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GEOMETRIA MOLECULAR

ESTRUCTURA DE LEWIS, REGLA DEL OCTETO

Lewis fue uno de los primeros en intentar proponer una teoria para explicar el enlace covalente, por
ello cred notaciones abreviadas para una descripcién mas facil de las uniones atéomicas, que fueron
denominadas las estructuras de Lewis.
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Lewis propuso representar los electrones de valencia de los atomos mediante puntos. Se debe
considerar que a cada lado del atomo puedes colocar un maximo de dos electrones (2 puntos),
es decir un maximo de ocho por cada atomo.

Estructuras de Lewis
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La estructura electrénica de moléculas en base a la configuraciéon de octetos, necesariamente
deja pares de electrones sin usar. Estos pares, ubicados alrededor de un atomo central, deben
situarse de manera que la repulsion electrostatica entre los pares, sea minima. Asi, lo primero,
en base a la propuesta de Lewis, es representar los electrones como puntos, luego decidir cudl
atomo se considera central para luego analizar qué pasa con los pares de electrones alrededor
de éste.
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La representacion de enlaces con lineas fue propuesta por Kekulé.

Dado que la teoria de Lewis es insuficiente para explicar todas las caracteristicas del enlace
covalente se recurrié a la Mecanica Cuantica, para utilizar dos métodos que se aproximan: la
teoria del enlace de valencia y la teoria de orbitales moleculares, ambos se utilizan en la
actualidad por su caracter complementario.

Teoria del enlace de valencia y Teoria de orbitales moleculares

Esta teoria supone que cuando dos atomos aislados se aproximan, para formar un enlace
covalente, se produce un solapamiento de sus orbitales atomicos generando un enlace molecular
cuando se aparean los electrones de spines contrarios de cada orbital. Aparecen por lo tanto
enlaces dirigidos en el espacio.

Si el solapamiento de los orbitales es grande el enlace serd muy fuerte, y se le denomina enlace
sigma (o). Si el solapamiento es menor, el enlace sera débil, dando lugar a un enlace de tipo pi
(). Se forman enlaces ¢ cuando solapan dos orbitales de tipo s, uno s y otro p o dos orbitales
p siempre que estén orientados en el mismo eje; cuando se solapan dos orbitales p con ejes

paralelos el enlace sera 7.
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Orbitales moleculares sigma (0): Los orbitales atdmicos se solapan frontalmente y se produce
un unico solapamiento de las respectivas nubes electrdnicas. Tiene un eje de simetria con respecto
a la linea que une los dos nucleos. Una rotacién con respecto a dicho eje no produce ningun
cambio. La maxima probabilidad de encontrar a los electrones en este tipo de orbitales, se
concentra entre los dos nucleos fundamentalmente.

Por ejemplo:

Traslape de orbitales “s™ del hidrégeno, en la molécula de @ @ O

H2

W Traslape del orbital s del hidrégeno y el orbital p del flior, en la molécula de
z z

Traslape de los orbitales “p~ del fldor, en la molécula F2 °/|1°/|1°

P

. . e . 3pf d 3p
Molécula de Clz, traslape de orbitales "p e e

N

O,
15 3p

Traslape del orbital s del hidrégeno y el orbital p del cloro, en la
(o3 molécula de HCI
3-p

Resumen del traslape en la formacidn de enlaces sigma

@D

Superposicion de orhitales s Orbital molecular Y
Superposicion de orhitales s ¥ p Orhital molecular O
Superposicion de orbitales p ¥ p Orbital molecular O
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Orbitales moleculares pi (1t): Los orbitales atémicos se solapan lateralmente y se produce dos o
mas solapamiento de las respectivas nubes electrdnicas. Existe un plano nodal de simetria que
incluye a los nucleos y la maxima probabilidad de encontrar a los electrones en el orbital molecular
formado no se concentra entre los nucleos:

Superposicion de orhitales p Orhital molecular TU

Un orbital molecular es tanto mas estable cuanto mayor es el grado de solapamiento entre los
orbitales atdmicos que lo forman. Los orbitales moleculares o son mas estables que los n porque el
grado de solapamiento de los orbitales "s" es mayor que el de los "p".

Por ejemplo, para la molécula de eteno H H
o\ /G
Presenta 5 enlaces 0 y 1 enlace it 6/° 6 A\C

TN v
H=-Cs=C—

(9! 1
La molécula de propino, presenta 9 enlaces o y 2 enlaces it =

H H

Caracteristicas de Ila teoria del enlace de valencia:

a) En esta teoria suponemos que los orbitales se solapan a lo largo de una determinada
trayectoria, siendo enlaces direccionales.

b) Los orbitales del atomo que no se enlazan no cambian su estructura.

c) En cada dtomo se pueden formar tantos enlaces como electrones desapareados tenga el atomo.

d) Se llama covalencia de un elemento al nUmero de enlaces covalentes que puede formar, es
decir el nimero de electrones despareados que tiene.

Enlaces Entre Orbitales Hibridos

Enlace o Enlace
Formado por superposicién frontal de Formado por superposiciéon lateral de
orbitales atdmicos sp3 orbitales p (u orbitales p y d)
Tiene simetria de carga cilindrica Tiene una densidad de carga maxima en
alrededor del eje de enlace el plano transversal de los orbitales
Tiene rotacion libre No permite la rotacién libre
Es un enlace de alta energia Posee energia baja
Solamente puede existir un enlace entre Pueden existir uno o dos enlaces entre
dos atomos. dos atomos

Esta teoria explica la geometria de las moléculas basandose en el caracter direccional de los orbitales
que solapan para formar el enlace covalente.
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GEOMETRIA MOLECULAR

La geometria alrededor de un atomo central de una molécula, es aquella que hace minima la repulsion
de los pares de electrones, los usados para formar enlaces y los pares solitarios no usados (E).

La estructura electronica de moléculas en base a la configuracidon de octetos, necesariamente deja
en libertad pares de electrones. Estos pares, ubicados alrededor de un atomo que se considere
central, deben situarse de manera que la repulsidn electrostatica entre dos pares, sea minima. Asi,
lo primero es hacer un balance electrénico de la molécula en base a octetos, luego decidir qué atomo
se considera central para luego analizar lo que ocurre con los pares de electrones alrededor de éste.

Ejemplos
El Berilio pertenece al grupo Il A (1s? 2s?), por lo tanto tiene dos electrones de valencia en su capa
externa, de modo que para que estos se encuentren lo mas alejados posibles, al enlazarse con otros
elementos, por ejemplo el cloro, formaran un angulo de 180° entre si, generando la maxima
separacion entre los pares de electrones uniéndose en enlaces simples con el Cloro.
sp-p sp-p
1800

cl th Be th cl cl /Be\r a

Esto nos genera la estructura lineal para BeClz.

Para el CO2, no quedan electrénes libres. Recordemos que la configuracion electrénica del C es 1s?
2s? 2p?, tiene 4 & en su capa de valencia y al unirse con dos Oxigenos que tienes 2 & enlazantes
cada uno, se forman enlaces de dos pares de & con cada oxigeno, se forman dos enlaces dobles y la
molécula es lineal.

sp? g
| STZ STZ l 180°

o) ' C i o)

| | ¢ W o0 /(;\ (X
sp? sp? ‘
| - ol X o0
sp
double bonds

S0E
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TABLA DE LAS FORMAS GEOMETRICAS DE LAS MOLECULAS

Expresion geométrica | Tipo de geometria angulo de enlace
sz Lineal \1_3_00/
o o
A Trigonal plana F___iz/ol°
€ ! 120;‘5’"_(
|
Angular
AX4 ok »
¢ | I®
Tetraédrica
AXGE
R x
Piramidal 1070\__,,
AXE; = F
Angular 104‘5‘}\"
‘\6 o D
AX5 ‘ SN “
Bipiramide de
base triangular
& 9 e 9
AX6 Bipiramide de 90°~—"
base cuadrada
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Para ésta tabla A, es el atomo central, X, los elementos que se enlazan directamente al atomo central
y E, son los pares electronicos no utilizados. Notar que los pares de electrones no enlazantes (E)
ocupan un espacio que influye en la forma geométrica de la molécula.

Ejemplos: A partir de Lewis podemos predecir: expresion geométrica, tipo de geometria, dngulos

de enlace, cantidad y tipo de enlaces, polaridad y estructura de la molécula.

molécula Representacion de Geometria esperada Polaridad de la molec.
Lewis Tipo de geometria
Acido H ‘.C.I‘ S+ - Polar, lineal
Clorhidrico, HCI b P ] H—C| AX
anhidrido 180° Apolar, lineal
L A AX2
carbonico, CO, o - /-\ -
OHCH0 L e
e o0
bl 95.84 pm Polar, angular
Agua, H,0 H:O: O™ | axaes
H ELC L g
.. 131.3 pm
Trifluoruro de boro, Ve e -— Apolar, triangular
BF3 ‘F:B ok '
ee oo F_B‘ﬁ plana AX3
s Fs F
Metano, CH4 H 9 _-H
.o 109.5 ‘ Apolar, tetraédrica
H:C:H @ AX4
o
H Tl Ut
Tricloruro de e 00 204 pm _w 1 Piramidal, AXE
fésforo, PCls -C| sP2 CI3 /:P
e o oo C ot 100° Cl
«Cle
brd ClI
-cl: -cl: Apolar, bipirdamide
Pentacloruro de e L 232 ”” de base
fosforo, :_C:_I Y E‘ Gl C gt ~ triangular
PClI5 | | AX5
:Cl: 214 pm
" Cl
Sulfuro de ar ) F Apolar, bipirdmide
hexafluor, 220 \ 0 ° "OF‘Z 156.4 prr [ an de base
SF6 ‘\F’: ° S " ,.> F LT | S |I-.'UF Cuadrada
Sl i F""'"| F
R AXe
o9 F
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Enlaces miltiples

Para moléculas con enlaces dobles, enlaces triples, etc., tomemos la estructura del ion NOs-, para
€él se requiere escribir tres estructuras resonantes:

6/ e <
Ozono, O; bt o %
lon nitrato, NO5 :[:|I: :D|:
..___:,N I — ..__fI'-,I ..
0% "0 07 0 =
El ion carbonato:
co’” :0: :0:° :0:°
.
. / \_.o . \_.0 0. / N .
0. .0 ‘& o ‘0. .0°
Molécula de anhidrido sulftarico:
.0. ‘...9 ‘6'9
503 " - 1 - L] T.
S@@ — S@@- — Siﬂ;@
©. /" N\ _. N @, " N .
o w0 ' o %o o

Tabla Resumen Geometria Molecular

Geometria Representacion ; Hibridacion Ejemplo
electrénica Angulo
Lineal AX2 180° sp BeH>
Triangular plana AX3 120° Soz BF3
Angular AX2E 120° Sp SO2
Tetraédrica AX4 109.5° sp SiHg
Piramidal AX3E 109.5° sp NCI3
Angular AX2E2 109.5° sp H20
Bipiramide AXs5 180°, 120° y 90° s 3d AsClg
triangular P
Octaédrica AXg 180° y 90° so3d2 SFe
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Moléculas que contienen mas de un atomo central

Para ilustrar estos casos, usemos la molécula de
Metanol (CH30H). La geometria se puede predecir
investigando previamente como se ordenan los
pares enlazantes alrededor de cada uno de los
atomos participantes, que no son de los extremos,
esto es, Carbono y Oxigeno.

Notese que hay 4 pares solitarios de electrones |

alrededor del carbono, que lo obligan a adoptar una
forma tetraédrica. Alrededor de éste, se ubican 3
atomos H y el atomo O que proviene del grupo OH,
adopta geometria angular.

Acido acético

Etanol

its... It's...
It's chemical Really? What's
bonds... that?

I have a
question!

What's a
chemical
bond?

@at might

that be?
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