Quimica Cuantica

Método de Hiickel

De los métodos de la Quimica Cuéantica que se aplican al
estudio de moléculas organicas no saturadas, el de Hlckel es
el mas popular.

El éxito de este método se debe a su gran simplicidad, que
permite incluso hacer calculos a mano, cuando el nimero de
atomos es pequenio.

Es el método de aproximacion mas simple de la teoria de
orbitales moleculares para sistemas planos insaturados .

Se basa en la separacién o-1r:
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Diferencias entre los electrones o y Tr:

* Estan localizados en diferentes regiones del espacio. Los electrones o en el
plano molecular, los electrones 1T por encima y por debajo del plano
molecular

Los orbitales T tienen un plano nodal que coincide con el plano
molecular por lo que la probabilidad de encontrar un electrén m en el
plano molecular es nula, mientras que la densidad electronica o es
maxima en el plano molecular, de modo que los electrones oy
pueden considerarse espacialmente separados.

La densidad 1 debe afectar muy poco a la g, mientras que el efecto
de los electrones o sobre los 1 es esencialmente apantallar la carga
nuclear (la nube o se encuentra mas cerca de los nucleos




Quimica Cuantica

Método de Hiickel

Diferencias entre los electrones o y Tr:

* Los electrones 1 estan mas débilmente enlazados y son mas facilmente
polarizables que los electrones o

Los electrones o se encuentran mas cerca de los nucleos, por lo que la
interaccién nucleo-electréon es mas fuerte, .. los enlaces o son mas
fuertes que los 1:

Hace falta mas energia para romper un enlace o que para romper un
enlace

Es posible arrancar o afiadir uno o dos electrones 1T en un sistema
aromatico y obtener iones relativamente estables (afadir electrones a
orbitales antienlazantes 1 o substraer electrones de orbitales enlazantes
17T Sin que la molécula en cuestion se desestabilice considerablemente)

Exitaciones electrénicas a OM 1* no afectan sensiblemente la estabilidad
del sistema, mientras que a OM ¢* generalmente conllevan a la
disociacion molecular

Los electrones m pueden considerarse quimicamente mas
accesibles

Quimica Cudntica

Método de Hiickel

Diferencias entre los electrones o y Tr:

« Los electrones o forman enlaces “localizados”, los electrones 1 forman
enlaces “deslocalizados”

Referidos a la deslocalizacién de sistemas electrénicos m podemos
diferenciar 3 tipos de compuestos:

a) Sistemas tipicamente no conjugadas con todos sus enlaces

localizados
N V.
Cc=C Etileno
w’ H

b) Sistemas conjugados, pero para las cuales solamente se puede
plantear una forma canénica con el maximo numero de dobles enlaces

II\(‘Z( o
.\ /% Butadieno
e
N\

¢) Moléculas conjugadas con dos o mas formas canoénicas

© @ Benceno
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Diferencias entre los electrones o y Tr:

* Los electrones 1 son quimicamente mas reactivos que los electrones o

Los sistemas saturados son menos reactivos que los insaturados.

La reactividad quimica de estos ultimos puede interpretarse en
término de los electrones 1T

En reacciones gimicas donde se involucran electrones T, los
electrones o no juegan practicamente ningun papel en el proceso,
con excepcion de reacciones que involucren cambios
conformacionales

Como los OM tipo o son de menor energia que los OM tipo 1 las
reacciones qimicas que involucran a estos Ultimos estan asociadas a
cambios energéticos menores y son mas viables

los electrones o y 1 pueden considerarse energéticamente
separados
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Basandonos estas diferencias podemos tratar separadamente
OM o y OM my para sistemas insaturados considerar
solamente estos ultimos

Esto representa una considerable simplificaciéon

Ej. Benceno

30 electrones de valencia C: 6x4=24
H: 6x1=6

Enlaces C-C: 6x2=12
Enlaces C-H: 6x2=12

De ellos 24 son o

Quedan solamente 6 electrones 1

Que serian los unicos a considerar en un calculo que incluya la
separacion o-1r
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En este método n orbitales atdmicos p dan lugar a n orbitales moleculares Ty
cada uno de ellos puede expresarse en el marco de la teoria de OM-CLOA

como: Ul
V= Zcm(’ﬁi
i=l
Con energia caracteristica: Hy, = Ey,

Como nuestro objetivo es desarrollar un método que nos permita obtener los
mejores valores posibles de los coeficienes de expansion (c,,) se aplica el
método de las variaciones tomando estos coeficientes como parametros

(v |flw,)

La energia se calcula segiin: & =

<'//1 ‘//i>
Al incluir la expansion OM-CLOA en esta expresion surgen las integrales:
Hﬁ = <¢l |[:[|¢l> Integral de Coulomb
Hij = <¢/ ‘]—A]|¢l> Integral de resonancia

Sij = 51/ 6; =1 para i=j  Integral de superposicion
6,=0 para i#j
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De este modo surge un sistema de n ecuaciones con n términos del tipo:
Ci (Hll _giSll)+ Ci (le _‘91‘S12)+"' G (Hln _giSln) =0

Una por cada orbital |/; con energia &;

Este conjunto de ecuaciones tienen soluciones no triviales para

H,-¢&8, H,-&S, - H,-¢&S§,
Hzl_giSzl H22_8iS22 H2n_giS2n

Hnl _g[Snl Hn2 _giSHZ H —E.S

nn 1~ nn

Determinante secular
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La integral de Coulomb, I’[n representa aproximadamente la energia de un
electrén en un orbital atémico, en presencia de los otros atomos del
entorno molecular. Su valor debe ser cercano al potencial de ionizacion del
e- en este orbital atdmico en el atomo aislado. Esta integral se puede

evaluar de forma semiempirica.

La integral de resonancia, [‘Iy representa aproximadamente la energia de
un electrén interactuando con dos nucleos, e incluye la estabilizacion
debida a esta interaccién

La integral de superposicion, Sl»j, mide la interpenetracion de dos orbitales
atomicos correspondientes a dos atomos diferentes. No representa a un
término energético pero es de vital importancia para evaluar la energia y
formacion de enlaces.
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Aproximaciones del método HMO-mr:

Existe una separacion -1, de modo que los orbitales moleculares 1 estan
separados del esqueleto o de la molécula.

Considera so6lo a sistemas conjugados planos y dentro de ellos a los
electrones en OM 1T

Los sistemas 1 conjugados son coplanares y presentan longitudes de enlace
constantes

En la construccién de los orbitales moleculares 1, sélo intervienen los orbitales
p perpendiculares al plano molecular.

El conjunto de orbitales p constituye una base ortonormal: Sij = Sij

Los elementos de la matriz de Hlckel H;; se aproximan mediante los
parametros a y f de acuerdo con la siguiente regla:

a sii=j

Hl./:<pl.H‘pj>: P si i# j pero con i unido a j

0 en los demas casos
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Aplicando estas aproximaciones al determinante secular:

Hy,-¢S, H,-¢&S, - H,-¢&S§,
Hy -8, Hy-¢&S, - H,—-§S, -0
Hnl - giSnl Hn2 - giSn2 e Hrm - giSnn
a-¢ f 0
g a-c¢ 0
Llegamos a: . . . . =0
0 0 a—&
/4 1 - 0 Los términos de la diagona{ principal
L corresponden a c/u de los atomos de C
DIVId.IendO por ﬁ y 1 Yoo 0 El determinante es simétrico con
considerando ... .1=0 respecto a la diagonal principal
_a-¢ : : : : El orden de la numeracion escogida
B o 0 ... y para los atomos que intervienen en el

sistema conjugado es irrelevante
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Ejemplo:
= bond H o bond

; e p orbital 1 2 3
1y 1 0
21 ¥y 1]=0
510 1 gy
y 1 1
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Ejemplo:
10 Los valores de energia de cada OM
y se expresan en funcion de a y j:
g 1 y 1/=0 _a-e
01 y "=7p
you 1 oy e=a-yf
14 - +0 =0
1 9 0 y 0 1
v, (&, =a-1p) Antienlazante
y(yz—l)—l(y)zo 3
5 S | v, (&, =a) No enlazante
7' -2y=0 g
v, (g] =a+;/ﬂ) Enlazante
(7 -2)=0
7 =0
Las integrales y no se pueden evaluar
7, =+N2

exactamente dentro de la aproximacién
V3= —\/5 HMO-1, por lo que son tratadas como
parametros semiempiricos
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s v (53:a77ﬁ)
"} o § ,,,,,,,,,,,, ¥, (gz:a)
53]
¥ (51=a+7/ﬂ)

Para calcular la energia total 1 del sistema se suman las energias de cada
orbital ocupado multiplicadas por el numero de ocupacion:

oc
~7T s

# =S n,e;
u=1

Asi para el cation, el radical y el anién alilico:

&7,=26,=2a+2\2p
La magnitud yf es

ST — proporcional a la energia de

g(‘) 281 + 152 3a+ 2\/5'8 enlace, en este ejemplo HMO

. las predice = para las 3

8(7) = 281 + 252 =4a+ 2\/5 ﬂ especies lo cual no es cierto
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Procedimiento general:

1) Escribir un determinante con tantas filas y columnas como orbitales
atomicos estén involucrados en el sistema 1

2) Identificar filas y columnas con los correspondientes OA

3) Empezando por la esquina superior izquierda llene la diagonal del
determinante con y (las intersecciones y,/y; donde i=j)

4) Para las intersecciones y; /1/// , donde i # j asignar valor O si los
atomos i yj no estan enlazados y valor 1 si lo estan

5) Igualar el determinante a cero

6) Resolver el determinante (obtener todos los valores de y, donde
cada uno de ellos corresponde a un valor de energia de un OM)

Método de Hiickel Quimica Cudntica

Utilizando el método de Hiickel determine la energia de cada OM T del
etileno, asi como la total 1T del sistema




Método de Hiickel Quimica Cuantica

Utilizando el método de Hiickel determine la energia de cada OM del etileno,
asi como la total 1T del sistema

———  20Ap
1 2
s ¥, (‘92 :a*ﬂ)
7/ 1 § ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,, @ Nivel de referencia
= 0 X

1 }/ 4} (51 :a+ﬁ)
y'=1=0

7/1 = _1 81 =a+ IB ~T

> §"=2¢ =2a+2p
7/2 :1 82 = —
Método de Hiickel Quimica Cudntica

Utilizando el método de Hiickel determine la energia de cada OM del
ciclopropenilo, asi como la energia total 1 del catién, anién y radical
correspondientes: Prediga cual de las 3 especies sera mas estable.
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Utilizando el método de Hiickel determine la energia de cada OM T del
ciclopropenilo, asi como la energia total 1 del catién, anién y radical
correspondientes: Prediga cual de las 3 especies sera mas estable.

30Ap

H
Energia
]

7y’ +2-37=0 5(2)2281:20!

£=2¢ +1&,=3a+3[

e &=a+2p 57 =26, 426, = 4o +2
7, =1 I:> 1 £L)=26 + 28, =4a+ y/]
& =6=0—
V3= 1
http://www.eneayudas.cl/calcec33.htm
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Energia de deslocalizacion

La energia del OM T enlazante del etileno es o + . Ya que en este OM hay
dos electrones, la energia T total es 2a + 2 . Esta energia corresponde a un
enlace aislado. En un sistema conjugado que tuviera n enlaces T, la energia 1
localizada seria n(2a + 2f3). Se define la energia de deslocalizacion como la
diferencia entre la energia total 1 del sistema y aquella que tendria si estuviera
totalmente localizado.

Ejemplo: ciclopropenilo

&y =2a+4p &) =a+3p & =da+2p

e A ~mloc _ A srloc 24D
’\ g(,i,),m —20+2 /\ & =2a+2p ’\ 6] a+2p
f— »_’_ o f—— 2a
le-enOAp 2e-enOAp

ED.=2p ED.=f ED.=0
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Utilizando el método de Hiickel determine la energia de cada OM T del
butadieno, asi como la energia total 1 del catién, anién y la especie neutra
correspondientes.

Prediga cual de las 3 especies sera mas estable.

Calcule sus energias de deslocalizacion.

Método de Hiickel Quimica Cudntica

Butadieno:

— m(&=a-1628)

- 3 — m(&=a-062p)
2 4 S
1 3 S [T @
7, (6,=a+0.62p3)
y 10 0 7, (6, =a+1.623)
1 » 1 0
01 5 10 gl =28 +15,=3a+3.86f
0 0 1 &) =28 +2&,=4a+4.48
5(’1):25]+252+153=5a+3.86ﬂ
7, =1.62
7, =0.62 ED[ =186/
7, =—0.62
v =162 ED(;, =0.483
ED[,==0.14p

11
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Utilizando el método de Hiickel determine la energia de cada OM T del
ciclobutadieno, asi como la energia total 1T del catién, anion y la especie

neutra correspondientes.

Prediga cual de las 3 especies sera mas estable.
Calcule sus energias de deslocalizacion.

Método de Hiickel

Ciclobutadieno:

—_— O = R
S~ R
— =

7n=2
7,=0
73=0
Ve="2

Quimica Cudntica

Energia

5(’1) =2¢ +1g,=3a+4p
5(’(’)) =2¢ +1e, +1g,=4a +4p

£0,=28 + 26, +1&, =5a +4p

ED[, =28
EDj; =0
ED[, =0

=)

12
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Calculo de coeficientes:

Para cada OM:

enlace, cargas, etc.

El método de Hiickel trata los OM 1T como combinacion lineal de OA p

n
l//i = Z c;ti¢i
i=1

W, =Cyf +Cohy +Cnpy +o

De modo que si conocemos los coeficientes, conocemos la contribucién de
cada OA p al OM m, lo que es equivalente a conocer su forma

Esto permite calcular propiedades de interés quimico como érdenes de

Para calcular los coeficientes se utiliza el determinante secular y las energias
de los orbitales que ya sabemos calcular.

Quimica Cuantica
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Calculo de coeficientes:

Ejemplo:

Etileno

1
r U,
1y
ye,+c, =0
¢ +yc, =0
¢l +a =1

Quimica Cudntica

. — ¥ (gz:a_ﬂ) 2’2=1

— v (s=a+p) V-]

Paray=-1 Para p,=1
1 1 1 c 1
C, =— Cc, =—— = -
2 72 V2t 2
1 1 1 1
leﬁﬂ +ﬁ¢z zzﬁﬂ—ﬁ@
0 nodos 1 nodo

13
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Calculo de coeficientes:

Obtenga los coeficientes y represente todos los OM T del sistema alilico

Método de Hiickel Quimica Cudntica

Calculo de coeficientes:

Obtenga los coeficientes y represente todos los OM 1 del sistema alilico

= v (e =a=2p) 7;=2
v, (& =a) 7,=0
v (s=a+\2p) 7= ~2

y 1o 111

1 y 1]=0 l//1:§¢1+$¢2+5¢3 0 nodos

0 1 y

—Edt —h o

e, =0 N 7h e
¢ +yc,+c; =0

C+ye;=0 V/3=%¢1—%¢z+%¢a 2 nodos
cl+ey+ci =1

14
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Calculo de coeficientes:

Obtenga los coeficientes y represente todos los OM 1 del butadieno

Método de Hiickel Quimica Cudntica

Obtenga los coeficientes y represente todos los OM 1 del butadieno

—— (e, =a-1628) y,=1.62
S z(s=a-0628) y;=0.62
— 7 (6=a+0.62p) y,=-0.62
— 7 (e=a+1.628) y,=-1.62

;10 0 w =0.37¢, +0.604, +0.60¢, + 0.37¢, 0 nodos

Ly 1o, W ,=0.604, +0.37¢4, —0.374, +0.604, 1nodo

Co W ,=0.60¢, —0.374, —0.374, +0.60¢, 2 nodos
7

v ,=0.37¢ —-0.60¢, +0.60¢, —0.37¢, 3 nodos

ye,+¢, =0

c,+yc,+¢, =0

clz I c; i c}z i cj =1 l//z - - l//4 . o
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Calculo de propiedades:

A partir de los coeficientes de participacion de los OA p en los OM 1T se
pueden calcular ciertas propiedades de interés:

Ordenes de enlace 1:

oce Donde ¢;, y ¢;, son los coeficientes de participacion de los OA
P’; — Z ne,.c, correspondientes a los 4tomos @ y b, en el OM i
“ pany tat n; representa el niimero de electrones en el OM i
Y la sumatoria corre sobre todos los OM ocupados

Para obtener el orden de enlace total se suma 1 por el enlace ¢

_ T
Pab - Pab +1
Densidad electronica 1 Carga T efectiva:
occ T o__ T
z —_— Z qa - 77@ - pa
P, a n;\¢,

i=1 donde 7, representa el niimero de
electrones que el atomo a aporta al
sistema de conjungacion

Método de Hiickel Quimica Cudntica

Calculo de propiedades:

Obtenga los 6rdenes de enlace 1 y total, asi como la densidad electrénica
y la carga T efectiva sobre cada atomo del etileno

1 1 1 1
=—0Q +— = ——
v, NG 4 NG ¢ ¥, N ¢ NG ¢,
Ordenes de enlace T: Densidad electrénica : Carga m efectiva:
: & L B 4 =M.~ P;
P, = zniciacib Pa = Z”f el
i=1 i=l

11 LV
Pi=2| —— oo L . .
E (ﬁﬁj P 2(@) a7 =~ p;

T 21—120
F; =1 =2 lj 1

2
2) q =m-p’
j =1-1=0

16
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Obtenga los 6rdenes de enlace 1y total, asi como la densidad electrénica
y la carga T efectiva sobre cada atomo del sistema alilico

1 1 1 1 1 1 1 1
v 1—54’51 +E¢2 +5¢3 v 2_$¢1 —E% v 3—5¢1 _E@ +5¢3

Ordenes de enlace Tr: Densidad electronica 1: Carga 1 efectiva:
occ oce

T
Py = Z”z iaCib Pa 72"!’
=

2 T o __ v
Cul 9: =M. =P

Método de Hiickel Quimica Cudntica

Obtenga los 6rdenes de enlace 1 y total, asi como la densidad electrénica
y la carga T efectiva sobre cada atomo del sistema alilico

1 1 1 1 1 1 1 1
5¢1+$¢z+5¢3 Wz—ﬁﬂ_ﬁ% W3—5¢1_$¢2+5¢3

Ordenes de enlace : Densidad electrénica : Carga 1 efectiva:

occ

T
= 2nCuts Pr=2mle

P :2[5ﬁ]+1(%}0) 2@ [ j ar=n-pf

=1-1=0

g, =n,~p,

1 :2(1j l:
P, =—=0.71
12 \/5 4) 2
P =171 :2( 1 ] @ =n-p
V2 =1-1=0
11 1 1
P=2——— |+1(0 =2H 1
(F3)10-5) 2
ol o ﬂfz(ljzﬂ Y a5 =m-p
SN =en P =1-1=0
o 1) 1
Pz!3[:1~71 :2(2}—5:1

17
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Obtenga los 6rdenes de enlace 1 y total, asi como la densidad electrénica
y la carga T efectiva sobre cada atomo del butadieno, asi como para el
correspondiente catién y anion

v ,=0.37¢, +0.604, +0.604, +0.374, v ,=0.60¢ —0.37¢, —0.37¢, + 0.60¢,
w ,=0.604 +0.374,—0.374, +0.60¢, v ,=0.374,—0.604, +0.60¢, —0.37¢,
Método de Hiickel Quimica Cudntica

Obtenga los 6rdenes de enlace 1 y total, asi como la densidad electrénica
y la carga T efectiva sobre cada atomo del butadieno, asi como para el
correspondiente catién y anion

v ,=0.374, +0.604, +0.60¢, +0.374, v ,=0.60¢, —0.37¢, —0.374, +0.604,
w ,=0.60¢, +0.37¢, —0.37¢, +0.604, v ,=0.374 —0.604, +0.60¢, —0.374,
Ordenes de enlace :
B =0.89 Ry =189 P =067 Ry =167 R7=067 Py =167
PL =045 P =145 P =058 P =158 PO =058 PoO =158
P; =089 P =189 P =058 PY¢) =158 P9 =067 Py =167
Densidad electrénica :
pr=1 pf=1 =063 pi =086 P =135 pfI=1.13
pr=1 pi=1 P =086 pr=0.63 prI =113 pf=13s5

Carga T efectiva:

a7 =0 ¢ =0 g =4037 ¢ =s014 4 =-035 ¢{7=-013

N 2(+ (=) = _ (=) = _
=0 ¢ =0 q;():+0.14 C]4(>:+0.37 q, '=-0.13 ¢, =-035

18
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Tratamiento de compuestos conjugados con heteroatomos

Heteroatomo: atomo X, diferente del carbono, que interviene en el sistema de
conjugacion T

Es necesario modificar los parametros a y 3 correspondientes a las integrales
de Coulomb y de resonancia.

Las integrales a, y By correspondientes al heterogtomo Xy al enlace entre
este y un atomo de carbono se definen en términos de las integrales a y § del
carbono segun:

ay =ac+hyfec
ﬂcx = kcxﬁcc

Surge ahora el problema de establecer qué valores de hX y kCX se deben
utilizar en cada caso particular. En la literatura se encuentran reportados
valores diversos para un mismo tipo de heteroatomo y tipo de enlace,
dependiendo de los diferentes enfoques de la teoria de OM.

Sin embargo cualquiera de estos enfoques cumple con principios generales
basicos.

La magnitud de a esta estrechamente relacionada con la carga nuclear
efectiva del heteroatomo

Método de Hiickel Quimica Cuantica

Tratamiento de compuestos conjugados con heterodtomos

La magnitud de a esta estrechamente relacionada con la carga nuclear
efectiva del heterodtomo. En uno de los enfoques posibles se plantea que a,
es proporcional a la electronegatividad del heteroatomo y h,, es proporcional
a la diferencia de electronegatividades entre X y el carbono.

Hay que tener en cuenta que X puede contribuir al sistema de conjugacion
con diferente numero de electrones, por ejemplo el oxigeno en el
benzaldehido aporta 1 e-, mientras que en el fenol aporta 2 e-.

0

o O

Por su parte los valores de k., dependen de las distancias de enlace C-X,
por lo que en general se diferencian explicitamente los enlaces simples,
dobles, triples y aromaticos
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Tratamiento de compuestos conjugados con heteroatomos

A la hora de plantear el determinante secular del método HMO-Tr, se hace
teniendo en cuenta las modificaciones necesarias:

y+h ke 0 - 0
Asumiendo el 4tomo 1 key y 1 - 0
como el heteroatomo: . . .. .1=0
0 0 0 - y
Heteroatomo X hy kex
B- 1 0.7
N- Q0.5 0.8
N: 1 0.8
O 1 1
O: 2 1
F: 3 0.7
@l 2 0.4
Br: 1.5 03

Método de Hiickel

Quimica Cudntica

Tratamiento de compuestos conjugados con heterodtomos

Ejemplo: Formaldehido

Ho\J & C1e
H=/]\ _ Oile

2 1
v+hy ke _
ko e

(S

7/(7/+h0)_(kc0) =0

y(r+1)—(1)' =0
7 +y-1=0
7, =-1.618
¥, =0.618

& =a+1.618p
&, =a-0.618p

Heteroatomo X
B-
N- 0.5
N:
(s ]

-

o o

'z

O
F:
Cl:
Bir: 1.5

= —

v, (5=a-06185)

Energia

— Y, (gl =a+1,618ﬂ)

Para y=-1.618

¢ +yc,=0 |:> v, =0.85¢, +0.53¢,

At =1 Para y=0.618
R v, =0.53¢, —0.85¢,

(7y+1)c,+¢,=0

Pr=089 o =2(0.85) =145 ¢ =-045
Py =189  pr=2(0.53)"=0.55 ¢ =+0.45
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Método de Hiickel Quimica Cuantica

Tratamiento de compuestos conjugados con heteroatomos

Represente el determinante secular de:

a) Acroleina b) pirrol c) p-cloro-fenol
&
|
=3 < 2
3 1 A J
4 2 " S~ A
J J 8 14 §
& 5 4
B
@:
Heteroatomo X Iy kex
B 1 0.7
N 0.5 08
N: 1 08
O 1 1
O: 2 1
F: 3 )
Cl: 2 0.4
Br: 1.5 0.3
Método de Hiickel Quimica Cudntica

a) Acroleina

y+hy ke, 000 y+1 1 0 0
k 1 0 1 1 0
9. - % co 4 ~0 4 -0
4 ) 0 1 y 1 0 1 y 1
9 ‘l, 0 0 1 y 0 0 1 y
b) pirrol 9 Athy ko 0 0 ke A+1 08 0 0 08
2 @ 9 ke 7 1 0 0 08 7 1.0 0
& ’E 0 1 21 0]=0 0 1 21 0|=0
‘I 0 0o 1 41 1 0 0o 1 A 1
4 3y key 0 0 1 2 08 0 0 1 4
¢) p-cloro-fenol [7+hy koo 0 0 0 0 0 0 | +2 1 0 0 00 0
‘1 ke 7 1 0 0 01 0 1 1.0 0 01 0
| 0 1 y1 0 00 0 0 1L 1 0 00 0
P 0 0 1 1 00 0 0 01 1 00 0
g & r = u
% i 0 0 01 y 10 kg 0 001 y 1 0 04
J/‘-\,‘-}‘_{J 0 0 00 I y 1 0 0 000 I y» 1 0
5! 0 1 00 0 1 y 0 0 100 0 1 5 0
@ 0 0 00 kg O O y+hy | O 0 0 0 04 0 0 p+2
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Método de Hiickel Quimica Cuantica

Utilizando el método de Hiickel determine la energia de cada OM T del
benceno, asi como la energia total 1 del catién, anién y la especie neutra
correspondientes.

Prediga cual de las 3 especies sera mas estable.

Calcule sus energias de deslocalizacion.

Reprente los OM 11 y calcule los ordenes de enlace, y las cargas efectivas
sobre cada atomo sabiendo que:

v ,=0.408¢, +0.408¢, + 0.408¢, +0.4084, + 0.4084, -+ 0.4084,
v ,=—0.2644 —0.577¢, —0.3134, + 0.264¢, +0.5774, +0.3134,
v ,=—0.514¢ —0.028¢, +0.485¢, +0.5144, +0.0284, — 0.4854,
v ,=0.5034,—0.0054, —0.4974, +0.5034, —0.005¢, —0.497
v =—0.284¢, +0.5774, —0.2934, — 0.284¢, + 0.577¢, —0.2934,
v ,=—0.4084 +0.4084, —0.408¢, +0.4084, —0.4084, +0.4084,
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