Orbitales moleculares 111

Topicos de la descripcion de OM F 2p

1.El modelo hidrogenoide
Si se aplica el sistema empleado en OM1 y OM2, veremos primero los OM hidrogenoides, que se

representaran a partir de la combinacion lineal de OA 2px. Para ello se tomara la funcion atémica
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Aplicandola al H; Z’=1, a0=1, y la posicion de los nucleos sobre el eje X, en unidades bohr en x+0,75 y

x-0,75.
Obteniéndose las dos funciones enlazante y antienlazante:
J(x=0,75)*(x=0,75)-y*y) J(x+0,75)*(x+0,75)—y*y)

@, =0.1*(x-0,75)*e 2 +0.1*%(x+0,75)*e 2

que representadas producen las figuras 1y 2
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Fig.1 Fig. 2

En las proyecciones sobre el plano XY, se aprecian perfectamente en el fig 1, los dos planos nodales
procedente de los OA 2px, que hereda el OM. En cambio en el caso del OM antienlazante (fig.2). se
produce el plano nodal molecular y los dos atomicos, 0 sea que existen tres planos nodales.



2. Moléculas homonucleares de &tomos no hidrogenoides

Si en la ecuacién 1, se introducen para cada elemento los pardmetros de Z’, y las distancias
correspondientes al radio covalente de cada elemento, para una hipotética molécula Li,, tendriamos unas
funciones moleculares:

_[1,32* (x—2,53)2+y2J _[1,3* (x+2,53)%+y? ]

¢'=0,19*| (x—253)e +(x+2,53)e

Al representarlas se obtienen las figuras 3 y 4 para la combinacion antienlazante y 5y 6 para la enlazante
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Las curvas de nivel (fig 4 y 6), permiten diferenciar perfectamente estos OM



Al trasladarnos a otros elementos del segundo periodo, hacia la derecha del litio, observaremos la
disminucion del tamafio. Por ejemplo para el caso de los OM F 2p para el nitrogeno , el antienlazante (fig
7y 8)y el enlazante (fig 9 y 10)
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Se puede comparar el tamafio del OM desde el Li, al Ny, relacionando las figuras 6y 10,y 4y 8.
Casi en el extremo del periodo , el O,, presenta unas funciones de onda molecular F2px

4,45%((x-1,38° +y? ] 4,45%((x+1,38)% +y? J

¢=4,41 (x —1,38)*e_[ +(x +1,38)*.e_[

Su representacion grafica se presenta en las fig 11 y 12 para el OM antienlazante y 13 y 14 para el
enlazante
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