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ORBITALES MOLECULARES, ENLACES, MOLECULAS 
I.- MOLECULAS DIATOMICAS HOMONUCLEARES 

 
 
I.1.- Método de Orbitales Moleculares (MOM):  

La molécula ión hidrógeno, +
2H  
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– CLOA - combinación lineal de los orbitales atómicos 
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I.2.- Orbitales Moleculares σ Y σ*:  
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Su energía es menor que la del OA de 
partida 

Su energía es mayor que la del OA de 
partida 

Interferencia constructiva: corresponde 
a la adición de las dos funciones 
matemáticas 

Interferencia destructiva: corresponde a la 
sustracción de las dos funciones 
matemáticas 

El aumento de la densidad de carga 
electrónica entre los núcleos hace que se 
atraigan más entre si, formando un 
ENLACE QUIMICO. 

Conduce a una probabilidad electrónica 
reducida entre los núcleos, produciendo un 
orbital molecular ANTIENLAZANTE, 
debido a su densidad electrónica muy baja 
entre núcleos. 
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ORBITAL MOLECULAR 

ENLAZANTE σ  
ORBITAL MOLECULAR 
ANTIENLAZANTE *σ  
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I.3.- MOLECULAS CON ORBITALES ATOMICOS 2S 
 
Orbitales Moleculares σ: La forma de los OM σ2s es similar a la de los σ1s. No obstante 
tiene superficies internas nodales que provienen de las de los orbitales atómicos 2s de H 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
I.4.- MOLECULAS CON ORBITALES ATOMICOS 2P 
 

Orbitales Moleculares σ 
 
 
 
 

 
 
 
 
Orbitales Moleculares π 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
I.5.- PROPIEDADES DE MOLECULAS DIATOMICAS 
 
ORDEN DE ENLACE (teoría de bolas y resortes) 

 
2

nteantienlaza OM º  -  enlazante OM º.. electnelectnEO =  

 enlace  de  longitud     .. ⇓⇒⇑ EO  
 
MOMENTO MAGNÉTICO 
 ( )2+nnmα  
 m=0  ⇒  moléculas diamagnéticas 

m≠0  ⇒  moléculas paramagnéticas 
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I.6.- VARIACIÓN DE LA ENERGÍA DE LOS OM DE LAS MOLÉCULAS 
DIATÓMICAS HOMONUCLEARES DEL SEGUNDO PERIODO.  
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II.- MOLECULAS DIATOMICAS HETERONUCLEARES 
 
 
Los OM se obtienen aplicando el principio variacional con funciones 
variacionales que son CLOA. Aproximación en la que no se consideran los electrones 
internos, solo la capa de valencia 
 

( ) ( )
( ) ( ){ }BAc

BcAc

SSA

SBSA

11

11

··
··
ψλψ
ψψ

±=Ψ
±=Ψ  

( ) ( )
( ) ( )




=
AB si     1 
AB si     1

 
χχ

χχ
λ

pp

ff  

( ) ( ){ }BA
S

SS 112
· ·

21
1 ψλψ

λλ
±

++
=Ψ  

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
MOMENTO DIPOLAR ELECTRICO 
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Vector orientado desde + a -. 
 
 


