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Curso de capacitacion: Enlace Quimico

Dictado por primera vez en el afio 2016, en conmemoracién del Centenario de la publicacién fundacional de
Gilbert N. Lewis: “The atom and the molecule”, The Journal of the American Chemical Society, 1916, 38, 762—
785.

Temario

Modelo de enlace de Lewis

Regla del octeto. Método sistematico para construir estructuras de Lewis. Expansién del octeto: cuando es
factible que ocurra. Resonancia: criterios para determinar las contribuciones relativas de cada estructura al
hibrido. Carga formal.

Estructura atdmica y propiedades de atomos

Nociones bésicas de mecénica cuantica: ecuacion de Schrédinger y funciones de onda. Orbitales atomicos de
atomos hidrogenoides: funcién densidad de probabilidad y “forma” de los orbitales atémicos. Propiedades de
los orbitales atémicos relevantes al enlace quimico: energia, simetria, tamafio y distribucion espacial.
Diferencias con atomos polielectrénicos: apantallamiento y carga nuclear efectiva. Espectros de absorcion y de
emision de atomos. Definicion y concepto de: radio atémico, radio idnico, energia de ionizacion, afinidad
electronica, energia de hidratacion, electronegatividad.

Modelos de enlace basados en la mecéanica cuantica

Método de Enlace-Valencia: descripcion del enlace en moléculas diatomicas y poliatdmicas. Hibridizacién:
cuadndo es necesario postularla. Método de orbitales moleculares: descripcion del enlace en moléculas
diatébmicas y nociones basicas sobre moléculas poliatébmicas. Concepto de solapamiento de orbitales y
variables que lo afectan. Propiedades moleculares: energias y distancias de enlace. Interpretacién cualitativa
de espectros de absorcion de moléculas en base a diagramas de orbitales moleculares.

Estructura molecular

Teoria de repulsion de los pares electronicos de valencia. Momento dipolar: moléculas polares y no polares.
Racionalizacion de geometrias moleculares en términos de direccionalidad de orbitales. Comparacion de
estructuras moleculares predichas en base a los modelos con estructuras determinadas experimentalmente.

Interacciones intermoleculares

Caracteristicas moleculares que determinan la naturaleza de las interacciones: carga, momento dipolar,
polarizabilidad. Energia potencial de interaccién entre dos moléculas: contribuciones atractiva y repulsiva.
Clasificacion de solidos en base a las interacciones entre las entidades que los constituyen. Estructura y
modelo de enlace para sélidos ionicos cristalinos



