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Aproximacion Born-Oppenheimer

término constante mientras se

Molécula de H,* resuelve el problema electrénico
3,
mo h? e’ (Lo 4 e’ 1
B =~V + W)~ ¥ - TRELY
2m), m, dareg \ 1 1 direg R
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Molecula AB con un solo electron k. T =
2m, dareg \ 1 1

Desacoplando el movimiento electronico del nuclear
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Factorizacién de la _ | = Lpelec({ri};{RA})- Y ({RA})

funcion de ondas




La Molécula | 2*

Fig Hp
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Eine R grande: H +
La energia potencial H*
de H,* para 2 valores i
distintos de R w ’
e
\@b[ R pequena: H,”

Orbitales Moleculares son las
distribuciones espaciales sobre la
molécula donde se definen los
electrones.

Ql’g - Cg((#lesa + qulsb)
'#u_:'cu(qulsa_qulsb) i \1 o

© 2010 Pearson Education, Inc.

E(R)

Eg(R)

E(R)
1

Rla,

0 —
R
o

Modelo LCAO -M O ® 2010 Pearson Education, Inc.




Antibonding

I

Funciones de ondas moleculares
para Wg y L_IJu y Su comparacion.
(las lineas discontinuas representan
Las funciones tomando los OA 1s del H)

Bonding

- -
Ha Hb
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Densidades de probabilidad para

2 2 (4
para LIJg y.LIJu y Su comparacion.
(las lineas discontinuas representan
Las funciones tomando los OA 1s del H)



Moléculas Diatodmicas Homonucleares

Aplicacion del principio Aufbau

QO para rellenado de LCAO-MO
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Representaciones de contorno para varios
OM enlazantes y antienlazantes de H,*
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Diagrama CLOA-OM para N,
Moléculas paramagnéticas
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TABLE 23.2 MOLECULAR ORBITALS USED TO DESCRIBE CHEMICAL BONDING s -5 = ' \
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Niveles de energia de OM ocupados para X, (2° Periodo)
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Simetrico
Antisimétrico
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Centro de inversion

o Simetrico g Simetricol
T Antisimétrico u Antisimétrico

(enlazante)
* (antienlazante)



Las Partes por el Todo:
Orden de Enlace, Energia de Enlace y Longitud de Enlace

- 0.z . — 0 A- _nO Aa-
Aproxmacmn orbital Orden de enlace = 1/2 ( N € enlazantes™ N~ € antienlazantes)
funcion de ondas :
polielectronica orbitales moleculares X WobHE e B B S w B R AW

| 1
f 1 f 1

(rp, 1 oo, Ty) = dy(ry)a(ra) ... dy(ry)

Copyright © 2010 Pearson Education, Inc.

Bond order

Molecular orbital energy (eV)
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Moléculas Bioatdmicas Heteronucleares

Esquema CLOA-OM para FH

gﬁﬁ

His
— Polarizacion de la
, distribucion de
o carg
e OM (CLOA) :

Ep = -19.6 eV

U = 0.34¢y; + 0.840p,
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