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Función de onda
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Modelo de Schröedinger “orbitales atómicos”
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𝜑𝐴 𝜑𝐵

𝜑𝐴𝐵1 = 𝜑𝐴 + 𝜑𝐵

𝜑𝐴𝐵2 = 𝜑𝐴 − 𝜑𝐵

La combinación lineal 
de las funciones de 
onda entre dos 
átomos, da como 
resultado la función de 
onda de una molécula.
La combinación lineal 
son sumas y restas.

Teoría de Orbitales moleculares  (TOM)
CLOA Combinación lineal de orbitales atómicos
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Orbitales moleculares “s”



Orden de enlace

H2=½(2-0)=1
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HOMO
High Ocuppied Molecular Orbital

LUMO
Low Unoccuppied Molecular Orbital



Orden de enlace

He2=½(2-2)=0
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Todos los niveles llenos no contribuyen al enlace

He2=½(2-2)=0
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Be2=½(4-4)=0
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El número de electrones de enlace es igual al de antienlace



Orbitales moleculares s provenientes de p



Orbitales moleculares p provenientes de p
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Contribuyen con 
cero al enlace
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C2=½(4-0)=2
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Distancia de enlace N2=109pm, comparada 
con B2=159 pm; La energía N2=945KJ/mol, 
comparada con B2=270 KJ/mol
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Teoría de bandas



Conducción de la electricidad






