Principios de Estructura de la Materia - Tarea 3.

1. Construccion del diagrama molecular del Li-H.

Si las energias de los OA del H y Li son:

Is(H)=-13.6 eV, Is(Li)=- 67.3 eV, 2s(L1))=-5.4 ¢V,

G = C1Y st Coyas con ¢ = 0.333, S = 0.463

G = biyis- bayys con b=1.078

a) calcule en funcion de la integral de intercambio 312, la energia de los

niveles enlazante y antienlazante.

b) la energia de disociacion experimental del LiH es de 242 kJ/mol.
Calcule en eV el valor de la integral de intercambio en esta molécula.

2. Molécula triangular plana. BF;
Considere que el enlace B-F! esta en el eje Ox. (origen: atomo de B).
Establecer los orbitales hibridos que se obtienen al combinar los orbitales
2s, 2p.
hy = 1195 + C12Ppx + C13Ppy
hy = €105 + C22Qpx + C230py
hs = €3105 + C32Qpx + C330py

3. Las energias de los orbitales atdmicos de valencia para el F y el Cl son:

F: Ex=-379¢eV,E)y=-174¢V

Cl: Ess=-24.5¢V, E;p=-13.0eV

En los dihalogenos el eje molecular es el eje Oz.

a) Esquematizar para F, los recubrimientos orbitales que conducen a
orbitales moleculares (recubrimientos entre los 4tomos F! y F?).

b) Construir cualitativamente el diagrama de orbitales moleculares.

¢) ¢(Como se debe modificar este diagrama para poder ser aplicado a CI,?

4. Las moléculas de N, y CO son isoelectrénicas.
a) comparar los niveles de energia 2s y 2p de C, Ny O.
b) las energias de estabilizacion de N, y CO son de -940 y -1070 kj/mol,
explicar esto.

5. El diagrama de O.M. de una especie AB,, se puede establecer combinando
sucesivamente cada orbital a; de A con los O.A. b;; de misma simetria de los
m atomos B;. El diagrama de O.M. del diéxido de carbono se puede
establecer cualitativamente admitiendo que los niveles 2s de los atomos de



oxigeno son muy profundos para enlazarse y por otro lado que el eje Oz

esta orientado en el sentido C-O'.

a) indicar la geometria de la molécula CO, y cudles son los orbitales

atomicos disponibles para la construccion de los O.M.

b) Identificar las combinaciones lineales que conducen a los cuatro O.M. de

tipo & (2 enlazantes, 2 de antienlace) de la molécula.

Los niveles de energia siguen la secuencia:

(Slsz)< c1<0 < (TCl, 71?2) < (ﬂilNL’ TCzNL) < ((71?1*, ﬂ?z*) < (51* < (52*

NL = no enlazante

d) dar la configuracién electronica de la molécula (16 electrones de
valencia),

6. Los niveles de energia de C y O son:
Ex(C) =-19 eV, E;,(C)=-11.7 eV, Ey (0)=-33.7 eV, E»,(0)=-17.1 eV
Obtener orbitales los 4 orbitalesc combinando orbitales
25(C),2pAC),25(0),2p, (O) y los 4 orbitales orbitales m combinando
orbitales 2px(C),2py(C),2px(0),2p,(O)

Especificar el caracter (antienlace, enlace)



