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Introduccién Evidencia de Fuerzas Intermoleculares

Evidencia de Fuerzas Intermoleculares

@ Si hay dtomos y moléculas,
estos deben interactuar.

@ De las cuatro interacciones
fundamentales, sélo una es
dominante a nivel molecular: las
interacciones
electromagnéticas.
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Introduccién Evidencia de Fuerzas Intermoleculares

Evidencia de Fuerzas Intermoleculares

Diagrama de fases del H;O:
o Existen fuerzas de dos tipos:

o e o o T e o e atractivas y repulsivas.
| @ Si no hubiese fuerzas atractivas,
L las moléculas en un vaso con
. o R agua no tendrian ninguna razén
para quedarse dentro del vaso.

" sy poEE e Solling pomt 3t T atm @ Dado que el agua tiene una
densidad definida, no puede ser
w T T : comprimida facilmente a

apour
” vollimenes pequenos.
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Introduccién Potencial de Lennard-Jones

Potencial de Lennard-Jones

@ Potencial de Lennard-Jones:
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Clasificacién de Interacciones Intermoleculares Tipos de Fuerzas Intermoleculares

Tipos de Fuerzas Intermoleculares: Electrostaticas

Las moléculas no son simples cargas

esféricas!
o Enlace Covalente: o 0% 5® 5O
0.0 L I HC—C=N
C‘) Mells C
585 : HY H HsC 5@ CHg
H

@ Interaccion Carga-Carga:
Contienen dipolos, cuadrupolos,

W(r) = kew octupolos,...
T
|
Q 1 Qz Monopoles look  Dipoles look Ouadnlpo\es look
- 7 °- ke sorbitals like porbitals like dorbitals
7 -

S - /_ The quadrupole moment of benzene,
iRy e
viewing the molecule edge on
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Clasificacién de Interacciones Intermoleculares Tipos de Fuerzas Intermoleculares

Tipos de Fuerzas Intermoleculares: Electrostaticas

Interacciéon Carga-Dipolo:

i Q
y
‘1{ ——
Fixed dipole

qp
Wiin(r) = —keT—Q cos

u i Q
Freely rotating

2,2

— _kQ q i
Wfree(r) e 6(kBT)T4
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Clasificacién de Interacciones Intermoleculares Tipos de Fuerzas Intermoleculares

Tipos de Fuerzas Intermoleculares: Electrostaticas

Interacciéon Dipolo-Dipolo:

Wein(r) = —ke mé@ (2 cos B cos By — sin 61 sin b, cos @)
T
Uy Uy
7
Freely rotating
pips
Win(r) = —k?W (Interaccién de Keesom)
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Clasificacién de Interacciones Intermoleculares Tipos de Fuerzas Intermoleculares

Tipos de Fuerzas Intermoleculares: Electrostaticas

Polarizabilidad de Moléculas No Polares:

(a)

Hind = ak
Nota: La polarizabilidad o también depende de la temperatura:
2

Hp
3kgT

a=og+
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Clasificacién de Interacciones Intermoleculares Tipos de Fuerzas Intermoleculares

Tipos de Fuerzas Intermoleculares: Electrostaticas

Interaccidén l6n-Dipolo Inducido:
lon

A Nonpolar molecule

/ N
@— —» e P
\ u !

E “Reaction field”
from induced dipole

2 (Ze)za 2 (26)2 N%D
— 222 2 _Hp_
Wir) =~k 3 e g \ YT 3T
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Clasificacién de Interacciones Intermoleculares Tipos de Fuerzas Intermoleculares

Tipos de Fuerzas Intermoleculares: Electrostaticas

Interaccion Dipolo-Dipolo Inducido:
u, u,
7

Freely rotating

2 2
i Qo+ 4 O
6

W(r) = —k? ( ) (Interaccién de Debye)
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Clasificacién de Interacciones Intermoleculares Tipos de Fuerzas Intermoleculares

Tipos de Fuerzas Intermoleculares: Dispersion

Interaccion Dipolo Inducido-Dipolo Inducido (London):

[+ ] o
r
—— &

3]432 Qp; Q5 Iifj
W)~ == ( 6 ) I+

o Esta es la contribucién mayoritaria a las llamadas fuerzas de van der
Waals entre 4tomos y moléculas

@ Siempre estan presentes: Tienen un papel en las propiedades de los
gases, liquidos, la fuerza de los sélidos, la tensién superficial,
adsorcion, ...

@ Su origen es cudntico!

@ Su tratamiento mads riguroso requiere teorias mas complejas como la
electrodindmica cuantica
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Interacciones Especiales Puente de Hidrégeno

Puente de Hidrégeno

w (o)
Oé Puentes de H:

o Tienden a seguir una

dependencia en 2

/
W(r) =~ —ke% cos 0

-40 -30 -20 -10 O 10 20 30 40

R. . ;.
I Sin embargo, ¢’ ni r suelen ser
B 1 conocidos.
/ LR
He, OO0 @ Pueden ser tanto
R O intermoleculares como
o A .
HOB Oy intramoleculares.
o-H
R
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Interacciones Especiales Puente de Hidrégeno

Puente de Hidrégeno

Puente de Hidrégeno Clasico/Convencional

D-H+A={D-H---A}

N

Conventional

Asp

Conventional
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Interacciones Especiales Puente de Hidrégeno

Puente de Hidrégeno

Puente de Sal: Combinacién entre puente de H convencional e
interaccién electrostatica.
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Interacciones Especiales Puente de Hidrégeno

Puente de Hidrégeno

Puente de Hidrégeno no Convencional (Carbono): Dador puede ser
un atomo de carbono polarizado, particularmente cuando el carbono o uno
de sus vecinos es muy electronegativo. Capacidad dadora depende de la
hibridacién del carbono: C(sp)>C(sp?)>C(sp?).

Gl

Andrés Robles Navarro 21 de Octubre de 2020 14 /23



Interacciones Especiales Puente de Hidrégeno

Puente de Hidrégeno

Puente de Hidrégeno no Convencional (7): Aceptor puede ser un
sistema m, usualmente anillos aromaticos y enlaces miltiples tipo C=C y
C=C. De un punto de vista puramente electrostatico, se puede decir que
son interacciones tipo dipolo-cuadrupolo.
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Interacciones Especiales Efectos 7

Efectos 7: Interaccidn Catién-m

Interaccién Catidn-7: Entre un catién (o grupo cargado positivamente)

y la cara de un sistema 7™ como el benceno o el etileno que tiene un
momento cuadrupolar permanente.

1
"I—CHDOH
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Interacciones Especiales Efectos 7

Efectos m: Interaccion Anidn-m

Interaccion Anidn-m: Entre un anién (o grupo cargado negativamente) y
la cara de un sistema 7 deficiente en electrones.

.EHEIE;.
¢

F F

F F

-848B +9.50B
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Interacciones Especiales Interacciones Hidrofdbicas

Interacciones Hidrofébicas: Apilamiento 7

Apilamiento 7: Interaccién entre anillos aromaticos mediante
cuadrupolos y fuerzas de dispersion.

PHE217
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Interacciones Especiales Interacciones Hidrofdbicas

Interacciones Hidrofébicas: Apilamiento 7

Apilamiento 7 (en forma de T): Interaccién entre anillos aroméaticos
mediante cuadrupolos y fuerzas de dispersién.

PHE340
PHE340

PHE341 PHE341

shaped
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Interacciones Especiales Interacciones Hidrofdbicas

Interacciones Hidrofébicas: Apilamiento 7

Interaccion Amida-7: Interaccién entre la superficie w de un grupo
amida y un anillo aromdtico, sin preferencia orientacional.

\g\ _Amide T Siecdd
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Interacciones Especiales Interacciones Hidrofdbicas

Interacciones Hidrofébicas: Alquil-Alquil

Interaccion Alquil-Alquil: Interaccién entre grupos alquilo debido
principalmente a fuerzas de dispersion.
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Interacciones Especiales Interacciones Hidrofdbicas

Interacciones Hidrofébicas: CH-7 (o-7)

Interaccion CH-7 (o-7): Similar a un puente de H no convencional (de
carbono) donde el aceptor es un sistema .

7 ILE2237
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Interacciones Especiales Interacciones de Halégenos

Enlace de Halégenos

Enlace de Haldgenos: Similar a un puente de H, pero con un haldgeno
como intermedio. Un haldgeno en un enlace covalente posee regiones de
alta densidad electrénica y de baja densidad electrénica (llamada agujero
o) con lo que puede interactuar como aceptor de electrones.

DX+A={DX - A}

38

@

huonne

#ALMH

~

LEU362

4 GLU3s3
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