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Modelo de Schroedinger “orbitales atdmicos”
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Teoria de Orbitales moleculares (TOM)
CLOA Combinacion lineal de orbitales atdmicos

La combinacion lineal
‘PACD‘PB de las funciones de
onda entre dos
atomos, da como
resultado la funcion de
onda de una molécula.
La combinacion lineal
*= antienlace son sumas y restas.

®ap1 = P4 T Pp

Pap2 = Pa — Pp
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Superposicion en fase (suma)

) Si se suman las dos ondas idénticas
que se muestran a la izquierda, interfieren
en forma constructiva y generan la onda
mas intensa de la derecha.

Superposicion fuera de fase (sustraccion)

0 Por el contrario, si éstas se sustraen, es como si las fases (signos)
de una onda se invirtierany se sumaran a la primera onda, lo que
causa la interferencia destructiva y hace que la onda de la derecha
tenga amplitud cero; esto es, da como resultado una linea recta.



Facultad de Quimica

Universidad Nacional Autonoma de México

w

He

N— T 1
— —
! ’
/ N —_— / .
\ y .
N\ y .
7 N, / .
A \
7 '\ y .
L ’ "\ / .
’ \ y .
! L} \ ; \
/ A ] | \
’ \ Y .
12 \ ; .
’ \ Y .
/ A 7 \
’ N\ / .
/ N\ Y .
’ B / \
/ : A ’ \
’ [} N / 4 .
/ 4 \ ; . .
hY
’ \ y [ .
/ X ; \
/ X Y \
/ 7
— ,)_ .(\ )
' ’
\ / . y
1 \ / \ Y
:I \ / \ y
S Y ’ 1 I SZ \ / 2
\ / \ y
\ / \ ;
\ / . y
\ / . y
\ / . ;
\ / \ ;
\ / \ ;
\ / . ;
\ 7 \ y
\ / \ y
\ / . y
\ / \ ;
\ / \ y
\ / . ;
\ / \ y
\ / \ )
\ / \ y
\ / \ y
\ _’ ’

He
He-He



Facultad de Quimica

- Universidad Nacional Auténoma de México

Orbitales moleculares
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Orden de enface

LUMO
( } Low Unoccuppied Molecular Orbital

Energia

H-H

HOMO
High Ocuppied Molecular Orbital

(numero de electrones enlazantes) — (numero de electrones antienlazantes)
2

orden de enlace =
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Orden de enface

>
Energia
@
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L o He,=%(2-2)=0
1s% / 1s?
He / He H e * H e

(numero de electrones enlazantes) — (numero de electrones antienlazantes)
2

orden de enlace =
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Energia

Todos los niveles llenos no contribuyen al enlace
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El numero de electrones de enlace es igual al de antienlace
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Orbitales moleculares o provenientes de p
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Orbitales moleculares © provenientes de p

Orbitales moleculares

Superposicion
fuera de fase

] S Orbitales atémicos
(sustraccion)

Orbitales atémicos

* s
ﬁ?/’? 0T 2py
(antienlazante)

=
20 Superposicién
[} s
5 en fase

(suma)

2p,02py 2p,02py 2p,02p, 2p,02py

» Si hubiéramos seleccionado
al ejezcomo el eje de
superposicion frontal de los
orbitales 2p en la figura 9.3,

la superposicion lateral de los

T2p.0 T2y,

(enlazante)

Figura 9.4 Orbitales moleculares Ty 7T’_§p que se forman por superposicién de un par de orbitales atémicos orbitales 2px—2p, y 2p,—2p,
2p (p. ej., orbitales 2p,). Puede haber un par idéntico de orbitales moleculares perpendicular a estos, formado formaria los orbitales
por otro par de orbitales p de los dos mismos atomos (en este caso, orbitales 2p;). moleculares tipo 1.



Energia (no estan dibujados a escala)

Orbitales atémicos

T1s

H, hasta N,

) Diagrama de las moléculas
de H2, Hez, I.iz, BEz, Bz, 02 y N2
y sus iones

Orbitales moleculares Orbitales atémicos

Orbitales atomicos  Orbitales moleculares Orbitales atémicos

f]—“.

O, hasta Ne,

() Diagrama de las moléculas
de 0, F, y Ne, y sus iones



-
e

}
C,=14(4-0)=2

1

Contribuyen con
cero al enlace

S
=

o
=
>
@
=
]
=
S
=
S
=
=
<
=
=
=2
2
S
>
=]
i
=
Y
=
=
=

’

Facultad de Qu

ejgiau]
<

w



Facultad de Quimica

Universidad Nacional Autonoma de México

©
N —
A ED I,— —
/ * \
0 y \
\
5 /N
II ‘\
J , — \\

Jram N N2=1/2(6-0)=3
N=N

“““ c I,’I
e o
T Distancia de enlace N,=109pm, comparada
f_ con B,=159 pm; La energia N,=945KJ/mol,
’/ * \‘\
N G " comparada con B,=270 KJ/mol
—<:: \:l
252 282
AN L 24 , ,
(0) H He
,—*s L Be B c N O F Ne
/'/G* ™~ . Na Mg A’ s P s ol Ar

_(‘ , P
152 ) \\ ,/ d 152
N NN L A% N
o)

19 20 n 2
K Ca Sc Ti

2 28 25 % E] 28 29 30 a1 32 k-] £ 35 £
V Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr

7w ®» ® a & @ wu & x & s ® ® u = =  w
Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sh Te | Xe

Cs Ba "
Fr Ra

Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
mmmmmmmmmmmmmmmmm

Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Cn Nh FI Mc Lv Ts Og

La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu




Facultad de Quimica

Universidad Nacional Autonoma de México




@ Facultad de Quimica

Universidad Nacional Autonoma de México

4 N,
J/ AN
i)’
I

i =1 ( - ):
f_zf?*i ;;,ﬁZ%ﬂ Nez Z 6)=2

2 S 2 \\\\\ ’/ /’ 2 S 2
\\ f * Pl o *
—
Ot

f * /"" ‘\\\\ * *
_<‘

1 S 2 \\\ /// 1 S 2

Ne At~ Ne




Facultad de Quimica

Universidad Nacional Autonoma de México

Manejo.de la teoria de los om

La teoria de los om es el mejor modelo para predecir el orden de enlace, la estabilidad
de enlace o las propiedades magnéticas de una molécula o ion. El procedimiento es:

1. Seleccione (o dibuje) el diagrama om de nivel de energia adecuado.
2. Cuente el numero total de electrones de la molécula o 1on.

3. A medida que coloque cada electron en el orbital disponible que tenga la menor
energia, debe cumplir con el principio de exclusion de Pauli y con la regla de Hund.
e enlazantes — e antienlazantes
2 )
5. Utlice el orden de enlace para evaluar la estabilidad.

4. Calcule el orden de enlace =

6. Investigue si hay electrones desapareados para determinar si la especie es
paramagnética.
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Figura 9.7 Diagrama om de niveles de
energia para el 6xido de nitrogeno, NO: una
molécula diatomica heteronuclear
ligeramente polar (uw = 0.15 D). La energia de
los orbitales atomicos del oxigeno, el
elemento mas electronegativo, es un poco
menor que la de los orbitales atémicos
correspondientes del nitrégeno: el elemento
menos electronegativo. En esta molécula, las
diferencias de energia AE;, AE; y AE3 no son
muy grandes; la molécula no es tan polar.
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| Meslico | énico | Molecular | __ Cowalente

Particulas de la celda [ones metalicos en “nube  Aniones, cationes Moléculas (o atomos) Atomos

unitaria de electrones”

Fuerzas de Enlaces metilicos Electrostitica Dispersion, dipolo- Enlaces covalentes

Interparticulas mas (debido a atraccion entre dipolo o puentes de

potentes cationes y electrones) hidrégeno

Propiedades De blandos a muy duros; Duros; quebradizos; Blandos; malos Muy duros; malos
buenos conductores del ~ malos conductores del conductores del calory  conductores del calor y
calor y electricidad; calor y electricidad; electricidad; puntos de electricidad;* puntos de
intervalo amplio de puntos de fusién fusion bajos (—272 a fusion elevados (1200 a
puntos de fusion (—39a  elevados (400 a 3000 °C) 400 °C) 4000 °C)
3400 °C)

Ejemplos Li, K, Ca, Cu, Cr, N1 NaCl, CaBr,, K;S0, CH, (metano), Py, O,, C (diamante), S10,
(metales) (sales tipicas) Ar, CO,, H,0, S (cuarzo)

*Excepciones: el diamante es buen conductor del calor; el grafito es blando y es buen conductor de la electricidad.
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Figura 13.33 de los orbitales 3s de un cristal de sodio.
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0 Superposicion de una banda semiocupada “3s”
(azul) con la banda “3p" vacia (rojo) del cristal Nay,.
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1. Acaba de explicarse la capacidad de los metales para conducir la electricidad.

2. Los metales también conducen el calor y pueden absorber calor cuando sus electrones se
excitan térmicamente y ocupan orbitales vacios que residen abajo de una banda de con-
duccion. El proceso inverso ocurre con desprendimiento de calor.

3. Los metales tienen apariencia lustrosa debido a que los electrones méviles pueden absor-
ber un intervalo amplio de longitudes de onda de energia radiante cuando saltan a nive-
les de energia mas altos; entonces emiten fotones de luz visible y regresan a niveles mas
bajos de la banda de conduccién.

4. Los metales son maleables o diictiles (0 ambos). Un cristal de un metal se deforma con facili-
dad cuando se somete a tension mecanica. Todos los 1ones metilicos son 1dénticos y for-
man parte de un “mar de electrones”. Conforme se rompen enlaces, ripidamente se
forman nuevos con 1ones metilicos adyacentes. Las caracteristicas de la distribucién no
cambian, y el entorno de cada ion metalico permanece intacto antes y después de la defor-
macion (figura 13.36). La ruptura de enlaces comprende la promocion de electrones a ni-
veles de energia mds altos. La formacion de enlaces conlleva el regreso de los electrones a
su nivel energético original.
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METALES

Energia——

Banda Bandas

parcialmente superpuestas

ocupada

AISLANTES

Banda vacia

Zona prohibida (espacio
energético grande)

Banda ocupada

SEMICONDUCTORES

Banda vacia

¢ Espacio energético pequeio

Figura 13.35 Distincion entre
metales, aislantes y
semiconductores. En cada caso, un
area clara representa una banda
de conduccion.



