S, Py Cl H H .O

Enlace de hidrégeno




Ejemplos de puentes de hidrégeno

Formacion de la doble
hélice en el ADN.
Interaccion de las bases
nitrogenadas

3,6 aminodcidos por vuelta

54 A (paso de vuelta)

Puente de =
hidrégeno ()

de proteinas. Hélices alfa




Parametros de enlace

 Distancia entre atomos

» 1.54 A (para un enlace C-C sencillo)
» 2.80 A (para un enlace metal-ligante promedio)
» 2.5-3.5 A (para un puente de hidrégeno promedio)

* Energia necesaria para separarlos (aproximada)

» 50 - 170 kcal/mol para enlaces covalentes

» 4.7 - 6.0 kcal/mol para puentes de hidrogeno

» 2.4 - 3.6 kcal/mol para idn-dipolo

» 0.5 - 1.2 kcal/mol para dipolo-dipolo

» 0.17 - 0.6 kcal/mol para dipolo instantanea-dipolo inducido



Punto de fusion / punto de ebullicion

La prediccién de puntos de fusidon y de ebullicidn depende
enteramente de interacciones entre moléculas de una misma
sustancia entre si.

* Interaccidn de una molécula con otras moléculas del mismo
compuesto
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Craking del petroleo
Columna de destilacion r—"’E\j .

Gas Gas licuado de petrilea
20°C Ci-C4
™
Fracciones Mafta ‘ i Quimicos
con menor den=sidad 2L
* . .- v punta de ebullicion 70°C £3-C9
polarizabilidad _ et
Gazoling m Combustible para vehiculos
120°C CS-Ci0
% 1 . , SIHHD EILErosen Combustible para awiacion,
dlpO'O Intantaneo- (parafing) petrales para iluminacion v calefaccion
dipolo inducido i 170°C C10-C16
Gasdlen il Combustible diesel
2700 C14C20
. : Aceite lubricante ]i/‘ . Lubricante, ceras, aceites de pulida
S40°C C20-C50
Gasilea Combustible para bugques,
Fracciones pesado w——— fabricas v calefaccion central
con mayor densidad
v punto de ebullician C20-C70 :
Re=siduos Q *"&"’* Betunes para estradas vy tejados

go0nc [




Constante dieléctrica (experimental)

C Solvente e
e =1 _ Agua 80.4
C i Dimetilsultoxido 45.0
Dimetiltormamida 37.7
Etilenglicol 37.0
Metanol 32.6
dielectrc Etanol 24.3
Cloroformo 4.8
Tolueno 2.4
Q=CV - Hexano 1.9
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