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TEMA 3. EL ENLACE COVALENTE (II)

1. Limitaciones de la teoría de Lewis.
2. Teoría de orbitales moleculares.
3. Teoría del enlace de valencia
4. Polaridad de las moléculas covalentes
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LIMITACIONES DE LA TEORÍA DE LEWIS

Ø Ventaja: aplicada conjuntamente  con la teoría RPECV permite dilucidar geometrías 
moleculares.

Ø Modelo incorrecto, asume que cada par de electrones enlazantes se localiza entre los dos 
átomos unidos. Modelo de enlace localizado.

Ø No explica situaciones como:

• Paramagnetismo del oxígeno, O2

• La naturaleza diferente del enlace H2 y HF.
• BF2ˉ es angular mientras que el BeH2 es lineal.
• Resonancia

NECESIDAD DE MODELOS MÁS ELABORADOS PARA ANALIZAR EL ENLACE COVALENTE, 
basados en la mecánica cuántica.

TEORÍA DE ENLACE DE VALENCIA (TEV) predice geometrías

TEORÍA DE ORBITALES MOLECULARES (TOM)
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TEORÍA DE ORBITALES MOLECULARES (TOM)

La teoría de enlace de valencia no puede explicar satisfactoriamente propiedades observadas en 
las moléculas. Por ejemplo, no puede explicar el paramagnetismo del O2.

El magnetismo y otras propiedades de las moléculas se explican mediante la teoría de orbitales 
moleculares.

Ø Los orbitales moleculares (OM) se generan mediante la combinación de orbitales atómicos.

Ø Los electrones de valencia se sitúan en los OM que se distribuyen por toda la molécula.

Ø Un orbital molecular es una descripción matemática de la región espacial en la molécula donde 
la probabilidad de encontrar electrones es alta.

Ø Los OM son a las moléculas lo que los orbitales a los átomos.
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Moléculas de hidrógeno y helio. Orden de enlace. Configuración electrónica
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Configuración electrónica y orden de enlace de H2
+, H2, He2

+, He2

Especie Configuración 
electrónica Orden de enlace

H2+ (σ1s)1

H2 (σ1s)2

He2+ (σ1s)2 (σ1s*)1

He2 (σ1s)2 (σ1s*)2



2. Teoría de orbitales moleculares

QUÍMICA EL ENLACE COVALENTE (II)



2. Teoría de orbitales moleculares

QUÍMICA EL ENLACE COVALENTE (II)



2. Teoría de orbitales moleculares

QUÍMICA EL ENLACE COVALENTE (II)



2. Teoría de orbitales moleculares

QUÍMICA EL ENLACE COVALENTE (II)



2. Teoría de orbitales moleculares

QUÍMICA EL ENLACE COVALENTE (II)



2. Teoría de orbitales moleculares

QUÍMICA EL ENLACE COVALENTE (II)



2. Teoría de orbitales moleculares

QUÍMICA EL ENLACE COVALENTE (II)

O2 Configuración electrónica

(σ1s)2 (σ1s*)2 (σ2s)2 (σ2s*)2 (σ2px)2 (p2py=p2pz)4 (p2py*=p2pz*)2

Orden de Enlace:

N2 Configuración electrónica

(σ1s)2 (σ1s*)2 (σ2s)2 (σ2s*)2 (p2py=p2pz)4 (σ2px)2

Orden de Enlace:

F2 Configuración electrónica

(σ1s)2 (σ1s*)2 (σ2s)2 (σ2s*)2 (σ2px)2 (p2py=p2pz)4 (p2py*=p2pz*)4

Orden de Enlace:

Paramagnética

Diamagnética

Diamagnética
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Contempla la formación de moléculas a partir de términos energéticos mediante el solapamiento de 
los orbitales atómicos de los átomos individuales. 

Explica la diferencia en las energías de enlace de distintas moléculas diatómicas

Molécula de H2

Solapamiento 

Orbital 1s Orbital 1s

Molécula de F2

Solapamiento 

Orbital 2p Orbital 2p

Molécula de HF

Solapamiento 

Orbital 1s H Orbital 2p F
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