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INTRODUCCTON

EL concepto de electronegatividad tiene un pa
pel imporntante en La comphrensdibn def comportamien-
to f4isLco-quimico de Los diferentes elementos que-
constituyen a todas Las substancLas que existen en
La naturaleza. La importancLia de La electronegatd-
vidad L0 muestnra, entrne otrhos angumentos, La gran-
cantidad de estudios acenca de este tema, estudios
que han orniginado divensdidad de escalas de electro
negatividad nesultantes de Las diferentes propieda
des en Las que Ae basan, asil se ftdlene:

a).- Escalas que relacdonan a La electronegati-
vidad con Las propledades de Los dtomos 4Lin
dividuales: carga nuclear efectiva I*: dis
thibucibn de La carga Q; nrelacibn de La es
tabilidad Sn; funcibn trabajo ¢; etc.

b).- Escalas que nelacionan a La electronegati-
vidad con Las propiedades resultantes de--
La AnteracclLonn Atomo-dtomo cuando se for--
man Las moléculas homo y heteronucleares: -
potenciales de Londzacdibn P.1.; nadio cova
Lente o A6ndlco n; afinddad electrbnica----
A.E.; fuerza de atraccilbn F; potenclal----
eléctnico V; efc.
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c).- Escalas que rnelacdlonan a La electronegatd-
vidad con Las propiedades de Las moléculas
ya formadas: constante de fuerza de La mo-
Lécula K; frecuencia de vibracibn v; calohr
de neaccidn AHn; tipo de enlace y esdthuctu
na de La molécula; ete.

Como es L6gico suponen, al sen chreado el con-
cepto de electronegatividad como necesdidad de Ln--
tenseceibn entrne Los nesultados empindicos y tebri-
cos, Las difernentes escalas de electronegatividad-
presentan espacios en bLanco, espacios originados-
porn no tenen el dato experimental para determinado
elemento, es decir, dificultad no superada en el--
Laboratonio para valorar 0 un AHr; 0 un potencial-

de fionizacibn; o0 una frecuencia de vibracibn; etc.

Un andlisis grosso modo de Las bases de Las--
difernentes escalas dé electronegatividad nos LLeva
nian a concfuin que son enteramente ajenas. Sin em
bargo, 4e encuentha con frecuencia que al correla-
cionarn Los valones de una escala con otras, &stas-
difienen, sokamente, en un factor constante de mul
tiplicacibn, y de este modo, eflfas pueden ser equd
valentes en ghan medida, Lo que, paradbjicamente,-
valida el concepto de electronegatividad y Lo undi-
vensaliza., Y es pon esto precisamente, que en el--
presente thabafo de tesdis se anafizaron dos formasd
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de nelacionan Las diferentes escalas de electrone-
gatividad mds completas y de uso comdn, como son--
Las escalas de: AlLred y Rochow; Anmas-Esdparnza;---
Gondy; Mulliken; Pauling y Sandenson. Ademds se---
pretendid utilizar dos métodos con el obfeto de---
caleular , pon intenrpolaciin o extrapolacibn, 4Los va-
Lornes de electrnonegatividad de aquellos elementos-

que no Lo tienen en cualesquierna de Las escalas---
antes mencionadas.

Las dos formas de relacionan Las digerentesd --
escalas consdisten bdsddicamente en:

L).- Relacdionarn cada una de Las sedls escalas de
electronegatividad X, con ef ndmeno atémi-

co z, es decdn, encontran una expresibn---
X=F(z).

AL) .- Toman de Las seds escalas de electronega-
tividad aquellLa que esté mas completa y--
nelacionan Las nestantes a esta. Para----
nuestrno caso, La escala de electronegatd-
vidad de Anmas-Espanza Xomv, por Lo que--
La expresién buscada debe sen X=F(Xomv).

En Lo que nespecta a £os métodos, se mencdona
que se pretendib usan dos por La nazén sdgudente:-
EL primen método que se ensdayl fue el de Los polkd-
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nomios de LAnteapolacidn, en particulan el de New---
ton, cuya principal caractenistica es La de generan
un polinomio de grado n-1 gque pasa exactamente pohr-
todos y cada uno de £os n puntos a nelacdlonarn; peno
que, para efectos de La presente tesds, presdenta el
defecto de "dispanrnanse" entrne Los puntos tratados, -
en otras palabras: no se puede Ainterpolar o extrapo
Lan, situacibn que se comprobb con el primen polino
mio obtenido, sdlendo esta La nazén por La que s0L0-
se consdigna brevemente este método de trabajo en £La
presente tesdls. EL segundo método de trhabajo es el-
de cornelaciones Lineales, y con este se elabond zo
talmente, vendificando La hipbtesis de Linealdidad --
con el coeficiente de cornefacibn de Pearnson del --
producto de momentos.

"Cuando £a mente naufraga
una nueva palabra propon
ciona una balsa de salva

g 1]
cdibn”. Goethe




CAPITULO 1T

Antecedentes,

Uno de Los arcancs que mds ha LLamado La a- -
tencibn desde que el hombre puso su observancia en
Los fenbmenos quimicos es: ;Por qué en ocacdones -
s4e LLeva a cabo una reaccdbén y por qué en otrnas no
se nealkdiza? ASL con este planteamiente, Tite Lu--
checdlo Carno (98-55 A.C.) abonrda esta problemdtica-~
al plantear: "... Los Atomos, a medida que su pro-
pio peso Los hace descendern, Ase desploman en el va
cio, en tiempos no bien determinados y en no bien-
definddos espacios y se desvian Ligeramente de su-
curso -Lo bastante para que se pueda decir que han
cambiado de direccdlbdn-. Pues, 54 no Ltuvderan La -
tendencia a desviarse de La manera dicha, cada uno
descendenia como gota de LLuvLa por el vaclo Adn -
fondo y no podaian producirse choques ni encuen---
trnos entrhe Ros elementos primonrdiales, y, asi, La-
naturaleza nunca habria producdido nada...'" (7).

EL primer peldadio firme acerca de este miste-
nio tdene su génesdis cuando en 1808, Dalton consdi-
dera a La matenia formada por Atomos, Lo cual plan
tea La Ainternnogante: ;Qué extrana fuernza es La que
une a Los dtomos entre s4, cuando Estos se combi--
nan para formar una mollécula? Concomitante a Dal-
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ton, Davy estudiaba RLos efectos de La corndiente --
eléctnica en Los compuestos quimicos (2), esdtudios
que probablemente tuvieron valia para que Berze- -
Lius (3), en 1811 establecdera que La unibn quimi-
ca se Lognra pon athaccddén eléctrica entre particu-
Las de canrga opuesta, clasificando Los Adtomos en -
electrhoposditivos y electronegativos.

En este punto es menesdter hacern un alto para-
comentarn que nos encontramos enthe 1811-14, y que-
el electnén como unidad "natural de electricidad”,
es pzantedda hasta 1874 pon Johnstone Stoney (4),-
y evaluado por el mismo Stoney en 0.3 x 10 '° uni-
dades electrostdticas absolutas, valor muy Lnge- -
nion al vendadeno, dado en 1897 porn Thomson de --

6.5 x 10 '° unidades electrostdticas absolutas,pon
Lo que plantean:

"...que La teoria de La unibfn quimica de Berzelius
es nesultado del descubaimiento de electrdn (5), y
en consecuencia de La naturaleza eléctrnica de La -
matendia..." es apberdgo.

En 1852 Frankland (6) asdigna el poden de com-
binacibn de Los dtomos, de acuerdo con el niimero -
de dtomos de hidrbgeno con que se combinan, y de -

aquf nace el concepto de Lo que después se conoce
nia como "Valencda'.
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En 1861 ekl concepto de "estructunra quimica" -
ed utilizado por vez primena, con La {finalidad de
mostrarn: como se unen Los dtomos de La molécula en
the 8% (7), sdendo Van't Hofd (8) y Le Bell (9) --
quienes en 1874 dan gorma final a La estereoquimi-
ca cldsdca, estereoquimdca que es completada en --
1893 pon Wennen (10) con sus trhabafos acerca de --
complejos Lnorgdnicos, Yy Aon precisamente 6stos --
trabafjos de Wernern, Los que determinan cierta inva
Lidez en La teonia cldsica de Berzelius.

Para esfte tdiempo ena comin el empleo del con-
ceplo estructuna moleculanrn, perno solamente en su -
aspecto cualitativo, ya que La naturaleza de La --
unibn continuaba desconocdida, aun cuando ya se co-
nocfan algunos de Los valores de distancia LAntera-
témica y de Los dngulos de unibén, gracias a Los --
trhabajos de Max Von Laue, W. L. Bragg y de W.H. -
Bragg.

En 1916, Lewdis (11), dio La debida importan--
cia al hecho de que moLéculas como NO, con ndmero-
total Ampan de electrones (23 electrones) tenderian
a unirnse espontdneamente formando moléculas de pe-
40 molecular doble, en este caso N0y (con 46 elec
thones). Lewds, auxiliado por Langmuin desarnollé

una teonfa Aobre el enface de Los dtomos, sugerida
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por La observacidn anterdiorn, utilizando ademds Las
Ldeas de Abbeg y de Kossel. Segin Llewis, Los dto-
mos se unirian sdLempnre con tendencda a gormar con-
funtos de dtomos {(moléculas), con ndmero par de e-
Lectrnones undiendo sus dltimos pisos, de tal modo -
que cada uno de Los Adtomos unidos tuviese § elec--
thones en su piso perniférico. Introduce ademds, -
el concepto de poﬂanédad, La cual es considerada -
como resultado de un desplazamiento del centro de-
gravedad de La nube electrbnica del enlace hacia -
uno de Los dtomos, Lo cual hace que este sea elec-
thonegativo en una molécula dada.

Y asl, fue comunmente aceptada La cladifica--
cibn de Las undiones quimicas en ibnicas y covalen-
te&, aunque a veces, La esthuctura real de una mo-
LEcula teniendo en cuenta Los datos experimentales
sobre: distancias internuclearnes, enernglas de enka
ce, ete., no puede ser nepresentada pon'una esdtruc
tura dndica, L6nica o covalente, A4ino que "parece -
sen que" tienen un poco de Las dos, a Lo cual Hedi-

Aembeng (12) en 1926 , a rafz de su estudio del 4-
tomo de helio, LLambé nesonancia.

E4 este concepto el que delimita en el tdiempo,
el Andcdo del estudio tebrnico de La naturaleza de-

Las undones, sdendo el dtomo mds sencillo el hidné




-9~
geno, el conejillo de Aindias.

Heditlen y London (13) en 1927, calcularon La-
distancia que guardan Los dtomos de hidrbgeno en -
La moLécula de hidnbgeno, asi como La energia de-
unibn. Consideraron a cada &tomo como ef conjunto
de un protén y un electnbn, y al sistema gormado -
por (protén + electrnbn) + (protén + electadn),apli
canon Las ecuaciones de La mecdnica ondulatoria y
caleularon Las gfunciones de onda para ambos elec--
thones en nelacibn con cada ndcleo, con el fin de
establecen que "ambos electrones pentenecen tanto-
a un ndeleo como al otno", condicibn precisa para-
considernar unidos a Los dos dtomos. Los resulta--
dos que se obtuvieron: (14) para La distancia en--
trne Los ndcleos fue de 0.86 A, y una enengda de u-
nién de 3.14 e.v.. Expenimentalmente se han obte-
nido: distancia de 0.741 A, enengia de 4.747 e.v..

En 1928, Wang (15), mefornb La guncibén de onda
en foama sencilla, s0Lo agregbé La carnga nuclear e-
fectiva, que se hizo vardarn hasta LLevan La enen--
gila a un minimo, obteniendo una distancia de 0.743
A y una energia de 3.78 e.v..

En 1933, Wedinbaum (16), nealiza estudios de -
La molécula de hidnbgeno consdderando dos estructu
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ras ALbéndLeas, obtendendo una distancda de 0.749 A y
una energila de 4.02 e.v..

Un Zratamiento Zebrico satisfactondo fue dado
porn James y Coolidge (17) en 1933, encontrando una
distancLa de 0.741 A y una enengia de 4.747 e.v.,-~

pues fLomaron en cuenta La Linteracciln entrne Los --
electrones.

La figuna siguiente nos muestra Las digeren--

tes grdgicas que obtuvieron Los autornes antes men-
cLonados:

b

Enerqfa (eV)
Lo
L |
[ W S

| | ‘ ; l ;

K4 2 . E

Distancie internuclear, r {unidedes de ac‘




no:

Curva a

Cunva

Cunva

Cunva

Curva

Curva

8,
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Funciones de onda para La molécula de hidrbge

funcién de onda no corregida.
Heitlen-London, Antroducen a La funcibn -

de onda no corregida La resonancda cova--

Lente.

Wang, Hedltlern-London + canrga nuclean efec
tiva.

Wedinbaum, Wang + nresonancda entrne estruc-
turas L6nicas.

James-Coolidge, Welnbaum + Aintenaccibn en
the electhrones.

posibilidad de que no exista el enface en
tre Los dos dtomos de hidrbgeno por tenenr
sus electrones spines paralelos (5).

En el sigudente capitulo se hace ya de manera

panticular, énfasdis de Las causas que orndiginanon ,
en Pauling, La necesdidad de "crean" el concepto de
electronegativddad, como un descanso, en La esdpi--

ral que exdiste enthe Las vivencias y Las cavilfacio
nes de La erudicibn.

Es Amportante seiialanrn, que el presente desa--

nnollo histérnico LLamado por nosotrnos: anteceden--

Les,

en sentddo estrnicto estd inconcluso, ya que -
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so0Lamente se ha hecho hreferencia a aquello que he-
mos considernado Lmpontante y esta considernacibn --
tiene, obviamente, ciento grado de subfetividad.

Queda pues, abiernto el camino para Los amantes de

Las crnbnicas y anales, a que completen Este desa--
anollo histbrico.
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dos en: AlLred, Anmas-Esparza, Gordy, Mulliken, --
Pauling y Sandenson.

Métodos para La deteaminacién de electronegatividad.

Existe, como ya se 4indicl, una variedad am- -
plia de métodos para La deteaminacibn de electrone

gatividad, varniacibn que hemos agrupado en thes ru
bros:

i-Métodos que utilizan propiedades de Los Ato--
mos Andivdiduales como: carga nuclearn efectiva
2*%, distrnibucibn de La carga Q, relacibn de -
estabilidad SR, funcibn thabajo 4, etc.

ii-Métodos que utilizan Las propLedades nresulitan
tes de La Aintenaccibn Atomo-Atomo, cuando se
gorman Las moléculas: potenciales de Loniza--
cdbn P.1., nadio covalente o L6nico n, afind-
dad electrnbnica AE, fuerza de athaccedlbn F, el
potencial eléctrico V, etc.

iil-M&todos que utilizan Las propLedades de Las -
moléculas ya formadas: La constante K de La -
fuerza de La molécula, Ra frecuencia de vibra
cibn v, el calorn de reaccibn AHr, el tipo de-
enlace y estructuna de La molécula, pon cien-
to de carfceten i6nico, polandidad, etc.
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EL entrnan en detalle de Los métodos antes ci-
tados no se nealiza en el presente thabajo de te-
848 pon dos nrazones princdpalmente, no es objetdivo
de este trhabafo de tesis, y, aunque Lo guese, ya -
edtd hecho, de forma muy amplia, en el andlisdis e-
Laborado por Jos€ de Jesds Ruflz Guillén (1), por -
Lo que nrecomendamos La Lectura de esta monoghragfa-
a Las personas Linternesadas en Los pormenones de ~--
Los métodos precedentes.




ELectronegatividad.

CAPITULO 11
EL estudio de Las uniones heteronuclearnes con

£Lev6 al concepto de electronegatividad. Este es 54

multdneamente uno de Los mds Aimpontantes Yy uno de -

Los mds dificiles problemas en quimica. Con excep-- ‘

cibn de algunos radicales Libres y reacclones hete- ‘

nocilclicas, La quimica es sobre todo, £a Antenac---

cibn de Lones y moléculas polcnrnes; esto es adn mds,

probablemente, caractenistico en quimica Lnongdni--

ca; tales t6picos como: rneaccdones dedldo-base, mo--

mentos dipolos, quimica de coordinacibn y quimica - ;

de £0s no metafes, estdn intimamente asociados con ‘

La sepanracibn de canrgas.

Es bien sabido que existen miltiples métodos
para calculan electronegatividades, de Laual fporma
como exdiste una vardedad de medicamentos para una -
enfermedad en particular, Lo cual es un Lindicadonr -
de Lo inadecuado de todos efLlos; pero, paradbfica--
mente es al mismo tiempo una muestra del atractivo
que posee Eéste concepto "crheado" por Paulding.

En el presente capitulo, de forma muy sucdnia,
se mencionan Los difernentes procedimientos 6 méto-

dos para el cldlculo de electronegatividades basa--
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ELectronegatividad de A.L. ALfred and E.G. Rochow.

Con base en divensas mediciones fLs4Lcas, ALlrned
Yy Rochow empezaron a sospecharn que el orden conven
cional de electronegatividad para Los elementosd --
del grupo 1V A (S£L, Ge, Sn y Pb) no era cornecto y
sugienen (2) que el valor constante dado pon Pau--
Ling parna Ra electrnonegatividad def Si, Ge, Sn y -
Pb, de 1.8 no se ajustaba a Las propiedades de es
tos elementos, ya que La tendencia, en general,del
genmanio a semejanse ak carbono indica que fa elec
tronegatividad de este, el geamanio, debe sen mds-

grande que fLa del siliclo y pon Lo tanto mds cerca
na a £a def carbono.

En 1958, AlLnred y Rochow publican (3): "una -
escala de electronegatividad basada en La fuernza -
electrostdtica" cuyo objetivo fue presentar una es
cala de electrnonegatividad basada en La fuernza de
atrnacelbdn que exdste enine uno de Los ndeleos y un
electrnén Linvolucrado en el enlace.

SL n es La distancia entre un ndcleo Yy un e--
Lectnbn, e es Ra canga del electnbn y el* es -
La carga nuclean efectiva alrededon del ndcleo, La
guerza de atraccdibn se puede hallanrn pon:

F o= _Eiili_ ....... (2.1)
r
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La fuenza que se caleula con La ecuacién (2.1)
es propuesta como una medida aproxdimada de La atrac

edibn que un dtomo, en una molLécula, efence sobre Los
electrnones del enlace.

*
La magnitud ——%r—- nepresenta La electronegatd

vidad absoluta {3) y difierne de Los valonres relati-
vos de Pauling.

La canga nuclear efectiva: Z* fue determinada-
porn Las neglas de Staten (4).
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ELectnonegatividad de Aamas-Esparza.

En 1973, Armas-Esparza (5) caleularon Los va-

Lones def médulo de La electronegatividad para 86-
elementos siguiendo escencialmente La f6rmula de -
ALlrned-Rochow, salvo Las sigulentes modificaciones:

1.- Caleulan. ka carga nuclear efectiva Z* por el-

método del campo autoconsistente y evaluada -
pdn CLementi y Raimondi, (6), (7), (8) y (9],
en Lugan de Los pardmetros de Stater emplea--
dos por ALLred-Rochow.

EmpLean Los valornes de Los nradios de £os onbd
tales mdximos de valencia (OMV), calculados -
por Wabern y Cromer (10), con base en junciones -
de onda no relativisticas de Hantrnee-Fock, en
Lugarn de Los nadios covalentes de Pauling em-
pLeados por ALLred-Rochow.

Basados en Lo anterdlon:

2* ...(2.2)
2
oMy

M6dulo de electronegatividad =

Este médulo de electronegatividad designado -

por Aamas-Esparza como electronegatividad del onbi
tak méximo de valencia, se basa en Las fuernzald de-
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athacceibn entrne el nidcleo de un dtomo Yy el elec- -
thén en el onbital méximo de vakencia, de donde 4e
deduce que "La habifidad de un dfomo, en una moLé-
cula, para athaer electrones hacdia AL mismo depen-
de de fos onbitales usados en el entace”.
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ELectrnonegatividad de Gordy.

Gordy y Onville (11) encontraron una corrnela-
cibn entrne Los valores de su funcidn thabajo ¢

La duncién trabajo ¢ de Los metales es La -
cantidad de enerngia hrequerdida para sacar un elec--
tnén del metal, dada por La frecuencia Limite de -
La Luz en el egecto gotoeléctndico o0 por el ténmino
de enengila en ef factorn de Boltzman de La axbne- -
s46n tebrica para Ra emisLbn termoibnica. AL gra-
6Ldan La funcibn trabajo dlcant&a La electrnonegati
vidad de £oas metales, obsenvaron una relacibn Li--
neal entre ambas cantidades.

La ecuacibn de La recta obtendda es fa sdiaudiente:

X=10.44 ¢ - 0.15 ....... (2.3)

Donde ¢ es La funcibn trhabafo en electnbn- --
volts y X es La electronegatividad de Pauling. -
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ELectronegatividad de Mulliken.

Tiempo después de Pauling, Mulliken (12) pro-
puso una nueva escala de electronegatividad "abso-

Luta" basada en el potencial de Londzacién I y en
La afinidad electrénica A.E.

EL sigudlente examen cuakitativo menciona Ras-
Ldeas bdsicas del nazonamiento que Lo L~Levaron a -

proponen La nueva funcibn para medir La electrone-
gatividad:

En general, La funcién de onda Y (AB) de una mo-
Lécula AB, donde A y B s0n ambos AGtomos univalen--
tes, puede ser aproximada por una combinacibn LAi-
neaf de una funcién de onda que contiene el estado

covalente A - B y Los estados L6nicos ATB” Y A"B"
dada ponr:

Y (AB)= vy ¥ (A-B) + o ¥ (A'B™) + g ¥ (A"BY)...(2.4)

cuando A y B son &tomos ALidénticos se tiene una u--
ndibn covalente no polarn pura y Yy es mucho mayor-
que o Yy B.

Para A y B diferentes perno xon ef mismo grado
de electronegatividad Los términos corresdpondien--
tes a +37 y ATBY  aparecen con o = B.
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Para una molécula altamente polar con A possi-
tivo, o es mucho mayor que y Y B.

Una manera de deteaminan teonicamente cuando-

o = B, ademds de La condicibfn evidente cuando A=B
senia La sdgudente:

Supongamos que ZLenemos un caso donde La enen-
gia hequendida panra producirn A" + B” de A + B es La
misma que La requenida parna producin A + 8" apno-
ximdndose mutuamente sin degormacién hasta que £La
distancia entre sus nleleos tiene el valon de ne -
de La molécula neal A—B ; sucediendo Lo mismo con
ATy BY. Si La energla cedida en Los dos casos es
La misma, entonces La enengfa neta de Las dos fon-
mas imaginadasA” B y AT B® deberd sen La misma -
para 1 = re . Entonces en La moLécula neal de -
acuenrdo con La mecdnica cudntica ambas formas de-
ben participan igualmenterb sea,a = B en La ecua-
cibn (2.4) siempre y cuando A y B ZtLengan La misma
eLectronegatividad. En La nealidad no podemos es-
peran Las condiciones mencionadas; en particulan -
aquella de Agual enengia de atraccibn. Sin embar
ge, como un postulado tentativo y sufjeto a demos- -
thanrse empinicamente, supongamos que esta diferen-
cia entne AT BT 4y AT B puede despreciarnse, --
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enfonces se puede asegurar que:

IA-EB = IB-EA 0 0 060 00 0 (2’5)

donde T y E son Los potenciales de Londizacibn y a-
ginidad electrnbnica respectivamente.

Si La ecuacibn anterion se cumple tenemos que:

IA +E, = IB + EB ceeeeess (2.6)
0 bien
‘At P I T s . (2.7)

Esta Lgualdad de cantidades para dos dtomos -
ed un critendio aproximado para su Lgual participa
celbn en una undibn quimica. De acuerdo a La ecua--
cibn (2.7) dos dtomos univalentes tienen Lgual e-
Lectnonggatiuiddd 54 La suma o el promedio de su -
potencial de Londzacibn y afinidad electrnbnica es
La misma para cada uno; es decir que "La electrone
gatividad absoluta de un Atomo es Ligual al prome--
dio de su potencial de Londizacibn y de su afinddad
electrnbnica”. Esta definicibn implica que La elec
tronegatividad de un dtomo es Lindependiente de su
cencanfa o Lejania a otro y que 1T y A.E. s0n de £-
gual impoatancia y que se aplica a todo dtomo und-
valente,
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ELectronegatividad de Paulding.

En 1932 Linus Pauling (13), define el concep-
to de electronegatividad de una forma empinica, pa
ra poden tener un puente de unidn entre Los resul-
tados tebricos y Los obsenvados en el Laboratorndio.

Los nesultados que se obtienen del estudio --
tefnico para La molécula de hidnbgeno y su alta --
concorndancia con Los rnesultados experimentales,per
mite genenalizan el modelo de unibn H-H, a todas-
Las moléculas con dtomos Lguales (homonucleares)en
donde este enlace nepresenta una posicidn extrema,
en £a que Los electrones estdn distrnibuldos de una
gorma unigqorme y con ek s0Lo término covalente re-
sulta acabada La descnipeidn (14).

Sin embarngo en Las moléculas con dtomos desdi-
guales (heteronucleanes) es vdlido pensar que La -
distrnibucibn de Los electrones en el enlace es di-
gernente a Las moléculas homonucleares y por Lo tan
to acepta La posibilidad de que Los electrones que
enlazan estén asociados mds Lntimamente con un nd-
cleo que con otro, es decir, La distrnibucibn de --
Los electrones de un enface heteronuclear puede Ln
tenpretanse como una combinacidn de un término co-
valente y un téamino AdnLco, por efemplo: el enfa-



ce HCL se Antenpreta como combLnacddn de ténminos
que son funciones de onda que cornesponden a 4Las
conglguraciones:

H - Ck y Hto:ce”

¥ (cov) ¥ (L6nica)

y La ecuacdiln que considera esta descrdipcdibn es-
¥ = A ¥i{cov)+ b V¥ [i6nica)(14), de donde se deduce-
que £a enengia de entace para el HCL debe sern ma-
yorn, en b ¥ (£6nico), que La enengfa asocdiada a una
descndipedbn s0Lo covalente. Este rnazonamdiento, -
tebrico, conlleva a una barnera harto diffedil: Ra
existencia de demasdados electrones para poden --
neakizan Ros cdlculos de mecdndca-cudntica, situa

cifn que, nrecordemos, no Ae presenta para el hi--
drnbgeno.

Pauling (15) pretende resolver este problema
empinicamente enuncLado el postulado de AdLtivd--
dad de Las Undiones Covalentes Normales; conside--
rando que "dado que una unibn covalente normal- -
A - B es de cardcten similan a Las undones A - A
y B - B, esperamos que Los valores de La enerngla-
de unibn sean Antermedios entre Los valohres para
A-A y B-B" (13), pdg. 80..... "Es decir,su
ponemos que La media aritmética de Los dos valo--
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nes de Las enenglfas de unién D(A - A) y D(B - B)
es La enengia de La unibn covalente noamal entre
Los dtomos difenentes A y B" (13).

Pon Lo tanto:

D(A - B) = 1/2 {D(A - A) + D(B - B)} ...(2.8)

Pauling en su arnticulo (16) a partin de Las
energlas de unibn de La m6£eca£a de h&d&Ggeno y -
de Los halbgenos, predice utilizando el concepto-
de aditividad, Las enenglfas de enlace de £L0s halo
genurod de hidrbgeno y 204 hatogenunos de hatbge-
no; y Los compadG con Los obtenidos de datos tenr-
moquimicos, encontrando que generalmente Las enen
gias de unibn termoquimicas son mayores o Liguakles

que £as energlas de unibn obtenidas por aditivi--
dad.

La difereneia entrne La enenglfa de unibn ten-
moquimica y La energia de unibn obtenida por adi-
tividad es debida a fa energla de unibn adicional
con que contribuye Las estructuras de cardeten Lg

nico, a La que define como Enenglfa de Resonancia-
I6nica (4).

A=D(A-B) - 1/2 {D(A - A) + D(B - B)}....(2.9)

Esta A, proporcionard La cantidad de cardc--
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ten A6ndco delf enface en La moléecula.

Debido a que La enengia de resonancia Lbénica,
para cada uno de Los casos, fue variando congorme-
a La digerencia en cardcten entre Los Atomos que -
gormaban el enface, y como dicha variacibn enthe -
Los dtomos, de algln modo tenfa relacibn con ALas-
caractenisticas del dtomo en 5L, Pauling pensé en
que £a enengifa de resonancia ibnica y en consecuen
cia La naturaleza del enlace, e podia relacionan-
a una cdienta propiedad o capacidad interna en cada
dtomo. €4 entonces cuando Pauling ve La necesidad
de creanr un concepto que descnrniba esa ciernta capa-
cddad del dtomo, que necesardiamente tenia que rela
cionarnse con Los electrones que Le circundan.

De esta manena Pauling define el concepto de-
electronegatividad como: "La capacidad de un &tomo

en una molécula de atnaen electrones hacia ¢L" - -
(13), (15), (16).

Dicha electronegatividad, pon tanto, debia --
sen canacternistica para cada dtomo y helacionanse-
con el enface de un dtomo en La molébcula; estable-
ci6 que La enengia de resonancia Lb6nica estaba Ln-
timamente Ligada a La diferencia de electronegatd-
vidades entrhe Lus dos Atomos que gorman ef enlace,

de La sigudente manera (16):




(XA - XB) = 0.208 v A eieeenen (2.10)
donde:

A = Energia de nresonancia idnica en Kcaf/mok

Xy = ELectrnonegatividad del dtomo A

XB = Electrnonegatividad def dtomo B

Atnibuyendo un valor de cero para La electrno-
negatividad def hidnbgeno en sus primernod cdlculos,
postenionmente Le asigna ek valon de 2.1 y con es-
te valon obtuve La electronegatividad de 33 elemen

tos (13).
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ELectronegatividad de Sanderson.

Cuando dos dtomos se unen para gormar un com-
puesto, se produce un ajuste en La distrnibucién de
Los electrones de valenela y en ef tamaio de Las -
esfernas electrhbnicas, que se visualiza en La pola-
nidad de La molLéeula; ef dtomo con mayor atracedbn
inicial porn sus electrnones de valencda adquiere --
una carga parcial negativa y expande su esfera e--
Leetnbnica con una consecuente disminucibn en La a
thaceibn por sus electrones de vafencia. De Lgual
manera el dtomo que tiene LniclLalmente menor atrac
cibn porn sus electrones de valencdia, adquiere una
canga parcial positiva, de Lo que resulta una con-
thacedlbn de su esferna electrbndleca y una consecuen-
te mayorn atraccibn del ndcleo por sus electrones -
de valencia.

Es decin que en La combinacidn de dos &tomos-
para formar una unibn covalente, el dtomo mds elec
trhonegativo expande Au esfera electnbnica disminu-
yendo su electronegatividad y el dtomo menos eklec-
trnonegativo se contrae aumentando su electronegatl
vidad hasta que La atraccdibén de ambos dtomos por -
sus electrnones de valencia se Lgualan.

Sandexson (17) encontné una relacibn entrne Eg
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electrnonegatividad, el tamaiio y carga de La esfera
electrnbnica, obsernvando Las diferencias quimicas -
entrne Los dtomos de Los gases nobles y Los Lones -
Lsoelectrhbénicos. Estos Lones diflernen de Los gases
nobles no 846Lo en carga nuclean s4ino en el empaque
tamiento de sus electrones.

EL grado de empaquetamiento puede ser expresa
do como La "densidad electrbnica promedio D.E."; -
expresada en ndmero de ‘electrones porn Angstrong cd
bico en La siguiente ecuacibn: |

D. E. = i ... .. (2011

donde Z es el nlmero de electrones, n el nadio 4i6-
nico o covalente no polarn. AL calculan Las densdi-
dades electrnbnicas promedio de Lo gases nobles se
encontré que Las densidades electrnbénicas de Los ca
tiones son mayornes y La de RLos aniones son menonez

que La de Los connespondientes atomos de gases no-
bles.

AL postulan que La ghran estabilidad quimica -
de Los elementos Lnentes se debe a su ndmerno de e-
Lectnones y a su densidad electrnbnica; La electrno-
negatividad nelativa o atracciln helativa que efen
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ce sobre sus electrones de valencdLa un dtomo o L6n
de un elemento activo se puede expresar como " La
nelacdbn entre su densidad electrbnica a La densd-
dad electrnénica de un hipotético Atomo inente Ls0-
electnbébnico R.S.":

R.S- = D.E. e o 0 0 0 0 (2012)
D.E.

A

donde D.E. es La densdidad electrbénica promedio de-
un elemento, y D.E.i La densidad electrbnica prome
dio de un hipotético elemento ALsoelecthbnico Ainente
determinada pon intenpolacibn Lineal de Los valones
de densidad electrnénica del gas noble antenion y --
postenion al elemento en cuestibén, tal como se mues
trha en La figura sigudiente:

1.2
Ne
DE  t-2EL_ ___ _

D.Ex My

08 — == —- l

|
} e M

He : ! ’

Yy N - b N i W . PUSIrS
2 (4 0 1] |
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CAPITULO 111
Método matemdtico

wWilliam Thomson (1824-1907) mencionaba: " gfre-
cuentemente digo que cuando usted puede medin aque-
Lo de Lo que estd hablando, y expresarlo en ndme---
nos, usted sabe algo de ello; pero cuando usted no-
puede expresarfo en nldmenos, su conocimiento es po-
bre y de una calidad poco satisfactornia; puede sen-
el prdincipdlo del conoeimiento, pero en sus penda---
mientos usted apenas ha avanzado a un estado de ---
ciencda, cualquiera que sea el asunto de que se tra
te ", Es claro que Thomaon Ae nefpenia al hecho de-
utilizar un modelo matemdtico, modelo matemdtico --
que peramdite hacen consddderaclones dentro y fuera --
del intervalo de Las obsrevaciones.

EL método mas usado para "transgormar” obsen-
vaciones a modelo matemdtico, es el de minimos cua
drados, pues es La ecuacdidn de una recta La que mas
pdcilmente podemos mandpulan.

En el presente capltulo se utiliza el método
de minimos cuadrados, asil como La verdgdcacibn de -
La hipbtesis de Linealdidad de La dependencia funcio
nal | cornelacibn ).
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Cuando se busca una dependencia funcional o co
anelacibn entre una vardlable independiente X y --
una variable dependiente Y , Antenesan Los siguden
tes problemas (1): '

L).- Estimarn Las magnitudes de Los pardmetrnos-
de La dependencia funcional y Los valores de Y co-
nrespondientes a cientos valonres de X.

AL) .- Verndifdican La hipbtesis de Linealidad de -
La dependencia funcional (cornelacibn).

L).- Estiman Las magnitudes de Los pardmetros-
de La dependencia funcional:

La dependencia gfuncional buscada es delf tipo:
Yy = a + bx, La cual es una relacibn Lineal donde:

Varndiable dependiente.

Ondenada al onigen de La hrecta.
Pendiente de La necta.

Variable Lndependiente.

%X o 8 <
n

Los pardmetros a, y b se estiman por el LLama-
do método de minimos cuadrados que se describe a --
continuacdibn.
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Una funcibn F(X) es conocida en un conjunto de
puntos tabulares distintos, cuyos valores debendn -
estan comprendidos en el Lntenuato'{xo, Xn}’ y el -
problema es determinar La nrecta y= a + bx que rea-
Lice La mejor aproximacién a La funcibn tabulada.

SL FlX)= a % bX vireeennnene oo {3.7)

con Los coeficientes a, y b escogidos de tal mane
ra que:

=

S=

S

_— P
G PR =B fy - - bxghEe L (3.2)

sea mindima. S es una funcibn de a, y b; porn Lo tan
£o S= S(a,b) que debe obtenerse haciendo:

39S _ 3S _
3a =0 ¥4 Fp =0
de donde:
9S n . n
= Z y' -(n+1’a-bz X.. ooooo ® 6 0 0 00606 00 60 00 000(303)
e =0t i=0 *
R ; bT x2 (3.4)
= Z X'y - az x” - Z x’ * & & 0 0 0 0 ® 6 ° 0 0 3.4
R S T R K
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0 bien
n n
aln+l) + b x; = I Yo ormnnnnnnnns ceeees(3.5)
L=0 L=0
n n

n
ar x, *+ bI X2 = L XY, ceeescsssecscccess(3.6)

nesolviendo porn determinantes:

n n
L y. I X,
i=0 * i=0 *
n n ) n n ) n n |
Y x.y. L X z gy, x%2 -1 x.y ) x,
£=0 © i=0*| 4=0F4=0 *t 0 im0 Yt 4e0
a= -
z e11Z %% - (2 x.]2
n+1 X n+l1)x x% - (£ x.
i=0 * L=0 i=0 *
n n
Lox, T xi
£=0 £L=0

I I A
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n
n+1 I Y.,
{0 *
h h ( )n (n )(n )
I x,; I Xy, ntl)g x,y, - (£ x.)(t vy,
=0t  4=0 4 i=0 v i=0 v 4=0 %
b= =
n ,n . n )2
n+1 I x. (n+1} . x5 - (T x.:
i=0 * i=0 * i=0 *
n n 2
I x. L x=
£=0*  4s0 *

U I 2

Substituyendo Los valonres de Las ecsd. (3.7) y
(3.8) en La ec. (3.1), tenemos La necta que mefon -
relaciona Los valones de x, y, y en Los n+l puntos-
tabulares:

n n n n ( )Vl (Vl )(Vl )
T oy, z x3 - (% x.y.)(Z x,) 1) xy -2 x )Ty,
Fx)e 420 50=0 0 i=0 TF im0t =0 T de0 =0
: : 2 ( 7),213 2 (;:l )2
(n+1)z x% - (T «x.) n+ x% - X,
=0t g=0* 0% =0t
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LL) - Vendgdican Ra hipbtesis de Linealidad de -
La dependencia funcional (corrnelacibn):

En un problema de cornelacidn, La helacibn en-
the dos o mas varniables La proporciona el LLamado -
"coeficiente de correlacibn Lineal", el cual es una
medida de La relacidn entre dos variables aleato- -
nias, y se denota porn: n .

Para deteaminan el coeficiente de correlacibn
Lineal, primerno se selecciona una muestra aleato--
hia de n pares de mediciones (x,y), y se grafican-
Los valonrnes, obtendendo Las siguientes posibilida-
des:

a).- S4 Los puntos caen cencanos a una hecta-
con pendiente positiva, se tiene una co-
rrelacidn positiva alta entre Las dos va
niables.

b).- Si Los puntos caen cercancs a una recta-
con pendiente negaftiva, se tiene una co-
nnelacibn negativa alta entre Las dos va
hiables.

c).- S4L Los puntos se dispernsan de una Linea-
heeta, La cornelacibén Lineal entrne Las -
dos vaniables es baja.

d) .- S&i Los puntos sdguen un patrbn aleatonrnio,
La nelacddn Lineal entrne Las dos vania--
bles es ceno.
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La medida mas comdnmente utilizada de correla
cibn Lineal entne dos vardables es el LLamado "coe
giciente de corrnelacién de Pearnson del producto de

momentos" (2), o sdimplemente coeficilente de corre-
Lacibn, definddo pon:

n n n
(n+1);,§(::=0x'éy'é - (f;=ox‘:)(§;=oy‘;)
n= .. (3.10)
hoo n - n , " ,
(n+1)§=0xi - (§=oxi) }{(n+1)i:0yi ~(§=0gi) }

donde: (n+1)= ndmero de puntos (x,y)
X .= valon de La abeisa.

Y= vator de La ordenada.

Este coefdiciente de correlacddn es una medida-
de La nelacibn Lineal que tienen Las vardables, y -
un valor de n=0 Amplica galta de Linealidad, no --
fjalta de nefacién. Pon ejemplo, una helacibn cuadrd
tica obtendnia un coeficiente de conrelacdbn cerca-

no a cero, Lo que Lindica, que no hay Linealidad en
La nelacibn.

Para Los casos donde todos Los puntos caen en-
una Linea recta, se tiene una nelacdibn pernfecta y -
el valon de n es *1.




SL n es cercano a cero La nelacibn Lineal en--

the Las variables es mala. No debe Antenphetanse -

el valorn de n mds alld de Lo establecido, puesto --

que valonres de n igual a 0.3 y 0.6, sdgnifica que -

Lenemos dos cornelacionesd positivas, una més fuerte
que otha; pero no se puede conclulr que rn= 0.6 ALn-

dica una relacién dos veces mayor que La que tiene
un valorn de 1= 0.3




CAPTITULO TV

Resultados.

Como es senalado en La introduccddn, Las dife-
rentes esdcalas de electronegatividad presentan espa
cios en blanco, por Lo que en el presente trabajo--
de tesdis se han utilizado cuatrho manehas diferentes
para calecularn Las electronegatividades faltantes.

Con base en Los valones de Las tablas 1(1) y 11
se deteaminanon Las nelaciones sigudlentes:

1).~ Rekacibn def ndmeno-atémico Z, con Los -
valones de electronegatividad de Las es-
calas de ALlred y Rochow, Armas-Espanza,
Gordy, Mulliken, Pauling y Sanderson.

Z).- Relacdibn del ndmero atémico Z, con el Lo
ganitmo natural de Los valores de elec--

thonegatividad de Los autores antes men-
cionados.

3).~ ReLacibn de Los valores de electronegati
vidad de Armas-Espanza, con Los valonres-
de electronegatividad de ALLred y Rochow,
Gordy, Mulliken, Pauling y Sanderson.

4).- Retacibn del Logaritmo natural de Los va
Lones de electronegatividad de Anmas-Es-

parza, con Los Logarndimos naturales de -




03
04
05
06
07
08
09
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33

electrnonegatividad de Les autores antes -
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menclonados .
TABILA I
XA XoMv XG p Xp Xg

00.970 00.508 00.900 00.840 00.980 00.860
01.470 01.768 01.300 01.400 01.570 01.610
02.010 04.021 02.000 01.930 02.040 01.880
02.500 08.378 01.800 02.480 02.550 02.470
03.040 14.174 02.280 03.040 02.930
03.500 22.181 03.040 03.440 03.460
04.100 32.702 03.900 03.980 03.920
05.100 45.957 04.380
01.010 00.855 00.900 00.740 00.930 00.850
01.230 02.022 071.400 01.170 01.310 01.420
01.470 02.362 01.500 01.640 01.610 01.540
01.740 03.757 01.700 02.250 01.900 071.740
02.050 05.786 01.840 02.190 02.160
02.440 0&.355 02.280 02.580 02.660
02.830 11.640 02.950 03.150 03.280
03.300 15,575 03.320
00.910 00.748 00.800 00.770 00.820 00.740
01.040 01.784 01.100 00.990 01.000 01.060
01.200 01.879 01.580 01.360 01.090
01.320 02.208 01.700 01.320 01.540 01.130
01.450 02.538. 01,700 01.190 01.630 01.240
01.560 02.430 071.800 02.720 01.660 071.350
01.600 03.235 01.600 01.290 01.550 01.440
01.640 03.609 071.800 01.380 01.830 01.470
01.700 03.998 01.700 01.960 01.830

01.750 04.402 02,000 01.910

01.750 04.119 071.800 01.360 01.900 01.140
01.660 05.259 01.500 01.490 01.650 01.860
01.820 03.956 01.600 01.820 01.810 02.100
02.020 05.707 01,900 02.500 02.010 02.310
02.180 07.434 02.100 02.580 02.180 02.530




34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
6§
69
70
71
72
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XA Xomy X6 X4 Xp Xg
02.480 09.834 01.900 02.180 02.550 02.760
02.740 12.470 02.620 02.960 02.960
03.100 15.457 02.900 03.470
00.890 00.953 00.800 00.500 00.820 00.700
00.990 01.801 00.900 00.850 00.950 00.960
01.110 02.183 01.220 00.980
01.220 02.540 01.500 01.330 01.000
01.230 02.652 01.600 01.600 01.120
01.300 03.019 01.700 02.160 01.240
01.370 - 03.735 01.900 01.330
01.420 03.745 01.800 02.200 01.400
01.450 04.180 01.900 02.280 01.470
01.350 02.000 02.200 01.570
01.420 04.855 01.700 01.360 01.930 01.720
01.460 05.844 01.600 01.400 01.690 01.730
01.490 04.435 01.570 01.780 01.880
01.720 05.920 01.700 02.440 01.960 071.580
01.810 07.023 01.700 02.640 02.050 02.190
02.010 08.757 01.900 02.080 02.100 02.340
02.210 10.660 02.520 02.660 02.500
02.400 12.7580 02.600 02.630
00.860 01.004 00.700 00.790 00.690
00.970 01.788 00.900 00.890 00.930
01.080 02.539 01.300 01.100 00.920
01.080 02.759 01.000 01.120 00.920
01.070 02.054 01.000 01.130 00.920
01.070 02.546 01.300 01.140 00.930
01.070 02.652 00.940
01.070 02.331 01.300 01.170 00.940
01.010 02.435 00.940
01.110 02.799 01.200 00.940
01.100 02.634 00.940
01.100 02.829 01.220 00.940
01.100 02.829 01.230 00.960
01.110 02.923 01.240 00.960
01.110 03.038 01.250 00.960
01.060 03.126 00.960
01.140 03.650 01.270 03.960
01.230 04.209 01.400 01.300 00.960
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04
05
06
07
08
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XA Xomy g Xy Xp Xs
73 01.330 04.771 01.700 01.500 071.040
74 01.400 05.329 01.800 02.360 01.130
75 01.460 05.898 02.100 01.900 01.190
76 01.520 06.441 01.900 02.200 01.260
77 01.550 07.018 01.900 02.200 01.330
76 01.440 07.212 02.200 02.280 01,360
79 01.420 07.763 01.900 01.780 02.540 01.720
80 01.440 08.777 01.800 01.940 02,000 01.920
81 01.440 07.043 01.500 01.620 01.360
82 01.550 08.395 01.600 02.330 01.610
8§83 01.670 07.954 01.700 02.020 02.060
84 01.760 09.681 02.000
85 01.900 11.550 02.200
§6 13.530
AB LA 11
anA anOMV anG anM anp ans
-0.6304 -0.6772 -0.1053 -0.1743 -0.0202 -0.1508
00.3852 00.5698 00.2623 00.3364 00.4510 00.4762
00.6981 01.3915 00.6931 00.6575 00.7129 00.6312
00.9162 02.1256 00.5877 00.9082 00.9360 00.9042
01.1118 02.6514 00,8241 01,1118 01.0750
01.2527 03.0992 01.1118 01,2354 01,2412
01.4109 03.4874 01,3609 01.3812 01.3660
01.6292 03.8277 01.4770
00.0099 -0.1566 -0.1053 -0.3011 -0.0725 -0,1625
00.2070 00.7040 00.3364 00.1570 00.2700 00.3506
00.3852 00.8595 00.4054 00.4946 00,4762 00.4317
00.5538 01.3236 00.5306 00.8109 00.6418 00.5538
00.7178 01.7554 00.6097 00.7839 00.7701
00.8919 02.1228 00.8241 00.9477 00.9783
01.0402 02.4544 01.0818 01.1505 01.1878




Z

18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29

31
32
33

35
36

38
39
40
41
42
43
44
45
46

48
49
50
51
52
53
54
55
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LnxA L"XOMU lnxG Lan Enxp £nxs
01.1939 02.7456 01.3660
-0.0943 -0.2903 -0.2231 -0.2613 -0.1984 -0.3011
00.0392 00.5788 -0.0953 -0.0100 00.0000 00.0582
00.1823 00.6307 00.4574 00.3074 00.0861
00.2776 00.7920 00.5306 00.2776 00.4317 00.1222
00.3715 00.9313 00.5306 00.1739 00.4885 00.2151
00.4446 00.8878 00.5877 01.0006 00.5068 00.3001
00.4700 01.1740 00.4700 00.2546 00.4382 00.3646
00.4946 01.2834 00.5877 00.3220 00.6043 00.3852
00.5306 01.3857 00.5306 00.5729 00.6312
00.5596 01.4820 00.6931 00.6471
00.5596 01.4156 00.5877 00.3074 00.6418 00.1310
00.5068 01.6599 00.4054 00.3987 00.5007 D0.6205
00.5988 01.3752 00.4700 00.5988 00.5933 00.7419
00.7030 01.7416 00.6418 00.9162 00.6981 00.8372
00.7793 02.0060 00.7419 00.9477 00.7793 00.9282
00.9082 (02.2858 00.6418 00.7793 00.9360 01.0152
01.0079 02,5233 00.9631 01.0851 01.0851
01.1314 02.7380 01.0647 01.2441
~-0.1165 -0.0481 -0.2231 -0.6931 -0.1984 -0.3566
-0.0100 00.5883 -0.1053 -0.1625 -0.0512 -0.0408
00.1043 00.76807 00.1988 -0.0202
00.1988 00.9321 00.4054 00.2851 00.0000
00.2070 00.9753 00.4700 00.4700 00.1133
00.2623 01.1049 00.5306 00.7701 00.2151
00.3506 01.3177 00.6418 00.285%1
00.3506 01,3212 00.5877 00.7884 00.3364
00.3715 01.4129 00.6418 00.8241 00.3852
00.3001 00.6931 00.7884 00.4510
00.3506 01.5800 00.5306 00.3074 00.6575 00.5423
00.3784 01.7654 00.4700 00.3364 00.5247 00.54681
00.3987 01.4895 00.4510 00.5766 00.6312
00.5423 01.7783 00.5306 00.8919 00.6729 00.4574
00.5933 01.9491 00.5306 00.9707 00.7178 00.7839
00.6981 02.1698 00.6418 00.7419 00.7419 00.8501
00.7929 02.3664 00.9242 00.9783 00.9162
00.8754 02.547¢ 00.9555 00.9669
-0.1508 00.0039 -0.3566 ~-0.2357 -0.3710




Z

56
57
5%
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
§0
§1
82
§3
§4
85
86
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£nxA ﬂnxOMV EnxG anM
~-0.0304 00.5810 -0.1053
00.0725 00.9317 00.2623
00.0769 01.0148 00.0000
00.0676 00.7197 00.0000
00.0676 00.9345 00.26253
00.0676 00.9753

00.0676 (00.8462 00.2623
00.0099 00.8899

00.1043 01.0292

00.0953 00.96585

00.0953 01,0021

00.0953 01.0399

00.1043 01,0726

00.1043 01.1111

00.0582 01.1397

00.1310 01.3947

00.2070 01.4372 00.3364
00.2851 01.5625 00.5306
00.3364 01.6731 00.5877
00.3784 01.7746 00.7419
00.4187 01.8626 00.6418
00.4382 01.9484 00.6418
00.3646 01.9484 00.7884
00.3506 02.0493 00.6418 00.5766
00.3646 02.1721 00.5877 00.6626
00.3646 01,9520 00.4054
00.4382 02,1276 00.4700
00.5128 02.0736 00.5306
00.5653 02.2701

00.6418 02.446¢6

02.6049

Knxp Enxs
-0.1165 -0.0725
~0,0953 -0.0833
00.1133 -0.0833
00.1222 -0.0833
00.1310 -0.0725
-0.0618
00.1570 -0.0618
-0.0618
00.1823 -0.0618
-0.0618
00.1988 -0.0618
00.2070 -0.0618
00.2151 -0.0618
00.2231 -0.0618
-0.061¢8
00.2390 -0.0618
00.2623 -0.0202
00.4055 -0.0392
00.8586 00.1222
00.6418 00.1739
00.7884 00.2311
00.7844 00.2851
00.8241 00.3074
00.9321 00.5423
00.6931 00.6523
00.4824 00.3074
00.845& 00.4762
00.7030 00.7227
00.6931
00.7884
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1).- Relacdibén del ndmenro atémico z, con Los va
Lores de electronegatividad de Las esca--
Las de AlLnred Rochow, Armas-Esparza, Gor-
dy, Mulliken, Pauling y Sanderson:

Se elaboraron Las grdficas del ndmero atémico-
Z vernsus electronegativdidad de Los autores anrdba -
mencionados, obteniéndose Las grdficas 4.1, 4.2, -- -
4.3, 4.4, 4.5 y 4.6 . Se observa en todas ellas un
compontamiento similar, con valonres de electronega-
tividad que varnfan de un minimo al indcLar un penfo
do de elementos (Z=3, 11, 19, 37, 55) a un valor md
ximo al tenaminan el penifodo (Z=10, 18, 36, 54 y 86).
La Lineakidad que se predenta es por perfodos de -
elementos.

Postenionmente se procedif a calcular el coe-
§iciente de connelacdibn y £a ecuacdibn de cornnela- -
cibn Lineal porn penfodos, para cada una de Los auto
nes, utilizando el método de minimos cuadrados des

cendto anteniormente. Los nesultados se muestran en
La tabla 111,

Una vez obtenida La ecuacidn de correlacibn, -
s¢ alimenté el valor de Z y se caleculé el valon de
electnonegatividad de aqueflos elementos donde Las-
escalas de Los autores no senalan valor alguno de -
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TABLA 111

re Ceeficlente de cerrelacidn

z® Nimere atémice

Xe Electrenegatividad

~ 58 -
AUTOR P E R l o D‘ o
3-10 r 11 - 18 r 19 - 36 r 37 - S4 r §5 - 86 £

Ul = | = 0.5603z = 0.8060 0.99 | X,= 0.3244z - 2.6951 0.99 | X,= 0.0995z = 0,9641 0.93 | X,= 0.0704z = 1.7159 0,93 | X.* 0.0258z - 0.5427 0.91
oannzn | X 6034622 - 25.0398 | 0.95 | X y® 240373z = 23.2476 | 0.96 | X .= 0.64242 - 12.5071 | 0.87 | X= 0.5398z - 19.5452 | 0.92 | X = 03060z - 16. 5929 | 0.92
GUKLY ;= 0.3400z = 0,0300 0.88 | X = 0.2500z = 1.7500 0.94 | X;= 0.0501z = 0,3192 0.70 | X, 0.0526z = 0.7532 0.71 | X, 0.0747e ~ 0.9178 0.82
FULLIKEN | X,» 0.45752 - 0.4778 0.97 | x.= 0,3232z - 2.6864 0.94 | X, 0.0844z - C.5397 0.70 | X, 0.1173z - 3,8365 l.2.89

VAULING Ap® 004907z - 0.4300 0.99 | X,= 0.3492z - 2.9371 0,92 | %, = 0.0954z ~ 0,7876 0.91 | X,= 0.07622 = 1.6132 ) 0,79 | X" 0.04832 - 1.8247 0.a6
SANUEKSUN | X = 0.49272 = 0.5140 0.99 | %= 0.3115z = 3.1211 0.98 | X = 0,1450z = 2.1270 0.93 | ;= 0.10152 = 3.4411 0.96 | X,* 0,0347z - 1.1649 0.47
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electronegatividad. RLos resultados se muesiran en-
La tabla 1V
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TABLA 1V
XA X oMy G Xp Xp Xg
2.350
2.690
3.030
3.370 4.097 4.477
2.000
2.250
2.500
2.750 3.131 3.350
1.372
1.790
1.808 1.935
2.074
2.124 2.45%
1.300 0.741
0.858
0.976
1.093
1.510 1.211
1.328
1.445
5.286 1.563
1.826
2.037
2.090 2.502
1.200 1.170
1.270 1.215
1.305
1.339
1.374
1.409
1.444
1.478
1.513 1.558
1.548
1.999 1.752
2.034 1.787
1.678 2.069 2.341 1.821
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2).- Relacibn del ndmeno atémico z, con el Lo-
garnditmo natunral de Los valores de electro

negatividad de Los autores antes menciona
. dos.

Con el objeto de encontrar otras relaciones L4
neales y podern compararlas con Las mosdtradas en La-

tabla 111, se supone un comportamienio exponencial-

del %t4ipo:
X= emz*b cecestsesarenan ..

por Lo que, al ghraficarn I versus Logarnitmo naturnal-
de x deben obtenense nelaciones Lineales (por perndo
dos de elLementos), como Lo muestran Las grndficas --
4.7, 4.8, 4.9, 4.10, 4.11 y 4.12

Postenionmente, se procedif a calcularn el coefd
ciente y Las ecuacdones de conrnelacibn Lineal por -
perniodos de elementos (tabla V), y se calcularon --
Los valonrnes de electronegatividad, para Los elemen-
tos que no La tienen, en Las diferentes escalas. -
Los nesultados se presentan en La tabla VI.
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Grdfica 4.11
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- 68 - TABLA ¥

AUTOR P E R | o) D O

3 - 10 5 11 - 18 T .19 = 36 r . 37 - 54 T 55 - 86 T
ALLRED ~ 5 '
ROCHOW  |Um X\® 0.27143 = 0,9179  |0.92 |ln X,» 0.1683z = 1,8175 - |0,99 |Ln X,= 0,0565z = 1.0288  |0.95 Ln X,= 0,0464s - 1.7439 0,95 [Ln X,= 0.0199¢ = 1.1795  |0,93
ARMAS =«

ESPARZA n xonv. 0.6163! -1 09467 0.97 {Ln XOHV. 0.39632 = 4.2703 |0.98 Ln xonv. 0.13328 = 202983 095 xfl xouv. 0.1166s - 3.8912 ]0.96 ln xouv. 000635. - 3.,0613 0.96 {.

GORDY ln X;* 0,2510s8 = 0,7701 0.89 |Ln X.= 0,1976z

2.1793 0,92 |Ln X = 0,0404x

0.6136  [0.69 [Ln X = 0.0407s = 13823  [0.71 ltn X;= 0.0259s - 1.4476 |0.84

.

HULLIKEN 1ln X = 0,2256s 0.9436 0.74 |tn. X" 0.0906s - 3.8607 0.94

0,6371  |0.95 |Ln X, = 0.1999¢

22737 0.92 |Lin xu. 0.0531s

PAULING  lln Xo» 0,22048 = 0,4928  |0.97 |Ln X,= 0.19045 = 2.0666 [0.99 [La X,= 0.0531s ~ 0.9307  [0.90 |tn X = 0.0470s

1.6012  [0.78 [tn Xg= 0.0330s - 1.9291 |0.90

0.5033 0.96 |ln Xg= 0.1993s

SANULRSON lln Xg= 0.2124s

2.2054 |0.99 [in X;= 0.07428 - 1.1050 |0.94 |ie X;= 0.0666s

2.6504 0.97 lh xs. 0.02578 = 1.7 0.04

r= Ceeficiente de cerrelacién
s= Nimere atémice

ln X= Legaritwe natural de la electrenegatividad

-——




A Yomv o %6 M *p S
2.683
3.446
4.432
5.697 5.059 5.537
2.194
2.674
3.258
3.971 3.762 3.902
1.266
1.572
1.722 1.693
2.230
2.323 2.635
1.229 0.721
0.789
0.864
0.946
1.447 1.036
1.135
1.242
4.372 1.360
1.848
2,164 2.565
2.265 2.809
1.146 1.089
1.208 1.164
1.239
1.272 1.243
1.306
1.340
1.375
1.411
1.449 1.467
1.487
2,084 1.593
2.139 1,635
1.708 2,195 2.489 1.678
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3).- Relacién de Los valonres de electronegativd
dad de Anamas-Esparnza, con Los valores de -
electronegatividad de ALLred y Rochow, Gox
dy, Mulliken, Pauling y Sanderson.

Debido a que se observa en Las grhéficas 4.1,--

4.2, 4.3, 4.4, 4.5, 4y 4.6 "cienta Linealidad" en Los pe
niodos, se efaboraron, a manera de ejemplo, Las gnrd
ficas x .y, versus x, enumeradas def 4.13 a 4.17

EL nazonamiento usado fue: para el autorn 3 £a -

ecuacdidn Lineal que nelaciona, por perdodos de ele--
mentos, Los valornes de electronegatividad xy con el
namerno atémico 1:

Xiz le*bl 0000000000000000000(4.3)

de manena similan, para el autonr »

Xz-‘-" mZZ"‘ bz oooocoonooo.-ooo.0.(4-4)
Despefando Z de La ecuacddn (4.3)
Z=_x'_l____:___b__l__...".'.'..'..'"...(4.5)
ma

Substituyendo (4.5). en (4.4)
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como my, ma, by y b2 son consdtantes:

La ecuacibn (4.7) nos Lndica que Las grlficas-
Xy versusd x, deben sen Lineas rectas.

Posterionmente se caleulb el coeficiente de co-
nnelacdibn n y La ecuacdbn de corrnelacdbn Lineal ponrn-
perniodos de elementos, utilizando el método de mini-
mos cuadrados descnito antendiormente. Los nesulta--
dos se muestran en La tabla VIT.

Una vez obtenida La ecuacibn de corrnelacibn, se
calceulb el valor de electronegatividad para aquellos
elementos cuyo valor de electronegatividad se desco-
noce en una de Las escalas. Los resultados obtendi--
dos se presentan en La tabla VIII.
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4 Grdfica 4.13 (22 pendiodo)
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Gndgica 4.15 (4% pendodo)
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Ghdfica 4.16
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Grdfica 4.17
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77 T ABL A VII
P E R © D o ‘.

AUTOR

3-10 r 11 - 18 r 19 - 36 r 37 - 54 £ 5S - 86 r
noeHcy ~ [%,= 0.082ax 0y + 1.4998 [0.97 |X,= 0.1524X . + 1.0493 [0.98 |x,° 0.1390X ,, + 1.0657 |0.96 |X,« 0.1260X;,, + 0.6685 |0.98 |X,* 0.0903x.,, + 0.8397 |0.93
GURDY Xg= 0167€X )y + 141050 |0.74 |4 = 0.2710X, + 0.7653 [0.95 |Xc= 0.0933X ., ¢ 1.2855 |0.64 [X;= 0.1058X,,, + 1.1245 |0.68 |X = 0.1352X,, + 0.8355 |0.81
MULLIKN [ K= 0.0810X,,, + 1.2963 [0.94 [K,® 041703X,,, + 0.9922 [0.A9 [X,= 0.1325X ., + 1.1443 [0.66 X, 0.2121X,,, + O,5219 |o.as | -
PAULING KP' O.QHGOXCMV + 1.5036 10,94 xp. 0°1918x0HV + 0,9996 0,98 xp. 0'1321x0.'iv + 1.1696 (0,99 Xp° 0. ‘1179XONV +- 14,2895 [04,67 XP- 0.1636X°MV + 0,7810 [0.87
SANUHSON fa e 0,0701K ., + 15515 [0.94 [Xs= 041670X,,, + 1.0695 0,96 14,= 0,1830X(y, ¢ 0.8407 [0.94 [%;= 0.1647X 4y ¢ 047704 [0.93 [X = 041276Xyy ¢ 0.7254 {043

= Coeficiente de corrola'c“n

Ropy™ Electrenegatividad de ARMAS - ESPAZA




07
08
09
10
15
16
17
18
21
27
28
35
36
39
40
41
412
43
44
45
49
53
54
61
63
64
65
66
67
68
69
70
71
§4
§5
86

-7k

TABLA VIII
X.A X.G XM X..P X.S
2.629
3.490
4.622
6.047 5.021 5.386
2.333
3.030
3.920
4.987 3.645 3.980
1.460
1.575
1.727 1.650
2.449
2.727 3.193
1.345 0.985
1.060
1.084
1.162
1.510 1.314
1.317
1.393
1.584
2.2453
2.467 3.233
1.196 1.215
1.167 1.179
1.216
1.194 1.212
1.220
1.220
1.230
1.249
1.261 1.292
1.330
2,154 1.864
2.409 2.083
2.061 2.679 2,995 2.316
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4).- Relacibn del Rogarnitmo natural de Los va-
Lones de electronegatividad de Anmas-Es--
parza, con Los Logarnitmos naturatles de --
electronegatividad de Los autones antes -
mencionados.

En ba&e al supuesto comportamiento exponenciLal
por periodo de elementos, de Las grdgicas del nidme-
no atbémico 1 versus electronegatividad para un au--
ton, podemos decin que Las grdficas de Los peniodos
se descniben con una ecuacddn del tipo:

X1= em;Z+b1 6 xy= em‘zebl
donde x1 es La electronegatividad para el autor y -

y, z es el ndmeno atbémico del elemento. Para el au-
Lton 2

emzZ+b2 6 Xo= QM2Zebz

Xz= .oo..o..(4.9)

Despefjando z de La ecuacibn (4.8) tenemos:

mia

I X2

Substituyendo (4.10) en [(4.9)

x,= ez m, %2 ... ceeeaa (41T
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Obtendiendo el Logarniimo naturnal en ambos La-
dos de La ecuacdibn (4.11) :

Ln xo, = %% n x1e'b1 + Ln by ....14.12)
Ln xXo = Zi Ln x, + mi Ln e_bl + Ln b,

como Los ténminos my, ma, by,y by, son constantes:

Ln X2 = m€n X1 + b v.eiiein.. e (4.13)

donde b es una nueva constante y La ecuacién (4.13)
es La ecuacibn de una L£inea necta.

Se elaboraron Las grhlficas, por peniodos, de-
Ln XOMV versus £n Xa enumeradas de 4.186 a 4.27, a-
manera de efemplo.

Postendionmente se calculé el coeficiente y --
Las ecuacdones de connelacibn Lineal pon perniodo -
de elementos, y se calecularon Los valores de elec-
thonegatividad para aquellos elementos que no Lo -
Xienen., Los nesultados obtendidos se presentan en-
Las tablas IX y X hrespectivamente.
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Gadfica 4.19
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Grdfica 4.20
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Gndfica 4.21 (5% pendodo)
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Gndfica 4.22 (62 pendiodo)




I

{

v

AVUTOR (o]

3~ 10 r 4 37~ 54 I3 55 - 86 r
:ﬁ.‘é’gg = |LaXy - 0.3635LnKy,, - 0.1662 LnX,=0.4179LnX 0.99 |tnX,=0.4136LnX ,,, - 0.97 {LnX,=0.3933LnX . - 0.98 |LnX, =0.3193LnX,, - 0.96
QORDY LnX;=0.2791knX o,y + 0.1214 LnX =0, 4424lnX 0.98 |LnX;=0.3459LnXg,, 0.79 |tnX;=0.3726LnX,,, - 0.82 |LnX;=0.4422LnXppy = 0.90
NULLIKEN  |LnX, =0.3376LnX,, + 0.1074 LnX,=0.4848knX,,, 0.87 |LnX,=0.4019LnX ,, = 0,75 [LnX)=0.6806Lnkyy,, = 0.94
PAULING  |LnX,=0.3306LnX,,, + 0.2333 LnX_=0,4576LnX ,, * 0499 |LnX,=0.4102LnX 0.95 |LnX,=0.4275LnX,, « 0,86 |lnX =0.5211laX,,, ~ io.gz
SANDERSON |LaX =0, 3479LnXg,, + 0.1608 LnXg=0,5034bnX 0,99 |LnXg=0.5362LnXy, = 0.95 ifnx,-o.sszsnnxm,, - 0,97 [LaXg=0.4221LnX ., = |o.39

re= Coeficiente de correlacién
‘ LnXguy® Logaritmo natural de la electronegatividad de ARMAS ~ ESPARZA
LnXe Logaritmo de la electronegatividad

e~ o em————T

.f‘—’ _,.f-.-. o —y—

- ———— g ——
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TABLA
X.A X.G XM X.P X.S
2.360
2.682
2.989
3.287 4.057 4.467
2.152
2.532
2.932
3.335 5.417 3.53¢8
1.297
1.655
1.770 1.743
2.496
2.688 2.933
1.253 0.921
1.021
1.052
1.149
1.531 1.32¢8
1.331
1.417
1.6%2
2,264
2,422 3.069
1.184 1.181
1.140 1.129
1.212
1.180 1.170
1.198
1.218
1.236
1.257
1.273 1.287
1.363
2.099 1.620
2,269 1.746
1.834 2.434 2.762 1.867
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Estimacibn de efectronegatividades de elementos--

cuyos valones, en Las divensas escalas, no fueron
detenminados .

Escala de ALLred-Rochow.

En La tabfa 1 se observa que ALLred-Rochow--
no nepontan ef valor de electronegatividad para el
elemento con ndmenro atémico §6. A parntin de Los--
valones estimados en este trabajo (ver tablas 1V,
VI, VITII y X), se tdienen cuatrno valones de electro
negatividad para dicho eLemento, asi como el va--
Lon del coeficiente de conrelacibn "a" de La ecua
cibn cornnespondiente; todo Lo cual se encuentra--
en Las tablas 111, V, VIT y IX, y que a continua-
cibn se sdntetiza:

ESCALA ALLRED-ROCHOW

yA 7 va. XA Zvs. EnXA XOMU vs. XA k"XOMV VA

£nX

n n n .

66| 1.678 | 0.91 1.708 | 0.93 2.061 | 0.93 | 1.834

0.96
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Escala de Anmas-Esparza.

Del mismo modo para La escala de electronega
tividad de Anmas-Esparza:

ESCALA ARMAS-ESPARZA

Z Zvs. XOMV Zvs. I’"XOMV XOMV vs. XA I_nXOMV Vs I_nXA
n n o n
46 5.236 0.92 4,372 0.96 3.871 0.958 3.412 0.98%

Escala de Gondy.

De manera semejante a Los casos anterniones, -
para La escala de Gordy se obtuvieron Los valornes
de electronegatividad siguientes:

ESCALA GORDY
z Zvs., Xb Z vs. Zn&; XOMV vs. XG anOMV vA Knxs
n n n n
71 2.350| 0.88| 2.683| 0.89 | 2.629 | 0.74 | 2.360 0.93
§| 2.690 " 3.4458 " 3.490 " 2.682 "
91 3.03%0 " 4,432 " 4,622 " 2.989 "




10
15
16
17
18
21
35
36
39
43
49
53
54
61
63
64
65
66
67
69
70
71
84
85
86

3.370
2.000
2.250
2.500
2.750
1.372
2.074
2.124
1.300
1.510
1.826
2.037
2.090
1.200
1.270
1.305
1.339
1.374
1.409
1.478
1.513
1.584
1.999
2.034
2.069

0.94

0.70

0.82

5.697
2.194
2.674
3.25¢
3.971
1.266
2.230
2.323
1.229
1.447
1,848
2.164
2,265
1.146
1.208
1.239
1.272
1.306
1.340
1.411
1.449
1.478
2.084
2.139
2.195
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"

0.92

n
0.69

n

n
0.7

n

L

n

n
0.84

"

n

n

n

"

n

L

n

n

n

n

6.047
2.333
3.030
3.92¢0
4.987
1.460
2.449
2.727
1.345
1.510
1.584
2.243
2.467
1.196
1.167
1.216
1.194
1.220
1.220
1.249
1.261
1.330
2.154
2,409
2.675

n
0.95

"

n

0.64

n

0.68

n
n
0.81
"
)
n
n
n
n
n
"
"
n
n

3.287
2.152
2.532
2.932
5.335
1.297
2.49
2.688
1.253
1.531
1.632
2.264
2.422
1.184
1.140
1.212
1.180
1.198
1.218
1.257
1.273
1.363
2.099
2.269
2.434

0.82

0.90

Escala de Mulliken.

Para La escala de efectronegatividad de Mu--
Leiken nesultaron Los valores Adlgulentes:
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ESCALA MULLIKEN

Z Z vs. XM Z uAi EnXM XOMV vs. XM EnXOMU vA XM
A n n n
101 4.090 | 0.97 | 5.059 | 0.95 | 5.021 0.94 | 4.057 10.98
161 3.131 0.94 | 3.762 | 0.92 |3.655 {0.89 |3.417 1{(0.587
261 1.808 |0.70 | 1.722 [0.74 [1.727 |0.66 1.770 10.75
36| 2.458 " 2.635 " 3.193 " 2.933 "
391 0.741 0.89 |0.721 0.94 | 0.985 |0.85 |0.921 0.94
40| 0.5858 " 0.789 " 1.060 " 1.021 n
411 0.976 " 0.864 " 1.084 " 1.052 "
42 | 1,093 " 0.946 " 1.162 " 1.149 "
431 1.211 " 1.036 " 1.314 " 1.328 "
44\ 1.32¢8 " 1.135 " 1.317 " 1.331 "
45 | 1.445 " 1'242 " 1.393 " 1.417 "
46 | 1.563 " 1.360 " 1.414 " 1.441 "
54 | 2.5072 " 2.809 " 3.233 " 3.089 "




Escala de Paulding.
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Para La escala de Pauling se obtuvo:

ESCALA PAULING

7 7 Vs, Xp Z vs. KnXp XOMV vs. Xp z"xOMV vs Xp

n n n
10| 4.447} 0.99| 5.537 | 0.97 | 5.386 | 0.94 | 4.446| 0.99
181 3.350} 0.99{ 3.902{ 0.99| 3.980 | 0.98 | 3.538| 0.99
61 | 1,170 0.86 | 1.089 | 0.90| 1.215| 0.87 | 1.181| 0.92
63| 1.215 " 1.164 " 1.179 " 1.129 "
65| 1.313 " 1.243 " 1.242 " 1.170 "
70 | 1.558 " 1.467 " 1.29¢ " 1.287 "
86 | 2.341 " 2.498 " 2.995 " 2.762 "




Escala de Sandenson.

Finalmente, para Sandernson Ae o0bLfuvo:
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ESCALA SANDERSON

Zvus., X

3 Zvs., ZnXS XOMV vs. XS Z"XOMV VA XS
]
n n n n
27 1.790{ 0.93} 1.572| 0.94| 1.575| 0.94| 1.655]| 0.94
28| 1.935 " 1.639 " 1.650 " 1.743 "
54| 1.752 0.96) 1.593| 0.54| 1.864| 0.85| 1.620{ O0.589
g6 1.821 " 1.67§ " 2.316 " 1.867 "

En La pante comuygond,éemte. a Las conclusiones
se enuncian Los critendios de ponderacibn que se u
tilizaron para podern, finalmente, dan un valor es
timado de efLectronegatividad,
nhespondientes, de aquellos elementos que n0 Lo--
tienen.

en Las escalas co--

A manena de ejemplo, pon dLtimo, se phresen--
tan Las gndficas de Z vs, £nXOMV y de ({n)(OMV va. LnX,
asd como Las hectas tebricas obtendidas por meddio-
de Las ecuaciones calculadas y que se mostraron en
Las tablas V y IX respectivamente.
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Cornelacidn poh polinomios.

Como se mencdionb en La Antroducedldn, el pro-
bLema que se estudia en este ftema de Zesdls es re-
Lacionarn Los valores dé'@ﬂectnohegatidead de dos
autones, porn ejemplo, XOMQICOn Xp a trhavés de un-
polinomio de conrnrelacibn Pn(XOMV)=XP con el cuak
AL se conoce -un valor de XOMV se puede calcular-
el valon connespondiente de Pn(XOMV)sz'

La funcibén de cornelacibn mas adecuada para-
este propdsito es La LLamada "g6rmula Linterpolan-
te de Newton" (2) que tiene La forma:

P (XD =§IX V461X X ) (X=X J+4(X Xy, X,) (X-X_)(X-X,)

+...+6(XO,X,,...,XH)(X—XO)(X—X,)...(X-xn)

Este polinomio de grado n, intenpola La fun--
cibn §(X) en Los n+l puntos distintos X ...X Y-
para calculan Los coefdlcientes constantes -------
6(X0,X1), 6(X0,X1,X2), cees 6(Xo,...,Xn) LLamado s
"digerencias divididas" se puede utililzar Las s4-
gudiente tabla:




§1X)

6(X0)
§1%,)
6(X2)
§1x,)
§1%,)

§1x,)

v

v

v

v

§(,)

§1X,,%,)
§ Xy, Xy
§1X,,X,)
§1X5,X,)

gl,

> 41X
> (X

> $1(X

) )

X

0’1

1:Xg>

20%3»

XZ)

X3)

X4)

§0,,,])

> 6(XO,X1,XZ,X

> 6(X‘)"X2’x3)x4)

6(’,’!)

)
3 > §1X,,X,,X,X

1+72737

X4)

-101l-
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Las difenencias divididas de La tercera co--
Lumna se obtienen con base en Los datos de Las dos-
primenras columnas de La sigudente manena:

61X ) -6 (X,

6(xotx1)=
Xo=%1

Las diferencias divididas de La cuarta co---
Lumna se obtienen en base a Los datos de Las co--
Lumnas primena y tencera de La sigudente manera:

§{Xg,Xq)-81X;, X,
X -X

6(x0rx1rxz)=
2

Las digernencias divididas de £a quinta columna
se obtienen con base en Los datos de Las columnas--
primena y cuarta de La sdguiente manera:

6(x0,x1,X2)~6(X1,X2,X3)

(X ,X,,X,,X;)=
0’17273 xo—x

3

De forma similan se calculan Las difenencias
divididas de Las columnas sucesdlvas cuando estas-
se nequienan utilizando el sigudente algoritmo:
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Para k=1,...n; hacen

Para 4=0,...,n; hacex

Caleculan:
41 gux ooy S K X - Ky
FARRRRMVEI AN X X
L+kR T4
.......... SN & B3

Cuando La tabla de difernencias divididas es-
14 LLena, Los coeficientes é(XO,...Xi), £=0,...,0n
del polinomio de Newton (ec. 3.23) se puede hallan
en el encabezamiento de Las nespectivas columnas.

Pana Los f4ines que pernseguimos es necesandio-
expresarn el polinomio de Lnterpolacidén de Newton-

en ténminos de potencdia en X como se muestra a---
continuacibn:

_ 2 3 n
Pn- bo+b,x+b2x +b3x +...bnx ................ (4.16)

esta convensibn se Logra utilizando el algornitmo-
de multiplicacibn encajada:

dados Los n+l coefdicientes 5(Xo), 5(XO,X1)
5(X0,...,Xn) del polinomio Pn(x) basados en Los--
Xo,...Xn puntos; y dado el ndmero z:
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Toman b =a
non
Para £i=n-1,...,0; hacen:

Toman bo=a +lzoy, g 1b g it (4.17]

Los valonres bo""’bn nesultantes del algo--
nitmo antenion, son Los coeficientes del polinomio
de Newton expresado como potencdias en X.

La obtencibr de polinomios de grado mayor a-
thes es sumamente Laborniosa y s0lo puede egectuan
s8¢, mas o menos fdcifmente, con el auxifio de una
computadora. En nuestro caso se empleb La compu--
tadora del Centro de Sistemas de C6mputo de La---
U.N.A.M., conténdose con La asesornia del 4ing. Je-
Aus Rudiz Guillén.

Con base a Los algonitmos (4.15) y (4.17) se
elabord un programa con ef cual se procedil a re-
Lacionar La escala de Pauling Xp, para el segundo
periodo de La tabla cufintica, que comprende Los--

elementos quimicos cuyos ndmeros atémicos van del
3 al 10.

Se alimentaron al programa mencionado £Los va
Lones siguientes de xszMv y de 6(XOMV)=XP:
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Z Xowv  §Xomy! “Xp
3 0.508 0.980
4 1.768 1.570
5 4.021 2.040
6 §.378 2.550
7 14.174 3.040
5§ 22.189 3.440
9 32.702 3.980
10 45.957

Se connib el programa y se obtuvo el sdiguden
te polinomio intenpolante de Newton de grado sex-
to:

£(X)= 0.61837970937+0.80097455769 X-0. 18764480255 x?
+0.024853345127 X3-0.00165707530712 x*+5.212791
05135 X°-6.0977507424 X0 ... ... .. ..... (4.18)

Se venificls el polinomio con Los valores de-
X que se emplearon con el objeto de comproban s4-
es que dicho polinomio pasa exactamente pon Los--
puntos tabulados, resultando:

Valorn de X Valonrn £(X) Valon ${X) con

AndelLal el polinomdio
0.508 0.980 0.980
1.768 1.570 1.570
4.021 2.040 2.040
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§.37% 2.550 2.550
14.174 3.040 3.040
22.189 3.440 3.440
32.702 3.960 3.980

De Los datos de electronegatividad de La ta-
bta 1 se obsenva que el elemento Z=10 ftdiene un va
Lon de X oMy igual a 45.957 y canrece dek valorn co-
nnespondiente en La escala de Pauling Xp, por Lo-
que se procedid a calcularfo con el polinomio----
(4.18) nesultando:

45.957 -396.847

Como se¢ observa, £La electronegatividad panra-
La escala de Pauling §(X) calcufada con el polino
mio de Newton para el elfemento I=10 e4 un valon--
totalmente absundo y porn Lo tanto e nada consis-

tente con Los valores comunes de electnonegativi-
dad.

Pon obtenen el nesuftado antendior, para 1=10,
se hizo La grdfica Xy, versusd §(X) para Pauling-
caloulada con el polinomio de Newton, Y asl anali
zan su compontamiento dentro del rango =3 a 2=10.
A esta grhdgica Le LLamamos 4.25.
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A continuacibn se procedib a nelacionan Las-
electronegatividades de Xomy con Xp para el ftercen
periodo de La tabla cudntica y Ae obtuvo un com--
portamiento muy similarn al caso antendon.

Postenionmente se efectuaron cdlculos seme--
jantes nelacionando otras escalas y otrnos perndiodos
nepitiéndose un comportamiento similan; porn Lo ---
que en relacibn at uso de Los polinomios Ainterpo-
Lantes de Newton se puede concluin Lo sdigudente:

1.- Los valones obtenidos pon intenpolacibn-
0 extrnapolacibn con el polinomic, pahra--
nuestho caso, no son confiables, puesto-
que no sdlguen La tendencia normak obsen-
vada por Los puntos connelacionados, s4no
que oscilan aleatondiamente para pasdan---
exactamente pon Los puntos tabulares.

2.- EL empleo de polinomios para hrefaclonar-
electronegatividades es sumamente Labo--
nL0b80.

3 - la obtencibn de polinomics de grado mayor
a trnes debe hacernse con el auxifio de u-
na computadora.

4.- Los polinomios pasan exactamente por Los
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puntos tabulanes.

5.- Cuando se tienen dos valores Lguales de-
X o de §(X), el poLinomio no se puede---
calecularn, Yy en nuestrno caso esto ocurre-
§recuentemente.

Porn Lo antes sefialado necomendamos no buscar
connelaciones polinomiales pana nelacionarn escalas
de electronegatividad, puesto que dichos polino--
mios no se pueden utilizan parna hacen cllculos de
Ainten o extrapolacibn.
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Conclus.Lones.

1.- Como es facilmente apreciable en cual---
quienra de Las grlficas que el presente--
thabafjo contiene, Las cornelaciones re--
sultan mds exactas 44 se toman por perndio
dos de elementos, y por Lo tanto, el ob-
tenen una coanelacibn genenal (800 una-
ecuacd{bn para todos Los elementos) Aimpli
ca necesardiamente una Linealidad baja,--
tal y como ocunre con La ecuacibn:

Xp= (0.21X3+0.77)
que aparece en La pdgina 65 del Libro Pe
niodicidad Quimica de R.T. Sandenson, Ed.
Aguilan 1964.

2.- Los pendiodos segundo y tenceno, Andepen-
dientemente de La funcibn de cornelacibn,
presentan una tendencia Lineal casi pen-
jecta.

3.- Los peniodos cuanto, quinto y sexto, en-
ténminos genenales, presentan una baja -
tendencda Lineal.

4.- AL connelacionan La posicidn def fAtomo -
(ndmeno atémico 1) con una propifedad del
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mALsmo (Xauton)’ se observa parna Los perndio
dos segundo y tenrcero, en todos Los casos
una Linealidad muy parecida; porn Lo que
podemos decin que debe existin una rela-
cibn muy estrecha entre Las digerentes -
propiedades de Los dtomos, por Lo que, -

en nelacibn al concepto "electronegativd
dad" se puede afinrman:

a).- que sigue La Ley Peribdica de --
Mendeleev.

b).- que se puede utifizan con con---
gianza para calculan (conocido -
ef valon de electronegatividad)
el valorn de Ras propdiedades con
que se nelacdona.

c).- que su relacibn con otras pro--
piedades neagirma su utilidad -
parna explicar cualitativa y cuan
titativamente cientas propieda--
des fisdcoquimicas de La matenrndia.

En otrnas palabras, £a fuerza de atrac
cibn F (ALLred-Rochow), La f4uncibn --
trnabajfo ¢ (Gondy), el potencial de Lo
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nizacdbn P.1. y La afinidad electrné-
nica A.E. (Mufliken), el calorn de ---
rneacecibn Ha (pauling), La densidad e-
Lectnbnica D.E. (Sandernson); son mani
festaciones difenentes de La misma---
propiedad atémica, a £a cual Pauling-
LLam6 "electrnonegatividad".

5.- Uno de Los objetivos de este trabajo es-
proponen Los valones de electronegativi-
dad para aqueflos elementos, de Las di--
fenentes escalas, que no tienen valor---
caleulado, por Lo que, para seleccionanr-
Los mefornes valores es necesario analizan
Las sigudientes consdideraciones:

a).- EL vaton de electrhonegatividad--
que se obtiene de fLa grdgica corres--

pondiente y que muestre a simple vista
mayon Linealidad.

b).- EL vator de electronegatividad -
obtenido de £La ecuacibn cornespondien
te que muestre el mayor coegiciente -
de connelacibn "n".

c).- EL valorn de electronegatividad -
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promedio obtendido de Las cuatro formas

diferentes, expuestas en Las dlLtimas-
Ltablas.

a).- EL vaton de electronegatividad--
obtenido dirnectamente de fLa Lectura de
La grdfica.

Este valon depende de: La ampfitud de
Las escalas utilizadas, La exactitud-
con que se colocarnon Los puntos tabu-
Lanes, La apreciacibn subfetiva de---
quien Lee. Pon estas razones, nesulta
que udualmente cada pernsona obtiene--
un valon diferente de §(X) para el---
mismo valon de X; y por Lo tanto, el-
método gndfico, para nuestro caso, no
Lo consideramos adecuado.

b).- EL vafon de electrnonegatividad--
de La ecuacibn obtenido de La ecua---
cibn con mayon coeficiente de correla
cibn "n".

pebido a que "a" indica solamente A4L-
- q

ta helacibn entne dos varnibles es Li-
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neal, no sdignifica necesariamente que
La ecuacibn de conrelacibn que tenga-
el mayorn coeficiente de cornelacibn--
"a" sea La que mefon se afusta a Loh-
puntos tabulanes; por ejemplo, en un-
caso donde todos Los puntos tabulanres
menos uno codinciden Aobre una necta, -
el valor de n es sumamente afto pues-
existe grnan Linealidad; peno La ecua-
cibn obtenida no pasa porn Los n-1 pun
tos tabulanes, sino que ajusta sus pa
ndmetnos, pendiente m y ordenada al--
ondigen b, de manera que La desviacibn
de £o4 n puntos con respecto a esa---
necta es minima. Porn esta razén, Los-
valones de electronegatividad obtend-
dos de La ecuacibn que tenga el mayor
coegLciente de cornelacibn "n"; tam--

poco Los considenamos Los mas adecua-
dos.

c).- Valorn de electronegatividad pno-
med.o.

Cuando se efectda una misma medicibn-
varias veces, Ae produce en cada oca-
s46n un valon Ligenamente difenente, -
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puesto que el nesulitado de cada medd-
cibn individual depende de La accdlbn-
de un gran ndmero de factones que va-
rnian durante esta meddLcdbén, y pon Lo-
tanto, el nesultado debe consdideranse
dependiente de La eventualidad, es de
cin, como una magnLtud aleatorndia. Es-
tas magnditudes aleatordias estdn regu-
Ladas por Las Leyes de La probabili--
dad, y el ennon estadistico obtendido-
es Lnvensamente proporcional a La----
naiz cuadrnada def ndmeno de observa--
ciones, es decin, que La exactitud de
una medicibn aumenta con ef ndmero de
meddiciones.

En este caso se hace La medicidn de--
una misma propiedad (electronegatdivd-
dad) de cuatrno formas diferentes, pon
Lo tanto, es mas phrobable que el va--
Lon promedio de una medicibn sea un--
mefon valon de La propdedad, que el--
valon de una sola medicibn, por muy--
culdadosamente que esta Ae deteamdine.

Sustentados en el andlisis antendioh,-
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proponemos que el valor de electrone-
gatividad, que complete Las diLstintas
escalas, sea detenaminado porn medio---
del promedio de Los cuatrno valores---
distintos ya obtenidos. Dichos valo--
nes propuestos son gdnalmente:

Escala ALLnrned-Rochow.

Z XA

86 1.820

Escala Anmas-Espanrnza.

Xomy
46  4.210

Escala Gondy.

2.505
3.077
3.76¢8
4.600
2.169
2.614
3.152




18
21
35
36
39
43
49
53
54
61
63
64
65
66
67
68
69
70
71
§4
85
86

N‘A—AQQQNNKN-&
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.760
.348
312
.485
.281
.499
L7212
177
311
181
196
.220
. 246
.274
.296
. 321
.348
.374
.441
.084
L2172
.343

Mulliken.

.558
4468
.756
. 804
. 841
. 932
.994
L087
222
L2717
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45 1.374
46 1.444
54 2.90¢8

Escala Pauling.

Z XP
10 4.954
18 3.691
61 1.163
63 1.171
65 1.234
70 1.401
86 2.646

Escala Sandenson.

4 XS
27 1.648
28 1.755
§4 1.707
§5 1.812
§6 1.920

y para darn pon terminado el presente trabajo
de tesis, presentamos todas Las escalas de elec--
trnonegatividad incluyendo Los vaklonres phropuestod-
que complementan dichas escalas.




Z

03
04
05
06
07
08
09
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43

XA

Xosv
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X

X

“p

G A S
00.970 00.508 00.900 00.540 00.950 00.8§60
01.470 01.768 01.300 01.400 01.570 01.510
02.010 04.021 02.000 01.930 02.040 01.880
02.500 08.378 01.800 02.480 02.550 02.470
03.040 14.174 2,505 02.280 03.040 02.930
03.500 22.181  =.077 03.040 03.440 03.460
04.100 32.702 2.72% 03.900 03.960 03.920
05.100 45.957 4.600  4.558 4,954 04.380
01.010 00.855 00.900 00.740 00.930 00.850
01.230 02.022 01.400 01.170 01.310 01.420
01.470 02.362 01.500 01.640 01.610 01.540
01.740 03.757 01.700 02.250 01.900 01.740
02.050 05.766 5 46 01.840 02.190 02.160
02.440 08.355 5 -5 02.280 oz.ssa 02.660
02.830 11.640 q 152 02.950 03.150 03.280
03.300 15.575 3 488 3 691  03.320
00.910 00.748 00. 555) ab.;%o 00.820 00.740
01.040 01.784 01.100 00.990 01.000 01.060
01.200 01.879 1138  01.580 01.360 01.090
01.320 02.208 01.700 01.320 01.540 01.130
01.450 02.538. 01.700 01.190 01.630 01.240
01.560 02.430 01.800 02.720 01.660 01.350
01.600 03.235 01.600 01.290 01.550 01.440
01.640 03.609 01.800 01.380 01.530 01.470
01.700 03.99§ 01.700 01.960 01.830 1.648
01.750 04.402 02.000 1.756 01.910

01.750 04.119 01.800 01.360 01.900 of:7¢7
01.660 05.259 01.500 01.490 01.650 01.860
01.820 03.956 01.600 01.820 O01.810 02.100
02.020 05.707 01.900 02.500 02.010 02.310
02.180 07.434 02.100 02.580 02.180 02.530
02.480 09.834 01,900 02.180 02.550 02.760
02.740 12.470 5 345 02.620 02.960 02.960
03.100 15.457 5° 02.900 03.470
00.590 00.953 oo.??? 0585t 00.820 00.700
00.990 071.801 00.900 00.850 00.950 00.960
01.110 02.183 1.281 0.824 01,220 00.980
01.220 02.540 01.500 (,93p 01.330 01,000
01.230 02.652 01.600 (.¢oy 01.600 01.120
01.300 03.019 01.700 .03 02.160 01,240
01.370 03.735 q.499 q.2056 01.900 01.330




44
45
46
47
45
49
50
51
52
53
54
55
56
57
5§
59
60
61
62
63
64
65
66
67
6§
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
§1
82
§3
4
85
86
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XA XoMy X6 Xy Xp *g
Ui.420 03.748 01,800 q.po% 02.200 01.400
01.450 04.180 01.900 q.374 02.280 01.470
01.350 4,210 02,000 4,k37 02.200 01.570
01.420 04.855 01.700 071.360 01.930 01.720
01.460 05.844 071.600 07.400 01.690 01.730
01.490 04.435 1,722 01.570 01.780 07.8§0
01.720 05.920 01.700 02.440 01.960 01.580
01.810 07.023 01.700 02.640 02.050 02.190
02.010 08.757 01.900 02.080 02.100 02.340
02.210 10.660 2.177 02.520 02.660 02.500
02.400 12.760 2.311 3,089 02.600 02.630
00.560 01.004 00.700 00.790 00.690
00.970 01.768 00.900 00.890 00.930
01.080 02.539 01.300 01.100 00.920
01.080 02.759 01.000 01.120 00.920
01.070 02.054 01.000 01.130 00.920
01.070 02.546 0].300 01.140 00.930
01.070 02.652 1.7181 1163 00.940
01.070 02.331 01.300 01.170 00.940
01.010 02.435 4,106 q.491 00.940
01.110 02.799 4.220 01200 00.940
01.100 02.634 1.246 1.234 00.940
01.100 02.829 1.274 01.7220 00.940
01.100 02.829 1,206 01.230 00.960
01.110 02.923 1,32 01.240 00.960
01.110 03.038 1.348 01.250 00.960
01.060 03.126 1374 1,401 00.960
01.140 03.650 1,441 01.270 03.960
01.230 04.209 01.400 01.300 00.980
01.330 04.771 01,700 01.500 01.040
01.400 05.329 01.600 02.360 01.130
01.460 05.898 02.100 01.900 01.190
01.520 06.441 01,900 02.200 01.260
01.550 07.018 01.900 02.200 01.330
01.440 07.212 02.200 02.280 01.360
01.420 07.763 01.900 01.760 02.540 01.720
01.440 08.777 01.800 01.940 02.000 01.920
01.440 07.043 01.500 01.620 01.360
01.550 08.395 01.600 02.330 01.610
01.670 07.954 01.700 02.020 02.060
01.760 09.681 2,00 02.000 4 opn
01.900 11.550 2,212 02.200 4 445

foeze 18305300 03 DLOAG  1.420
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