Tema 13

El Enlace Quimico:
moléculas poliatémicas

7.1 Geometria molecular: teoria RPECV
7.2 Orbitales hibridos

compuestos aromaticos
de bandas. conductores, aislantes y

semiconductores
7.5 Metales: estructuras y propiedades

7.3 Orbitales moleculares deslocalizados:

7.4 Orbitales deslocalizados en s6lidos. Teoria

Geometria molecular: teoria RPECV

Teoria RPECV: Teoria de la repulsion de los pares de
electrones de la capa de valencia

« Permite deducir a partir de la estructura de Lewis de una
molécula la geometria espacial que adopta

« Se aplica principalmente a moléculas con un a&tomo central y
varios periféricos

La estructura molecular tiene importancia en
cuanto a que muchas de las propiedades de
una sustancia dependen de dicha estructura
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Geometrias principales en moleculas poliatémicas

N

109.5°
A

Geometrias principales en moleculas poliatémicas (11)
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Ejemplos: La hipotesis principal del modelo RPECV
H A CH, Las regiones de alta concentracion de electrones
(enlaces y pares libres) se repelen entre si
C F

D j.g

a

Los enlaces y los pares se sitlian de forma que estén lo
mas alejados posible entre si
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Prelacién de Fuerzas de repulsion:

par libre-par libre > par libre-par de enlace > par de enlace-par de enlace

s
Q.
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Uso de la teoria RPECV

I ESCRIBIR LA ESTRUCTURA DE LEWIS DE LA MOLECULA I

v

DETERMINAR CUANTOS PARES DE ELECTRONES ENLAZANTES Y
CUANTOS PARES SOLITARIOS EXISTEN ALREDEDOR DEL
ATOMO CENTRAL Y CUANTOS EN TOTAL

!

ESTABLECER LA GEOMETRIA BASICA DE LOS PARES DE
ELECTRONES ALREDEDOR DEL ATOMO CENTRAL

v

APLICAR LA PRELACION DE FUERZAS DE REPULSION PARA
PROPONER LA ESTRUCTURA FINAL DE LA MOLECULA
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Moléculas sin pares libres en el &tomo central

AX, - lineal

AX; - plana
trigonal

BeCl,
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AXg - bipirdmide trigonal .
AXg - octaédrica
Hel
=<‘;1\1|,/c1= F
:Cl Cl: cl " M ]
—
— ~
PClg g |
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Los enlaces multiples se tratan como los sencillos en VSEPR

co,
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Eteno
(etileno)

Ejercicio 7.1: ;qué geometria tendria la molécula de acetileno?
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Geometria de iones poliatdmicos

16n sulfato SO,*
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Moléculas con pares libres en el &tomo central

Si una molécula tiene pares libres en el &tomo central, éstos
modifican la forma de la molécula debido a la repulsién

Pares solitarios Par solitario

104.5° 107°
H,O NH,
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AXGE - pirdmide trigonal

S—s—i ] 72_
o

16n sulfito SOz
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Moléculas AX,E

& ~
= i\ <

{a) (b)

Menos favorable Més favorable
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AX,E,

Otro ejemplos:

SF,

1:
~p. :

-+ .

o —n ——

Ejercicio 7.2: Conforme al modelo RPECV, predecir la geometria del
ozono, el diéxido de azufre y el ién nitrito
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7.2 Orbitales hibridos C2p
Orbitales proximos en energia pueden combinarse |:> T T T
entre si para formar enlaces =2 Hibridacion
C2s T
Estado fundamental

Ejemplo: el &tomo de carbono l

auln a costa de un incremento de energia se incrementa el nimero de

CZP T T electrones desapareados (Regla de Hund)

HIBRIDACION

C2s I|\‘L
_ C: 25p?
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Geometria de la hibridacion sp® La molécula de metano

CH, \
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La molécula de etano

G(Csp3,Hls)
o(Csp?,Csp? \
CH,-CH, e \p )
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Hibridacién sp y sp?

BeH., — Combinacién del orbital s y de 1 orbital
2 y p

v

2 orbitales sp J—E;—d

Geometria lineal

BH., — Combinacién del orbital s y de 2 orbitales
3 y p

3 orbitales sp? ~
B
Geometria trigonal plana
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Enlaces multiples carbono-carbono: hibridacién sp?y sp

La molécula de
etileno

CH,=CH,
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La molécula de acetileno

mC2p,.C2p,)
/ n(Clpy.CZpy)

Je

a(C2p.C2p) w

(a) (b)
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7.3 Orbitales moleculares deslocalizados:
compuestos aromaticos

v'La Teoria de Orbitales moleculares permite
construir orbitales que no estan asociados a un
par de &tomos en concreto, sino que pertenecen
al conjunto de la molécula

v'Un electron situado en un orbital molecular
deslocalizado puede encontrarse con una
apreciable probabilidad en la cercania de
cualquiera de los a&tomos que han intervenido en
la formacion del orbital deslocalizado
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El ejemplo més tipico de orbitales deslocalizados es el que
se presenta en el benceno:

CeHs
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Friedrich Kekulé propuso en 1865 una estructura ciclica

con enlaces dobles y sencillos alternados:

[] H

H C H
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Sin embargo se comprueba que todos los enlaces del benceno son
equivalentes. El benceno se comporta como si su estructura fuera

consecuencia de la resonancia entre dos estructuras equivalentes

O
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La estructura resonante del benceno se representa de forma mas

adecuada asi:

El anillo de 6 &tomos de carbono del benceno es una
estructura muy estable que da a esta sustancia y sus
derivados propiedades caracteristicas. A las sustancias que
contienen en su estructura anillos bencénicos se las

denomina compuestos aromaticas
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La molécula de

L&
benceno
AN ¥
_o(Csp?Hls)
7
6(Csp2,Csp?) o(Csp2,Csp?) /
S
NG /
@ Py 1
/ /\
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7.4 Orbitales deslocalizados en sélidos: Teoria de bandas

» Muchos sélidos (metales, sélidos i6nicos y covalentes) pueden
considerarse como una gran molécula en la que todos sus &tomos
se encuentran unidos por fuerzas de enlace quimico

g

La Teoria de Bandas es la extension de la teoria de orbitales
moleculares al caso de los sélidos
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Formacién de una banda

0. atémico. O-Molecular.
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Formacién de una banda (11) Conductores, aislantes y semiconductores
e olosloalos g L T>0
p Banda p Niveles
- vacios
separacien | OO OO O T T
A -« + - (
entre _ Niveles Nivel qe
orbitales Separacion ocupados Fermi \}
atémicos entre bandas P
®®®®®® Antienlazante
s -
Banda s Conductor
@@@@@@ Enlazante Aislantes y semiconductores
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Semlc_onductor Semlc_onductor 7.5 Metales: estructuras y propiedades
tipo p tipo n

PROPIEDADES PRINCIPALES

» La mayoria de los metales son sélidos cristalinos a
temperatura ambiente

» Son ductiles y maleables aunque resistentes a la rotura

(:] Banda dadora
» Brillantes

Banda aceptora ]
» Conductores del calor y la electricidad
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Estructuras de los metales

Conductividad y estructura electrénica

» La mayoria de los metales tienen estructuras cubicas y/o
compactas (Tema 8)

Niveles => La conductividad es una consecuencia de la
vacios estructura electrénica de los metales ,
=> Los niveles vacios corresponden a orbitales \
préximos en energia y débilmente atraidos por
. los ndcleos. Los electrones de los metales se
Niveles | comport lectrones lib d \JJ
portan como electrones libres que pueden
ocupados responden a un campo eléctrico o un gradiente
de temperatura.

Ejercicio 7.3: Explica a partir de su estructura electrénica Clbico compacto Hexagonal compacto

porqué el He sélido no conduce la electricidad y el Be si. Ca, Ni, Ag Mg, Ti
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