Ejercitacion

Ecuacion de Schrodinger para atomos multielectrénicos
Meétodos aproximados
Moléculas. La aproximacion de Born-Oppenheimer

Teoria de orbitales moleculares. Método de Hiickel



Resumen

Para un dtomo multielectrénico (1 Unico nucleo)
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Aproximaciéon de Born-Oppenheimer (dtomos)
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Resumen

Teoria de perturbaciones
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Sistema no perturbado

Correccion de orden 1
Correccién de orden 2 En general es suficiente
calcular la correccion
de primer orden a la
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Autoevaluacién 9.9 Suponga que solo ; contribuye a la distorsién de la funcién
d'_;' onda: calcule el coeficiente c; y la correccién de segundo orden a la energia me-
diantela ec. 9.65b y la ec. 9.76 en Informacién adicional 9.2.
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Ejemplo desarrollado 9.5
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* Halle la correccion de primer orden a la energia del estado fundamental para una particula en un
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» Para un oscilador anarménico con hamiltoniano: H'= —;l—j—wL 1 kc® +cx’ + dx
m ax
determine la correccidon de primer orden de la energia para el estado basal.
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Moléculas

Tarea:

Autoevaluacion 11.3 Normalice el orbital y_delaec. 11.7.
[N=1/{2(1-8)}"'? por lo que N=1,10]




Moléculas
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Attoevajuacién 11.4 ;Qué molécula tendrd mayor energia de disociacién, F, o F3?
Tarea: [F]
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Moléculas Método de Hiickel

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

Para el eteno:
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S O = R

S = R

Ejercicio:

—_—R = O

X = O O

Utilizando el método de Hiickel para el butadieno (su anion y su cation) determine la
energia de cada OM, la energia total t del sistema, los coeficientes de expansion, los
ordenes de enlace nt y total, la densidad electrdnica m, la carga mt efectiva sobre cada
atomo y la energia de delocalizacion.
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Mediante un programa matematico diagonalizamos la matriz y

obtenemos E:
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Y la matriz con la que se logra la diagonalizacién es:
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v =0.37¢ +0.608, +0.604, +0.374,
v ,=0.60¢ +0.37¢, —0.374, +0.604,

P=0.89 P =189
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P =067 PV =167
P =058 P =158
P =058 P =158

o =0.63 pf*=0.86
P =086 pr=0.63
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2
qa :na_pa

PI =0.67
P9 =0.58
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v ,=0.604 —0.37¢, —0.37¢, +0.604,
v ,=0.37¢ —0.604, +0.604, —0.374,

P =1.67
P =158
PO =1.67
P =1.13

pr =1.35

g7 =-0.13
g =-0.35



Tarea:

Utilizando el método de Hiickel para el ciclobutadieno determine la energia de cada
OM, la energia total it del sistema, los coeficientes de expansion, los 6rdenes de
enlace m y total, la densidad electrdénica m, la carga mt efectiva sobre cada atomo vy la

energia de delocalizacion.

Prediga que especie sera mas estable si la neutra, el catidon o el anidn.

Determinantes: https://es.symbolab.com/solver/matrix-determinant-calculator

Raices: https://es.symbolab.com/solver/roots-calculator




