Estructura de la Materia — Licenciatura en Quimica

Tema 4: Estructura molecular

Exprese la configuracion electrénica fundamental, dibuje los diagramas de energia y
calcule el orden de enlace de:
a)H, b) N c) Oz d) CIF

La funcion W = x(x -I) para 0 < x < | cumple las restricciones establecidas para
describir el movimiento de una particula en una caja unidimensional. Utilicela como
funcién de prueba variacional y obtenga una expresion para la energia. Comparela
con la expresidn exacta.

A partir de H Wgt » = E Wt + ¥ haciendo uso de la aproximaciéon CLOA-OM, del
principio variacional y de la aproximacién de Hiickel, obtenga la expresién de la
energia para una molecula A-B. Considere a,= 0g=0a

Considerando la aproximacién CLOA-OM, del principio variacional y de Huckel
resuelva para la molécula de formaldehido (H.C=0):

a) las energias de los orbitales moleculares en términos de a y

b) la energia de deslocalizacion

¢) las funciones de onda moleculares

d) los 6rdenes de enlace

e) los indices de valencia libres,

f) la distribucién de cargas de cada atomo.

NOTA: ho = 1,063 y Kc.o = 2,17.

Considerando la aproximacién CLOA-OM, del principio variacional y de Huckel
resuelva resuelva para el radical alilo (CH,=CH-CH,"°):

a) las energias de los orbitales moleculares en términos de a y

b) la energia de deslocalizacion

¢) las funciones de onda moleculares

d) los 6rdenes de enlace

e) los indices de valencia libres,

f) la distribucién de cargas de cada atomo.

Plantee el determinante secular para clorobenceno considerando h¢; =2 y kc.c) = 0,8.

Considerando el sistema electrénico pi del butadieno, calcule:

a) las energias de los orbitales moleculares en términos de a y B

b) la energia de deslocalizacion

¢) las funciones de onda moleculares

d) los 6rdenes de enlace

e) los indices de valencia libres,

f) la distribucién de cargas de cada atomo.

NOTA: Las raices que se obtienen de la ecuacion x* =3 x%+ 1 =0 son; x;=-1,618; X,=-
0,618; x3=1,618; x,=0,618.

Compare la energia de deslocalizacién 1 del butadieno con la energia de dos enlaces
dobles no conjugados.




