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Modelo de repulsion de los pares electronicos de la
capa de valencia (RPECV):

Prediccion de la geometria de las moleculas mediante la

repulsion electroestatica de pares de electrones compartidos

y libres.
# de atomos # de pares
unidos al atomo libres en el Arreglo de los pares  Geometria
Clase central atomo central de electrones molecular
AB, 2 0 lineal lineal

180° 180°

:m': BQ—'B
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Beryllium Chloride
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O pares de electrones libres en el atomo central

|

.CI - Be_Clo

L

2 atomos enlazados al atomo central
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# de atomos
unidos al
Clase atomo central

AB, 2

AB, 3

RPECV

# de pares

electrones

libres en el
atomo central

0

Arreglo de
los pares de
electrones

lineal

triangular
plana

Geometria
molecular

lineal

triangular
pIaBna

/’l\
B B
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Boron Trifluoride

Planar
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Clase

AB,

AB,

AB,

# de atomos
unidos al
atomo central

2

3

RPECV

# de pares de

electrones libres

en el atomo
central

0

0

Arreglo de
los pares de
electrones

lineal

triangular
plana

tetrahédrica

109.5°

Geometria
molecular

lineal

triangular
plana

tetrahédrica
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Methane

Tetrahedral
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Clase

AB,
AB,

AB,

AB.

RPECV

# de atomos # de
unidos al electrones Arreglo de los pares  Geometria
atomo central libres en el de electrones molecular

atomo central

2 0 lineal lineal
3 0 triangular triangular
plana plana
4 0 tetrahédrico tetrahédrico
triangular triangular

bipiramidal  bipiramidal

0.1



Phosphorus Pentachloride

Trigonal
bipyramidal
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Clase

AB,

AB,

AB,

AB,

AB

10.1

# de atomos
pegados al
atomo central

RPECV

2

3

# de pares
libres en el Arreglo de los
atomo pares de
central electrones
0 lineal
triangular
0 plano
0 tetrahédrico
triangular
0 bipiramidal
0 octahédrico

Geometria
molecular

lineal

triangular
plano

tetrahédrico

triangular
bipiramidal

octahédrico

AN

By
%




Sulfur Hexafluoride

Octahedral
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Arrangement of Electron Pairs About a Central Atom [A) in a
IR IR Molecule and Geometry of Some Simple Molecules and lons in

Which the Central Atom Has No Lone Pairs

Humber of Arrangement
Electron of Electron Molecular
Pairs Pairs* Geometry® Examples
180
2 ; _L;l\'_: S Belly, Hgi 1,
Limenr Linear
Wi B
Azu BF;
'1 . . g B
Trigonal planar I'grnal planar
B
1085 1
4 : : oy B o, N
o E
Telrabedral letrahedral

A

B
B B
PCl,
B

Triganal bipryramidal

Oictahedral Ch:Lahidral
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H H

Comparacion de la repulsion entre pares de electrones
H .e .o

O

-~

C
-

-
~ -~
H H %
H H H

pares libres vs. S pares libres 5 Pares compartidos vs.
pares libres VS. pares compartidos pares compartidos




Clase

AB,

AB,E

# de atomos
pegados al
atomo central

3

2

RPECV

# de pares
libres en el
atomo
central

0

Arreglo de los

pares de
electrones

triangular
plana

triangular
plana

A

Geometria
molecular

triangular
plana

doblada

&
@

vy
./
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Clase

AB,

AB,E

# de atomos
pegados al
atomo central

4
3

RPECV

# de pares
libres en el Arreglo de los c .
A ares de eometria
atomo " molecular
central electrones
0 tetrahédrica  tetrahédrica
1 tetrahédrica tr!angglar
piramidal

o
- o ® 5
¢
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# de atomos
pegados al
Clase atomo central
AB4 4
AB3E 3
ABZE2 2

RPECV

# de pares
libres en el Arreglo de los
atomo pares de
central electrones
0 tetrahédrico
1 tetrahédrico
2 tetrahédrico
[ X )
gt .

Geometria
molecular

tetrahédrico

triangular
piramidal

doblada

/O\
H H
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# de atomos

pegados al
Clase atomo central
AB5 5
AB4E 4

RPECV

# de pares
libres en el Arreglo de los Geometria
4tomo pares de molecular
central electrones
0 triangular triangular
bipiramidal bipiramidal
1 triangular tetrahedro

bipiramidal defo.rmado
g
C

10.1



Clase

AB.
AB,E

AB.E,

# de atomos
pegados al
atomo central

S

# de pares
libres en el
atomo
central

0

Arreglo de los
pares de
electrones

triangular
bipiramidal
triangular
bipiramidal

triangular
bipiramidal

Geometria
molecular

triangular
bipiramidal

tetrahedro
deformado

Forma de

"
“
*
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Clase

AB.
AB,E
AB.E,

AB,E,

# de atomos
pegados al
atomo central

S

# de pares
libres en el
atomo
central

0

Arreglo de los
pares de
electrones

triangular

bipiramidal
triangular

bipiramidal
triangular
bipiramidal

triangular
bipiramidal

Geometria
molecular

triangular
bipiramidal

tetrahedro
deformado

en forma
de T

lineal

"
“
*




Clase

AB,

AB.E

# de atomos
pegados al
atomo central

6

S

# de pares
libres en el
atomo
central

0

1

Arreglo de los

pares de
electrones

octahédrico

octahédrico

Geometria
molecular

octahédrico

piramidal
cuadrada
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Clase

AB,

AB.E

AB,E,

# de atomos
pegados al
atomo central

6

S

4

# de pares
libres en el
atomo
central

0

1

[
A

Arreglo de los
pares de
electrones

octahédrico

octahédrico

octahédrico

<Y/

Geometria
molecular

octahédrico

piramidal
cauadrada

cuadrada
plana

F /F
Xe
\

F
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ptry of Simple Molecules and lons in Which the Central Atom Has One or Mons

Paiirs

Class of Total Mumber of Mumber of MNumberof  Arrangement of Geomatry of
Molecule Electron Poirs Bonding Pairs Lone Pairs Electron Pairs® Molecule or ipn  Examiplas
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<

Prediccion de la geometria molecular

Escribir la estructura de Lewis para una molécula.

Contar el nUmero de pares de electrones en el atomo central y

el numero de atomos unidos al atomo central.

=55

AB,E
doblada

Usar el RPECV para predecir la geometria de la molécula.

¢, Cual es la geometria molecular del SO, y del SF,?

‘he AB,E
F— s F:
| tetrahedro
= deformado
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Momentos dipolares y moleculas
polares

u=Qxr Momento dipolar
Q es la carga
I es la distancia entre dos cargas

1D=3.36x10%Cm 109



Behavior of Polar Molecules




:

Resultant dipole
moment =1.46 D

v.

TN
e

&

T

Hesultant dipole
mnment 0.24 D

10.2



¢, Cuales de las siguientes moléculas tienen un
momento dipolar?
H,O, CO,, SO,,y CH,

P S
&7 F 07 ¥ N0k

momento dipolar
(molécula polar)

P »
< »

I
=C=0

no tiene momento
dipolar
(molécula no polar)

momento dipolar
(molécula polar)

T H
| —t
H— C —H
il
H
no tiene momento
dipolar

(molecula no polar) 102



¢ Tiene el BF; un
momento dipolar?

<
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¢ Tiene CH,CI, un
momento dipolar?

<

10.2



1/ IER [Vl Dipole Moments of Some Polar Molecules

Molecule Geometry Dipole Moment (D)

HF Linear 1.92

HClI Linear 1.08
HBr Linear 0.78

HI Linear 0.38
H,0O Bent [.87

H-S Bent 1.10
NH; Trigonal pyramidal 1.46

SO, Bent [.60

10.2



Electric field

Electric field

of microwave

of microwave

La Quimica en

accion: Hornos de microondas

+\°'::,:'f7""'

Y

Direction
of wave

Direction
of wave

Waveguide



¢, Como explica la teoria de Lewis los enlaces en H, y F,?

§ Compartiendo dos electrones entre dos atomos.

Energia de enlace Longitud de Traslape de
enlace
H, 436.4 kJ/mol 74 pm 2 1s
F, 150.6 kJ/mol 142 pm 2 2p

Teoria del enlace valencia: los enlaces se forman

compartiendo electrones mediante traslapes de
orbitales atomicos.

10.3



Cambio en la energia potencial de dos atomos de hidrégeno
en funcion de la distancia que los separa

3 )

|

— — — — — — — — — =
e e s S

Distance of separation

Potential energy
-
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Variacion en la densidad
electronica de dos
atomos de hidrogeno
mientras se aproximan
uno al otro.

10.3



La teoria del enlace valenciay el NH,

N — 1522522p3 _u_ _u_ u— u— u—

3H-1st

Si los enlaces se forman a partir de un traslape de
3 orbitales 2p del nitrogeno con un orbital 1s en
cada atomo de hidrégeno, ¢ cual seria la geometria

de la molecula del NH;? (_:on
3 orbitales 2p

el angulo seria de

4

Z Z 900
El Angulo de enlace
del H-N-H
X y X y b
2p}|" 2PZ

y

es 107.39

2py
10.4



Hibridacion — Mezcla de 2 o mas orbitales atObmicos

para formar nuevos orbitales hibridos

. Al mezclar al menos 2 orbitales diferentes se forman los
orbitales hibridos, los cuales tienen una forma distinta a los
originales.

El nimero de orbitales hibridos es igual al nUmero de
orbitales puros usados en la hibridacion.

Los enlaces covalentes estan formados por:

a. La superposicion de orbitales hibridos con orbitales
atomicos.

b. La superposicion de orbitales hibridos con orbitales
hibridos.

10.4



Formacion de orbitales hibridos sp3

10.4



Formation of Covalent Bonds

10.4



sp®- Hybridized N Atom in NH,

Prediccion del
angulo de enalce

10.4



Formacion de orbitales hibridos sp

Hibridacion

—_—= = o =X =X

2l T T

10.4



r
M

Formacion de orbitales hibridos sp?

2
‘ Hibridacion
z | 25 j: | - 3
— }1 > = A

10.4



¢, Como predecir la hibridacion del atomo central?

; 1. Escriba la estructura de Lewis de la molécula.

2. Cuente el nUmero de pares de electrones libres y

fﬁ de pare
electrones

+
# atomos unidos

el de atomos unidos al atomo central.

2

3

4

Hibridacion Ejemplos
sp BeCl,
sp? BF,
sp? CH,, NH;, H,O
spsd PCl.
sp3d? SF,

10.4



LIRS LN [mportant Hybrid Orbitals and Their Shapes

Pure Atomic Hybridiza-

Orbitals of tion of the Humbser Shape
the Central Central of Hybrid af Hybrid
Albom Atom Orrbitals Orrbitals Examples
180
& p g 2 6%\\_[ H'-{-l.'
Linecas
5 -._,l.l" 3 :T. g BE,
1200
Trigonal planar
--I 10, 5°
P s’ 4 _!; ] x) CH, NH:
[
Teorahedial
i"_—\\gg-
;3 \
5t s 5 Pl
140"

Trigonal bipyramiadal

& e it 1,lrl.-.|‘" [

L X eahwdral 10 .4



Hibridacion sp? de un atomo de Carbono

Estado
basal

Promociéon de
un electron

Estado
hibridado

Sp?

by

}

t

2p

25
25
sp? orbitals

2p
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2p_ Orbital Is Perpendicular to the Plane
of the Hybrid Orbitals

90°
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Bonding in Ethylene

H 1s H 1s
C C

H 1s H 1s

(a)
2p, 2p,
e @
\\ J’J

d EuL: (s) g g

/‘*c c\ |-|® = @H

Enlace Pi () — reparto de la densidad electronica del enlace arriba y abajo

Balage Slafra (D entRRaEEE KR drosiead electronica emire los 2 atomos
10.5
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Hibridacion

Estado
basal

Promocidon de
un electron

Estado
hibridado

Sp?

sp de un atomo de Carbono

by

28

28

}

?

sp orbitals
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Descripcion del enlace en el CH,0. ‘

C — 3 atomos unidos, 0 pares de electy
C —sp?
CH,O

10.5



Enlaces Sigma (o) y Pi (n)

Enlace simple 1 enlace sigma
Enlace doble 1 enlace sigma y 1 enlace pi
Enlace triple 1 enlace sigmay 2 enlaces pi

¢, Cuantos enlaces o y = hay en la molecula del acido
§ acetico (vinagre) CH,COOH?

oo enlacesc =6 +1 =7
o enlacest=1

10.5



Experimentalmente se observa que el O, es paramagnético

No hay e libres en el centro

Deberia ser diamagnético

Teoria del orbital molecular— los enlaces se forman

a partir de la interaccion de orbitales atomicos para
formar orbitales moleculares.
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Niveles de energia de enlace y de antienlace en el
orbital molecular del hidrogeno (H.).

Molecule : : : :
A Destructive Antibonding sigma
or interaction molecular orbital
Atom Vo N Atom o B — .
- 4
-y
&1 Is 7 A s
2 / \
ST - e ngsigm
. y Constructive Rn;n(ilr;g Mgl:.]‘ll
N o, J/ interaction molecular orbita
A ry
A T+ — . . : 3 . .
(a) (b)

Un orbital molecular enlazante tiene menos energia y
mayor  estabilidad que los orbitales atomicos que lo
formaron.

Un orbital molecular antienlazante tiene mas energia vy
menor estabilidad que los orbitales atomicos que Ilo
formaron. 106



Interferencia

constructiva e L/ \

Interferencia destructiva Wave 1 Wave 1
de dos ondas con la [

misma longitud de onda L/

y amplitud Wave 2 Wave 2

\J

Sum of 1 and 2 Sum of 1 and 2
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Formacion de orbitales moleculares o, a partir de

Energy

orbitales atomicos 1s y 2s

- Molecule
*
O2s
Atom Atom
P —i
2s / 2s
N
O2s
*
O1s
..-‘"-" ++ H‘-'x
b >
1s S v 8 1s
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Dos interacciones posibles entre dos orbitales equivalentes p

Muolecule
A ﬂ-lti'
Atom Atom
% 2p p
IS ;
O2p
by
Muolecule
' i ,};
Atom Alom
;E 2p 2p
¢ It ;
Elf’
by

Destructive interference

Antibonding sigma (635
maolecular orbital

Constructive interference
OV ' O0OD©
(a)

Destructive interference

5 4
5 4

Constructive interference

Bonding sigma {075, )
molecular orbital

— OGP

Antibonding pi {ﬂ‘?f, )
molecular orbital

Bonding pi ()
molecular orbital



Energy

Second-Period Homonuclear Diatomic
Molecules Li,, Be,, B,, C,, and N,

Molecule
)
O2py

:*'J . 4 . “11
¥ ¥ T %
,*r EP}; EPI ‘10.
‘l“ ‘,"_ _'u‘_ ‘1'1‘
r ,ﬂ‘ ‘i.‘ %
Ky f"' ‘1-‘ \
Atom I’ S Atom
& "
% o
2px 2py 2p; N\ i 2px 2py 2p;
% "\“ HEP x f.r" ;i'
v “n j y ;r
‘.‘ *f
'l.“ "F
N 2py T2p, F
“"1_ _l;
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Configuraciones de orbitales moleculares (OM)

El nimero de orbitales moleculares (OMs) siempre es
igual al numero de orbitales atomicos combinados.

Entre méas estable es el enlace OM, menos estable es el
antienlace correspondiente.

Los OMs se llenan de acuerdo con su nivel de energia.
Cada OM puede tener hasta dos electrones.

Se utiliza la regla de Hund cuando se anaden electrones a
los OMs del mismo nivel de energia.

El nimero de electrones en los OMs es igual a la suma de
todos los electrones en los atomos unidos.

10.7



orden de enlace ==—

Energy

orden de
enlace

0'“

NUumero de
enlaces OM

* *
G.I.\ 0-1.3

NUmero de
electrones en = electrones en
antienlaces OM

—_+

*
Jl.\'

N

o-].\ o-l.\
H p) HCE
1 5
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TABLE 10.5

Properties of Homonuclear Diatomic Molecules of the Second-Period Elements*

r
Tap,
'ﬂrﬁlnl
'JTEP
ﬂ':.-.-
oa,
Bond order
Bond length (pm)
Bond enthalpy
(kJ/mol)

Magnetic properties

B

NN

Tt

TN

TN

T

I
267
104.6

Diamagnetic Paramagnetic Diamagnetic  Diamagnetic

1
T

1
159
288.7

1
]

-j_

131
627.6

N
3

110

941.4

NN

T

]
i
]

2

12]
498.7

Paramagnetic [Diamagnetic

[N ]

v

[N ]
I

142
156.9

*For simplicity the o, amd o orhitals are omitted, These two orbitals hold a wtal of four electrons. Remember that for (- and Fa, @y, 18 lower in energy than

My, A Ty,
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Los orbitales moleculares deslocalizados no estan confinados entre
dos atomos enlazados adyacentes, sino que en realidad estan
dispersos sobre tres 0 mas atomos.

)=

Top view Side view
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Densidad electronica por encimay por debajo del
plano de la molécula
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Bonding in the Carbonate lon
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La Quimica en Accion: El buckybaldn
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