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Introducciéon

La teoria de la repulsién de pares de electrones de la capa
de valencia (TRPECV) predice la disposicion espacial de los
adtomos en una molécula o ion poliatémico. Nos muestra en
dénde se forman los enlaces y hacia dénde se dirigen los
pares de electrones libres de la capa de valencia.

La idea bésica de la TRPECV es que cada region de alta den-
sidad de electrones en la capa de valencia de un dtomo
central es significativa. Estas regiones se conocen como do-
minios de electrones, los cuales estan dispuestos alrededor
del 4tomo central de forma que las repulsiones entre ellos
sean lo més pequenas posible, dando como resultado una
separacién maxima entre ellos.

Por otro lado, la teorfa del enlace de valencia describe c6-
mo se forma un enlace en términos de orbitales atémicos
superpuestos. En esta teoria, los orbitales atémicos a menu-
do se hibridan para formar nuevos orbitales con diferentes
orientaciones espaciales.

Problemas
1. Indica cudntos dominios de electrones hay alrededor del

dtomo central de las moléculas y iones siguientes. ;Cudles
de ellos son dominios de no enlace?
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# Solucion

El nlimero de dominios de electrones determina su dispo-
sicién alrededor del &tomo central. Por ello, es fundamental
que aprendamos a identificarlos y clasificarlos como do-
minios de enlace y de no enlace. Todo esto a partir de la
estructura de Lewis de la molécula o ion poliatémico.

Los dominios de electrones de enlace son los enlaces sen-
cillos, dobles y triples, mientras que los dominios de elec-
trones de no enlace son las pares de electrones libres. Cada
tipo de enlace y cada par libre alrededor del 4&tomo central
cuenta como un dominio de electrones.

El C es el atomo central en la molécula de CO,. Tiene 2 enla-
ces dobles a su alrededor, por tanto, cuenta con 2 dominios

de electrones de enlace.

La molécula de CHy4 tiene un C como atomo central. A su al-
rededor, el C cuenta con 4 enlaces sencillos, por tanto, tiene
4 dominios de electrones de enlace.

El N es el atomo central del ion NO3 ~. Tiene 2 enlaces sen-
cillos y 1 enlace doble a su alrededor, por tanto, cuenta con
3 dominios de electrones de enlace.
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La molécula de NHs tiene un N como dtomo central. A su
alrededor, el N cuenta con 3 enlaces sencillos y un par libre,
por tanto, tiene 3 dominios de electrones de enlace y y 1
dominio de electrones de no enlace.

H
2. Determina la geometria (de dominios y molecular) de las
moléculas y iones que se muestran a continuacion.
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# Solucién

De acuerdo con la TRPECV, el nimero de dominios de elec-
trones, sin importar si son de enlace o de no enlace, de-
termina la disposicién alrededor del d&tomo central. Este
arreglo se conoce como geometria de dominios; para deter-
minarla, nos apoyaremos en la tabla 1.

Tras identificar la geometria de dominios, clasificaremos
los dominios de electrones como de enlace y de no enlace.
De esta manera y con ayuda de la tabla 2, deduciremos la
disposicion de los 4&tomos alrededor del 4&tomo central. Este
arreglo se conoce como geometria molecular.
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Paso 2. Determinacién de la geometria de dominios.

Identifiquemos los dominios de electrones de enlace y de
no enlace, y a partir de la tabla 1 descifremos la geometria
de dominios que corresponde.

(a) Elion I3~ cuenta con 5 dominios de electrones alrededor
de su dtomo central (2 enlaces sencillos y 3 pares de elec-
trones libres). Por tanto, tiene una geometria de dominios
bipiramidal trigonal.

(b) El BeCl, cuenta con 2 dominios de electrones alrededor
de su atomo central (2 enlaces sencillos). Por tanto, tiene
una geometria de dominios lineal.

(c) El CIBr3 cuenta con 5 dominios de electrones alrededor
de su atomo central (3 enlaces sencillos y 2 pares de elec-
trones libres). Por tanto, tiene una geometria de dominios
bipiramidal trigonal.

(d) El Xel4 cuenta con 6 dominios de electrones alrededor
de su atomo central (4 enlaces sencillos y 2 pares de elec-
trones libres). Por tanto, tiene una geometria de dominios
octaédrica.

(e) El SO, cuenta con 3 dominios de electrones alrededor
de su atomo central (1 enlace doble, 1 enlace sencillo y 1
par de electrones libres). Por tanto, tiene una geometria de
dominios trigonal plana.

(f) E1 PH3 cuenta con 4 dominios de electrones alrededor de

Paso 1. Construccién de la estructura de Lewis.

Para determinar la geometria de una molécula o ion poli-
atémico es necesario conocer su estructura de Lewis, de lo
contrario serd imposible.

El problema muestra las estructuras de Lewis, por lo que no
serd necesario trazarlas paso por paso, como aprendimos
en el taller de «Estructuras de Lewis». Solo marcaremos a
los dominios de electrones de enlace con color azul y a los
dominios de electrones de no enlace con rojo, para que sea
facil identificarlos y asi determinar la geometria de las mo-
léculas y iones poliatémicos.
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su atomo central (3 enlaces sencillos y 1 par de electrones
libres). Por tanto, tiene una geometria de dominios tetraé-
drica.

(g) El ion PFg~ cuenta con 6 dominios de electrones alre-
dedor de su 4tomo central (6 enlaces sencillos). Por tanto,
tiene una geometria de dominios octaédrica.

(h) El ion NH4* cuenta con 4 dominios de electrones alre-
dedor de su 4tomo central (4 enlaces sencillos). Por tanto,
tiene una geometria de dominios tetraédrica.

Paso 3. Determinacién de la geometria molecular.

Para establecer la geometria molecular de forma correcta,
nos apoyaremos de los dominios de electrones de enlace y
de no enlace, por separado, y de la tabla 2.

(a) Elion I3~ cuenta con 5 dominios de electrones de enlace
(2 enlaces sencillos) y 3 dominios de electrones de no enlace
(3 pares de electrones libres) alrededor de su &tomo central.
Por tanto, tiene una geometria molecular lineal.

(b) El BeCl, cuenta con 2 dominios de electrones de enlace
(2 enlaces sencillos) alrededor de su 4tomo central. Por tan-
to, tiene una geometria molecular lineal.

(c) El CIBr3 cuenta con 3 dominios de electrones de enlace
(3 enlaces sencillos) y 2 dominios de electrones de no enlace
(2 pares de electrones libres) alrededor de su &tomo central.
Por tanto, tiene una geometria molecular con forma de T.



(d) El Xel4 cuenta con 4 dominios de electrones de enlace (4
enlaces sencillos) y 2 dominios de electrones de no enlace
(2 pares de electrones libres) alrededor de su &tomo central.
Por tanto, tiene una geometria molecular cuadrada plana.

(e) El SO, cuenta con 2 dominios de electrones de enlace
(1 enlace doble y 1 enlace sencillo) y 1 dominio de electro-
nes de no enlace (1 par de electrones libres) alrededor de
su dtomo central. Por tanto, tiene una geometria molecular
angular.

(f) E1 PH3 cuenta con 3 dominios de electrones de enlace (3
enlaces sencillos) y 1 dominio de electrones de no enlace (1
par de electrones libres) alrededor de su &tomo central. Por
tanto, tiene una geometria molecular piramidal trigonal.

(g) Elion PFg~ cuenta con 6 dominios de electrones de en-
lace (6 enlaces sencillos). Por tanto, tiene una geometria
molecular octaédrica.

(h) El ion NH4" cuenta con 4 dominios de electrones de
enlace (4 enlaces sencillos). Por tanto, tiene una geometria
molecular tetraédrica.

3. Responde. ;Cudnto miden los dngulos de enlace de las
moléculas y iones del problema 2?

# Solucién

Los éngulos de enlace se forman entre tres &tomos de una
molécula o ion poliatémico. Los determina la geometria de
dominios, por lo que nos apoyaremos en la tabla 1, aunque
también necesitaremos de la tabla 2, para conocer cuantos
dngulos de enlace tiene una molécula o ion, y cudl es su va-
lor aproximado’.

(a) Elion I3~ tiene una geometria de dominios bipiramidal
trigonal. De acuerdo con la TRPECV (tabla 1), las moléculas
y iones con esta geometria pueden tener tres dngulos de
enlace: 90°, 120° y 180°. Por ello, usaremos la tabla 2 para
determinar si la disposicién del ion I3~ presenta solo algu-
nos o todos los dngulos de enlace.

Como muestra el esquema de la tabla 2, en una geometria
molecular lineal como la del ion 137, el arreglo de los &to-
mos forma un dngulo de enlace a = 180°.
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(b) El BeCl, tiene una geometria de dominios lineal, por lo
que la disposicién de los &tomos muestra un angulo de en-
lace a = 180°.
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(c) El CIBr;3 tiene una geometria de dominios bipiramidal
trigonal, por tanto, puede tener tres dngulos de enlace; sin

embargo, como indica su geometria molecular con forma
de T, solo presenta dngulos de enlace & = 90° y 8 = 180°.
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(d) El Xel, tiene una geometria de dominios octaédrica, por
lo que puede tener dos dngulos de enlace. De acuerdo con
su geometria molecular cuadrada plana, los &tomos del Xely
forman dngulos de enlace a = 90° y § = 180°.
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(e) E1 SO, tiene una geometria de dominios trigonal plana,
por lo que el arreglo de sus d&tomos presenta un dngulo de
enlace a = 180°.

(f) E1 PH3 tiene una geometria de dominios tetraédrica, por
lo que la disposicién de sus &tomos muestra dngulos de en-
lace @ =109.5°C.
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(g) Elion PFg~ tiene una geometria de dominios y una geo-
metria molecular octaédricas. Por ello, el arreglo de sus dto-
mos presenta angulos de enlace a = 90° y = 180°.
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(h) Elion NH4* tiene una geometria de dominios tetraédri-
ca, por lo que la disposicidn de sus 4tomos muestra dngulos
de enlace @ = 109.5°C.
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11a TRPECV nos ofrece una buena aproximacion del dngulo de enlace real de una molécula o ion poliatémico.



NOTA: para apreciar la geometria de cada molécula y ion
poliatémico en 3D, ademds de identificar cada dngulo de
enlace, usa el simulador de www.edutics.mx/GxM.

4. Indica cudl es la geometria molecular y cudnto mide el
dngulo de enlace alrededor de los &tomos marcados con un
ndamero azul.
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# Solucién

Cuando una molécula o ion poliatémico tiene més de un
atomo central, lo mejor es determinar la geometria alrede-
dor de cada dtomo central para conocer la disposicién de
todos sus 4tomos.

En este caso, la estructura del problema corresponde con
la 1,3,7-trimetilxantina, mejor conocida como cafeina. Para
determinar la geometria molecular y el dngulo de enlace
alrededor de cada 4tomo marcado, transcribiremos esta es-
tructura con los enlaces, pares de electrones libres y 4&tomos
que no se muestran en los puntos de interés, de manera que
se cumpla con la regla del octeto. De lo contrario, nuestro
andlisis no sera el adecuado.

En cada N (1 y 2) afiadiremos un par de electrones libres
para cumplir con la regla del octeto; en el C!, trazaremos los
enlaces que lo unen a los tres H; y en el C! (si, ese vértice
es un atomo de C) escribiremos su simbolo enlazado a un
4tomo de H (por lo general, los &tomos de C representados
como vértices estdn unidos a 4&tomos de H).
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Alrededor del N! hay 4 dominios de electrones, por tanto, se
presentan una geometria de dominios tetraédrica y dngulos
de enlace de 109.5° entre el N! y los 4tomos a su alrededor.
De los 4 dominios de electrones, 3 de ellos son de enlace y 1
de no enlace, por lo que el N! y los 4tomos a su alrededor se

organizan en una geometria molecular piramidal trigonal.

Alrededor del N? hay 3 dominios de electrones, por tanto,
se presentan una geometria de dominios trigonal plana y
angulos de enlace de de 120° el N? y los 4tomos a su alre-
dedor. De los 3 dominios de electrones, 2 de ellos son de
enlace y 1 de no enlace, por lo que el N? y los 4tomos a su
alrededor se organizan en una geometria molecular angular.

Alrededor del C! hay 4 dominios de electrones, por tanto,
se presentan una geometria de dominios tetraédrica y an-
gulos de enlace de de 109.5° entre el C! y los 4tomos a su
alrededor. Los 4 dominios de electrones son de enlace, por
lo que el O' y los 4tomos a su alrededor se organizan en una
geometria molecular tetraédrica.

Alrededor del C? hay 3 dominios de electrones, por tanto,
se presentan una geometria de dominios trigonal plana y
angulos de enlace de de 120° entre el C? y los 4tomos a su
alrededor. Los 3 dominios de electrones son de enlace, por
lo que el O? y los 4tomos a su alrededor se organizan en una
geometria molecular trigonal plana.

5. Responde. ;Cudl es la hibridacién alrededor del &tomo
central de las moléculas y iones del problema 2?

# Solucion

El enlace covalente se describe como el intercambio de pa-
res de electrones que resulta de la superposiciéon de orbi-
tales de dos 4tomos. Esta es la idea basica de la teoria del
enlace de valencia: explica como se forma el enlace.

Para conocer la hibridaciéon alrededor del atomo central,
primero usaremos la TRPECV para describir las orientacio-
nes de los dominios de electrones (geometria de dominios).
Luego aplicaremos la teoria del enlace de valencia para des-
cribir los orbitales atémicos que se superponen y producen
el enlace con esa geometria. También asumiremos que cada
par de electrones libres ocupa un orbital separado.

Paso 1. Identificacién de los dominios de electrones o de la
geometria de dominios.

Dominios de electrones Moléculas o iones

(Geometria de dominios) poliatémicos
2 (lineal) BeCl,

3 (trigonal plana) SO,

4 (tetraédrica) PH; NH4*

5 (bipiramidal trigonal) IFs~ ClBr3

6 (octaédrica) Xely PFg

La hibridacién de una molécula o ion poliatémico, respec-
to a su atomo central, la determina el nimero de dominios
de electrones que lo rodean o la geometria de dominios. Ya
conocemos esta informacién de las moléculas y iones que
estudiaremos, la obtuvimos en el problema 2 y solo la re-
portaremos en una tabla para facilitar el andlisis.



Paso 2. Determinacion de la hibridacién alrededor del ato-
mo central.

En talleres anteriores aprendimos que un 4tomo aislado tie-
ne sus electrones dispuestos en orbitales que conducen a
la energia més baja para el 4&tomo. Sin embargo, por lo ge-
neral, no tienen las energias u orientaciones correctas para
describir dénde estén los electrones cuando un dtomo esta
unido a otros d&tomos.

Cuando otros dtomos estan cerca, como en una molécula o
ion, un dtomo puede combinar sus orbitales de capa de va-
lencia para formar un nuevo conjunto de orbitales que tiene
una energia total mds baja. Este proceso se llama hibrida-
cién y los nuevos orbitales que se forman se denominan
orbitales hibridos, los cuales se superpon con los orbitales
de otros &tomos para compartir electrones y formar enlaces.

Es facil determinar la hibridacién alrededor del &tomo cen-
tral de una molécula o ion poliatémico a partir de la tabla 3.

Hibridacién sp. Cuando hay dos dominios de electrones
alrededor del 4tomo central, se hibrida sp. Es el caso del
BeClz.
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Hibridacién sp?. Cuando hay tres dominios de electrones
alrededor del 4tomo central, se hibrida sp2. Es el caso del
SO,.
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|
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Hibridacién sp®. Cuando hay cuatro dominios de electro-
nes alrededor del d4tomo central, se hibrida sp4. Es el caso
del PH3 y del ion NH,*.
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Hibridacién sp®d. Cuando hay cinco dominios de electro-
nes alrededor del 4tomo central, se hibrida sp3d. Es el caso
delion IF3~ y del ClBr3.
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Hibridacién sp®d?. Cuando hay cinco dominios de electro-
nes alrededor del 4tomo central, se hibrida sp®d?. Es el caso
del Xel, y del PFg.
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6. Identifica los enlaces o y 7 presentes en el etano, el eteno
(etileno) y el etino (acetileno).

# Solucion

Segtn la teoria del enlace de valencia, un enlace consiste en
compartir la densidad electrénica entre dos 4&tomos como
resultado de la interferencia constructiva de sus orbitales.

Consideremos un enlace sencillo X ——Y. Su densidad elec-
trénica se encuentra a lo largo y de forma cilindrica alrede-
dor del eje internuclear que conecta los 4tomos enlazados?.
Este tipo de enlace se denomina enlace o, un enlace co-
valente que resulta de la superposicion frontal de orbitales
atémicos. Todos los enlaces sencillos son enlaces o.

De acuerdo con lo anterior, el etano tiene tiene 7 enlaces o,
o bien, 14 electrones o (2 electrones por cada enlace).
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Ahora, contemplemos un enlace doble X=—=Y, el cual re-

sulta del traslape entre dos orbitales p orientados de forma
perpendicular al eje internuclear. Este traslape lateral de los
orbitales p produce un enlace 7, un enlace covalente en el
que las regiones de traslape se encuentran arribay abajo del
eje internuclear.

2En otras palabras, el eje internuclear (la linea que une a los dos nticleos) pasa a través del centro de la regién de traslape.



Un doble enlace consta de un enlace o y un enlace . Por
ello, el etileno tiene tiene 5 enlaces o y 1 enlace 7, o bien, 10
electrones o y 2 electrones 7.
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Por ultimo, analicemos un enlace triple X==Y, donde ca-
da dtomo enlazado tiene dos orbitales p no hibridados con
dngulos rectos entre si y entre el eje del conjunto de orbi-
tales hibridos sp. Estos orbitales p se traslapan para formar
un par de enlaces z. Por tanto, un enlace triple consiste en

un enlace o y dos enlaces 7.

Lo anterior implica que el acetileno tiene tiene 3 enlaces o
y 2 enlaces 7, o bien, 6 electrones o y 4 electrones 7.

4 7T 4
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Tablas: Teoria de repulsién de pares de electrones de la capa de valencia (TRPECV)

Tabla 1. Geometria de dominios de electrones de moléculas y iones poliatémicos

No. de dominios Arreglo de dominios Geometria de dominios Angulos aproximados
de electrones de electrones de electrones de enlace
180°
2 & Lineal 180°
3 Trigonal plana 120°
4 Tetraédrica 109.5°
5 Bipiramidal trigonal 180°, 120° y 90°
6 Octaédrica 90° y 180°
Tabla 2. Geometria molecular de moléculas y iones poliatémicos
Férmula Dominios Geometria Dominios Dominios Geometria
general de electrones  de dominios de enlace de no enlace molecular
Lineal Lineal
ABg3 3 3 0
Trigonal plana Trigonal plana
AB,U 2 1

Angular




Tabla 2. Geometria molecular de moléculas y iones poliatémicos

Férmula Dominios Geometria Dominios Dominios Geometria
general de electrones  de dominios de enlace de no enlace molecular
ABy 4 4 0 L .

Tetraédrica Tetf‘alédrica
AB3U, 3 1

Pirami(;al trigonal
ABy Uy 2 2
Ar:gular

ABs 5 5 0
Bipiramidal trigonal Bipiramidal trigonal
AB4,U 4 1
Balancin
AB3U, 3 2
FormadeT
AB, U3 2 3
Lineal

Octaédrica Octaédrica
AB 5U 5 1 =

Piramidal cuadrada




Tabla 2. Geometria molecular de moléculas y iones poliatémicos

Férmula Dominios Geometria Dominios Dominios Geometria
general de electrones  de dominios de enlace de no enlace molecular
AB4U, 4 2

Cuadrada plana

Tabla 3. Hibridacién en el 4&tomo central de moléculas y iones poliatémicos

No. de dominios Hibridaciéon en

) Orientacion Ejemplos Geometria molecular
de electrones el &tomo central
180° C02 Lineal (ABZ)
2 s ’/_\ HgBI‘Z Lineal (ABz)
p 0& Cdl, Lineal (ABy)
' BeCl, Lineal (AB>)
NO3~ Trigonal plana
3 9 —d BF; Trigonal plana
SP SO, Angular (AB,U)
NO,~ Angular (AB,U)
NH,4* Tetraédrica
CCly Tetraédrica
4 sp® H30* Piramidal trigonal
NH3 Piramidal trigonal
H,O Angular (AB,U,)
PFs Bipiramidal trigonal
SF Balancin
3 4
5 sp-d CIF3 FormadeT
I3~ Lineal (AB,Uj3)
PFg~ Octaédrica
SF Octaédrica
392 6
6 sp™d BrFs Piramidal cuadrada

XeFy Cuadrada plana




