Orbitales moleculares

En oposición al método de enlace de valencia, que asigna orbitales de enlace a átomos individuales, la teoría orbital molecular asigna los orbitales implicados en el enlace a toda la molécula. La ilustración más básica de la teoría de orbitales moleculares es la de la molécula H2.

Según la teoría de orbitales moleculares, los orbitales atómicos 1s de los dos átomos de hidrógeno se combinan para producir dos orbitales moleculares. Recuerda que los orbitales atómicos son funciones de onda y, como tales, pueden combinarse e interferir de forma constructiva o destructiva. La combinación aditiva (o constructiva) de los dos orbitales atómicos produce un orbital molecular enlazante, mientras que la combinación sustractiva (o destructiva) de los dos orbitales atómicos produce un orbital molecular antienlazante.

El orbital molecular enlazante, designado σ1s, tiene una energía menor que los orbitales atómicos 1s, mientras que el orbital molecular antienlazante, designado σ*1s, tiene una energía mayor que los orbitales atómicos 1s.

Al igual que los orbitales atómicos, los orbitales moleculares pueden acomodar un máximo de dos electrones cada uno, con los electrones en la configuración del estado fundamental ocupando los orbitales disponibles de energía más baja. Los orbitales moleculares en la molécula de hidrógeno se pueden representar con líneas colocadas en los niveles apropiados de energía relativa.

Los dos electrones de la molécula de hidrógeno ocupan el orbital molecular enlazante.

Dado que el orbital enlazante σ1s se encuentra directamente, en su mayor parte, entre los dos núcleos, los electrones en este orbital atraen a los dos núcleo mediante atracción electrostática.

El orbital antienlazante σ*1s tiene dos lóbulos que no se encuentran entre los dos núcleos. La región localizada entre los dos lóbulos se denomina nodo. Los electrones en este orbital separarán los dos núcleos mediante atracción electrostática.

Podemos utilizar los números relativos de los electrones en los orbitales enlazantes y antienlazantes para determinar el “orden de enlace”.

El orden de enlace indica la fuerza del enlace y equivale al número de electrones en los orbitales enlazantes menos el número de electrones en los orbitales antienlazantes dividido por dos.

(electrones en orbitales enlazantes – electrones en orbitales antienlazantes)
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La molécula de hidrógeno tiene dos electrones en un orbital enlazante y ninguno en el orbital molecular antienlazante. Por lo tanto, su orden de enlace es uno. Imagina la descripción de una molécula diatómica de helio aplicando la teoría de orbitales moleculares.

El helio diatómico tiene un total de cuatro electrones. Los dos primeros ocupan el orbital molecular enlazante σ1s. El tercer y cuarto electrón ocupan el orbital molecular antienlazante σ*1s, que es el orbital disponible de energía molecular más baja.

El helio diatómico tiene dos electrones en un orbital enlazante y dos en uno antienlazante que le proporcionan un orden de enlace cero. La teoría de orbitales moleculares pronostica que una molécula con orden de enlace cero no existirá y, como ya sabemos, no existe nada parecido a una molécula diatómica de helio.

Palabras en inglés que aparecen en la animación:
Energy: energía.

1s atomic orbital on atom 1: orbital atómico 1s sobre el átomo 1.

σ* antibonding molecular orbital: orbital molecular antienlazante σ*.

1s atomic orbital on atom 2: orbital atómico 1s sobre el átomo 2.

σ bonding molecular orbital: orbital molecular enlazante σ.

Node: Nodo.

