4. Determinacion de la geometria molecular mediante la TRPECY

Geometria molecular

S¢ entiende por geometnade una molécula la disposicion espacial de los dtomos de la misma
. e . . s . o~
* Moléculas diatomicas . Mo presentan mas que una disposicion . Dos puntos determinan una recta Ix__)-.

* Moléculas poliatomicas { 3 0 mas dtomos) pueden adoptar distintas disposiciones, tantas mas cuanto mayor sea ¢l mimem de
dtomos
Triatomicas 3 dtomos en linea recta 3 atomos en otra disposicion {(angular)

e 3

Tetmatomicas: 4 dtomos {son posibles mas formas, y ademas no tienen porque estar todos los atomaes en un mismo

plana’ Ejemplos:

o—_~()—

angulo de enlsce oo es el que forman las rectas imaginarias que pasan por los micleos de los dtomos O ‘ﬁ':d pm
unidos mediante enlace, ¥ es un pardmetro que se puede determinar experimentalmente. Por gjemplo
H 104.45° H

Para moléculas pequedias (de hasta 4 dtomos unidos al dtomo cemtml) las geometrias mas frecuentes son las siguientes | o pequefias
vanaciones con angulos ligeramente distintos)

lineal angular triangular

J

o= 180" a = LR o= 120"

piramidal tetraédrica

< 109,5° a=109,5"

Teoria de Repulsiin de los Pares de Electrones de la Capa de Valencia: TRPECV
Permite predecir de forma sencilla la geometria de una molécula. Se basa en que los pares de electrones de un dtomo se repelen
entre si, ¥ por tanto van a sitwarse en el sspacio o mas alejados posibles,
Pautas pam determinar la geometna:
1. Seesenbe laestructura de Lewis
2. Se determing el numero de pares de e ectrones del dtomo central, tanto los pares compartidos (o enlazantes, E), como los
pares no compartidos (no enlazantes o solitarios, 5), cada para se sitia de forma que esté lo mas separado posible de los

demis, es decirsi el atomo central tiene:

% I pares se disponen opuestos, en linea | o= 1807

% 3 pares se disponen formando un trisngale equiliters | o= 1207
% 4 pares se disponen formando un tetraedro | o = 109.5%)
]

5 pares se sitian formando una bipirimide trigonal (o = 1207 y 907)




6 pares en forma de octaedro { o ="9M")
1. La forma de la molécula viene determinada por la distribucion de pares sefialada v por el numero de atomos unidos al
central:

* 5 éste tiene todos sus pars compartidos (o enlazantes |, E) la geometria { forma) de la molécula coincide con la
geometriade los pares | caso de BeCl: BF;, CHy PCLs v SFs en el cuadm))

- 51 hay pares no compartidos , no enlazantes , 8, dichos pares no se “ven”, forman parte del dtomo central, la geometria
de la molécula no coineide con la de los pares @ por sfempla ef axigeno del agua fiene 4 pares que se dispanen
fetraedricamente pera salo exta wnida a 2 aromaos de H J'I.'e;l.;'-:: x5 una malécnla i.'JJ.L:'lJlli.'J'. na tewraedrica | af tetraedro le
fedran dos vértices)
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4, S1 el atomo central presenta enlaces dobles ([ o tnples {11 estos cuentan como un solo par en cuanto a la distribucion

geométrica va que los ¢ de un enlace doble o tnple estian localizados entre los dos atomos enlazados v comparten la misma region del
espacio (no pueden apuntar en direcciones distintas) . Ast en C0p O=C=0 | ¢l carbono tiene 4 pares enlazantes pero agrpados en
dos pares dobles que se disponen opuestos, la molécula es hneal .

5. Mo todos los pars se mpelen porigual: los pares no compartidas, 8, ocupan un espacio mayor que los compartidos, E, ya
que estos estin atraidos por dos dtomos y ocupan menos volumen. Loz pares dobles v triples ocupan aun un volumen mayor { mayor
demsidad electrdnica en la misma zona del espacio) por lo que el orden de mpulsiones es el siguiente:

55 = 51T = 5D > 5E > E-E

] -e'.'l.','.'J'I'-c @ Parglle -:'1'.':'.I.'.|;'I.'1'-:J en la maltécula de NH 3 ex 1077y ma 11957 chJ.'gIM'-:.n teraedrica) va que el iy satitaria del N re ','.'-:'Jl-e' i
lox pares de enlace con mas intensidad que estos enire 51 par la gue el angwla se cierra i geramenie. La misma pero mas acusada
pasa en el agwa pues hay dos pares solitarios sobre el oxigeno
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