Teoria del Enlace de Valencia (TEV)

Conceptos Fundamentales.
Aplicacion a moléculas sencillas.
Hibridacion de Orbitales Atomicos.
Moléculas poliatbmicas con enlace sencillo.

Moléculas con enlaces dobles y triples.

1 i -|-ll.|; i .l-}l 1-’ @Iﬁ
5 | | i
s 0 : : '
-2 : :
3 "
2 :
Ll -436- '

 0.74A

H

45

distance —



Conceptos Fundamentales

¢ Como se forman los enlaces?
¢ Es posible predecir la fuerza y distancia de enlace?

¢, Por qué dos atomos que se aproximan llegan a enlazarse?
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HZEondFormation

El modelo de Lewis y la RPECV NO pueden responder a estas preguntas.

MECANICA CUANTICA y ORBITALES ATOMICOS



Teoria del Enlace de Valencia (TEV): combina la idea de comparticion
de pares de electrones entre dos atomos enlazados y el concepto de
orbitales atomicos.

El enlace se produce por solapamiento de dos orbitales atomicos de
atomos distintos, ocupados por un electron: ENLACES LOCALIZADOS

Solapamiento: dos orbitales y sus electrones comparten una region
comun del espacio entre los dos nucleos.

Atoms approach each other /7 Uverlap region ‘\
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Overlap region
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En el espacio de solapamiento los orbitales atobmicos (funciones de onda)
esta en fase: reforzamiento de densidad electronica entre los nucleos.



., Como el solapamiento de orbitales une dos atomos?

Ejemplo: H,* (se considera un unico electron compartido por simplicidad)

Energia del sistema cuando el electron esta entre los nucleos enlazados.

Electron Se alcanza un minimo de energia que
asegura la formacion de la molécula
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SH Aplicacion a moléculas sencillas
2

Alomues separados Enkrees covalentes
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Is 3= ip

Angulo H-S-H de 90° (exp. 92°)

¢ Prevision RPECV?

AB,E ii angulo H-S-H de 109.5°!!
2=2 i
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CUirhitales enlasntes del dtoma N

Angulo H-N-H de 90° (exp. 107°)

s, Prevision RPECV?

AB,E, ii angulo H-N-H de 109.5° !!

Eonlaces covalenies formados



Hibridacion de Orbitales Atomicos

Es posible aplicar el concepto de solapamiento de orbitales a moléculas poliatomicas,
pero en muchos casos es necesario introducir modificaciones a la TEV sencilla para
explicar la geometria molecular

CH, (metano)
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Dos enlaces C-H T J' illi
angulos H-C-H 90° 2s 2p

Cuatro enlaces C-H =
tres angulos H-C-H 90° 2§
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Hibridacion de Orbitales Atomicos



Hibridacion de Orbitales Atomicos

La combinacion lineal de orbitales atbmicos puros de un mismo atomo
para generar un conjunto nuevo de orbitales atomicos equivalentes

llamados hibridos

Reglas para la Hibridacion

1. El numero de O.A. hibridos que construimos es igual al numero de O.A.
"puros” que se combinan.

2. El conjunto de O.A. hibridos es energéticamente equivalente a los O.A.
“puros” de los que provienen. Se conserva el centro de gravedad de

energias en el proceso de hibridacion.

3. Al “colocar” los electrones en los nuevos O.A. hibridos el atomo puede
pasar a encontrarse en un estado mas energético que usando O.A.
“puros”. A ésta diferencia de energia se le llama energia de promocion.

4. A cada geometria molecular le corresponde un esquema distinto de
hibridacion.



Hibridacion sp?
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Energia de promocion para la
hibridacion sp? del atomo de C
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Formacion de orbitales hibridos supone un aporte

de energia (promocion)

Formacion de CUATRO enlaces C-H bien dirigidos

libera mas energia

CH, es una molécula estable
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NH; (amoniaco)
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Angulos H-N-H de 107°

(angulos H-N-H previstos RPECV de 109.5°)



One s orbital
[FYR XHEﬁdize
Two p orbitals

Hibridacion sp?

Three sp?2

hybrid orbitals

hiybrid orbitals
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Hibridacién sp
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s orbital porbital ’.sphy'bﬂd orbitals shown together

(large lobas only)
Two sp hybrid orbitals

BeF, (difloruro de breilio) Atomo de Be
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Orbitales hibridos sp3d y sp3d?

Para elementos del TERCER periodo en adelante no siempre es posible explicar la
geometria molecular considerando unicamente hibridacion de orbitales s y p.

Es necesario incluir orbitales d en los esquemas de hibridacion para explicar la
formacion de moléculas con geometrias de bipiramide-triangular y octaédrica o
derivadas de ellas.

Hibridacion sp3d Hibridacion sp3d?
PCl; (pentacloruro de fosforo) SF, (hexafluoruro de azufre)
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Hibridacién de Orbitales Atdmicos y la teoria RPECV

AELE 25 Geometrical Arrangements Characteristic of Hybrid

Ohibital Sets
At omic Hybrid
Cirbital Set  Orbital Set Geometry Examples
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Hybridization

Hybridization

1.- Escribir una estructura de Lewis
aceptable.

2.- Utilizar la teoria RPECV para

predecir la geometria probable de
los pares de electrones
estereoactivos.

3.- Seleccionar el esquema de

hibridacion correspondiente a la
geometria de los pares de

electrones estereoactivos.



Moléculas con enlaces dobles y triples

C,H, (etileno) “M’
H H)

L

El etileno tiene un enlace doble carbono-carbono en su estructura de Lewis.

La teoria RPECYV trata cada atomo de C como si estuviera rodeado por tres
grupos de electrones en una ordenacion trigonal-plana.

Solapamientos frontales: enlaces tipo o

promote hybridize
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H C=—0C

K g
H H
Two | bea Df_ neo bond plus

one hond one 7 bond

C,H, (acetileno)
El acetileno, C,H,, tiene un enlace triple.

La teoria RPECV dice que la molécula es lineal.
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(a) Lﬂcallzed mbonds  (b) Localized = bonds
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Enlaces t deslocalizados
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(b) 2p atomic orbitals

¢) Delocalized = bonds

N 03-

(nitrato)




