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INTRODUCCIOK 

Es sabido que el éxito en el aprendizaje de una persona radica en el niétodo de 

enseñanza que ha recibido. La claridad en la explicación de algún concepto es 

fundamental, y solo el maestro habra ense1iado cuando el discipulo tenga en su mente el 

concepto impartido con la misma claridad que el maestro lo tiene. Muchos son los factores 

que influyen para que la premisa anterior no se cumpla y entre estos factores se encuentra 

la falta de hcrramícnta!I de apoyo a la enseñanza. como pudieran ser gráticas, dibujos, 

fo1ografias ó paquete~ de cómputo 

El objetivo principal de este trabajo, es proveer a los alumnos de un instrumento 

adicional de apoyo que logre lo que no se logró en un salón de clases aprender con 

claridad. tener el conocimiento en la mente sin dud11s. aprender conceptos nuevos que no 

pudieron ser' istos en un salón de clases, o en el mejor de los casos, reafirmar lo que se ha 

aprendido. 

En la Facultad de Química, la tt~oria de orbitales moleculares, se imparte a nivel 

licenciatura, en las asignaturas de cstnic1ura de la materia. guimica orgúnica y química 

inorgánica. En esrns dos últimas asignaturas. se toca el tema de teoría de orbitales 

moleculares. muy somernn1entc. utilizando esta teoría para explicar barreras rotacionales y 

propicdíldes ílcidas en algunos compucslos orgílnicos, o bien para explicar la~ propiedades 

magnéticas de algunas moléculas como el oxígeno. el nitrogcno y algunos complejos, 

principalmente Por lo que toca a la asignatura de estructura de la materia, la teoría de 

orbitales moleculares sólo es ulilizada para explicar los diagranrns de interacción ele 

moléculas muy sencillas. como la molccula de hidrógeno. oxigeno. nitrógeno. ya que 

resulta muy dificil poder desplegar e intcrp1 et ar ~n un pizarrón un diagrama de interacción 

para moléculas mús complejas Debido a lo an1erior. queda la impresión en los alumnos 

que la teorá de orbitales moleculares solo abarca moléculas muy sencillas, lo cual es falso. 

Considerando el poco aprovechamiento que se hace de la teoría de orbitales 

moleculHres en las asignaturas previamente 1111.:ncionadas. debido en muchos casos a la 

fülta de herramientas de apoyo para su enseñanza, creemos CJUC es necesario proveer a los 

profesores de un instrumento adicional en el cual sen posible atacar muchos de los 



concepins que se pueden explicar a traves de esta teoria y que resultan inabordables para 

ser tec:iclos en una clase de cualquicrn de las asignaturns mencionadas debido a la 

conuilejidad matcmúticn y al tiempo que se requiere pam hacer estos citlculos. Con un 

método de cálculo que utilice los principios de la teoria de orbitales moleculares dentro de 

un paque1e de cómpulo, que realice los cálculos por nosolros y que requiera muy poco 

tiempo ele procesador, se conseguirá acercar más a Jos alumnos a los problemas reales de 

Ja quimica. ademils de que se nprovechará mucho míls esta tcoria para la explicación de 

muchos couceptos en el ftrea de quimica orgánica e inorgánica .. 

fate. trabajo como el tíllllo lo dice, es un módulo de apoyo para la enseñanza de la 

teoría de orbirnles moleculares para ser operado a 1ravés del manejo de una computadora 

personal. en la cual se hallan una variedad de herramientas de apoyo a la enseñanza que 

hacen posible la ilustración de ejemplos que anteriormente eran inabordables. Esta 

construido con ejemplos seleccionados que ilusiran conceptos fündamentales en teoría 

atómica, orbitales moleculares, r¡uimica orgúnica y quimica inorgánica, de manera que 

puede ser cxplurndo por alumnos de licenciaturn tJUC cstCn cursando asignaturas 

relacionadas con los 1emas lrn!Rdos. Grncias a la forma en que se construyó este módulo, 

los usuarios del mismo, necesitan solo los más primordiales conocimienlos de 

computación, de mnnern que su manejo no requiere del conocimiento de ningún programa 

de cómputo. 

Este módulo le permite al alumno plantearse sus propias preguntas y buscar las 

respuestas medianle la in1eracción que tenga con el paquete de cómputo seleccionado. 

Adcnuis. este módulo cuenta con una guia que, orienta al usuario en el nrnnejo del 

mismo, explica los objetivos educacionales de los ejemplos. provee de recomendaciones 

operativas encaminadas n explolar al mílximo la información disponible, y cuenta con 

preguntas enfocadas a locar co.iceptos que se pueden explicar a través de los ejemplos. 



ANTECEDENTES. 

La teoría del octeto de Lewis y la teoría de repulsión de pares electrónicos de 

capa de valencia predicen la naturaleza del enlace y las estntcturas de las moléculas de 

compuestos con elementos que no son los de transición, sin embargo, estas teorías tienen 

serias limitaciones. en el tratamiento de muchos aspectos Con la teoría de orbitales 

moleculares, la mayoría de los fenómenos de estructura y enlace, se pueden esplicar, 

además, esta teoría considera a todos los compuestos químicos, aun los que están 

conformados por elementos de transición. Asimismo, la teoria de orbitales moleculares, ha 

sido existosamente usada para predecir diversos fenómenos como potenciales de 

ionización. mome111os dipolares, reactividad química de muchos tipos, geometría de las 

moléculas y otras numerosas propiedades. 

Originalmente. la teoria de orbitales moleculares desarrollada por Mulliken, fue un 

inten10 de extender el modelo de orbirnl de Schrodinger en átomos " mnléculas, para 

explicar el enlace y l•s propiedades químirns de la molécula. 

La premisa básica bajo la cual se rige la teoría de orbitales moleculares, es que se 

forman orbitales moleculares a panir de orbitales atómicos de los átomos que conforman 

la molécula. Por ejemplo, para la combinación de dos orbitales atómicos 1 s de dos átomos 

de hidrógeno se tiene: 

88 
Orbital molecular enlazante Orbirnl molecular antienlazante 

Estos orbirnles atómicos generan dos orbitales moleculares: uno de enlace y otro de anti· 

enlace. En el orbitnl molecular de enlace se tiene una zona de densidad electrónica entre 

los nucleos de los átomos. con lo que I• rcpulsion clectrónic• entre los mismos es menor, 

resultando de esto que la energía del orbital de enlace es menor que la del ami-enlace, ya 



que este último .:uenta con un plano nodal entre los núcleos, con lo que la repulsión 

eléctrica es mayor. 

Erergia 

Orb. molecular enlazante 

Esos orbitales. como se ve en el anterior diagrama, tienen asignado un valor de energía y 

determinadas caraetcristica> es1rnciales Toda la estructura electrónica de la molécula puede 

ser determinada. a partir de la determinacion de los valores de energía y de las 

caractcristicas espaciales de los orbitales . considerando la ocupación de los electrones en 

dichos Nhitales Esta ocupación de los orbitales. sigue el principio, al igual que en los 

orbitales atómicos, que indica que el llenado de los orbitales empieza con los de más bajo 

nivel de energía, hasta los de míls alto. El conocimiento de la estructura electrónica de una 

molécula. ayuda a conocer el comportamiento químico de la misma. 

Todos los mctmlos matemúticos de calculo que han sido desarrollados conforme a 

la teoría de orbitales moleculares. tratan de explicar con distintos niveles de aproximación 

los cuestionamientos químicos de la realidad. Sin embargo. aún con las poderosas 

herrnmie111¡1s 1:omputct1.:ionale~. resulta imposible resolver de mancrn exacta: la ecuación de 

Schrodinger. p.ua sistemas que contengan mas de l11l electrón. De esla manera en los 

actuale:-; mclodn' d ... · t..·ah..·ulo. el !!ntdo di! ap10ximacion a la realidad depende de las 

consider,1ciones y Sllposiciones que se hayan realizado para ahorrnr tiempo y dinero. y con 

esto facilitar el cnkulo Considerando lo anterior y debido a que el motivo del uso de esta 

teoria. en nuestro caso cstit encaminado a fines didácticos. decidimos escoger un mt!todo 

de aproximación que proporcionara resultados rápidos. donde principalmente se 

observaran aspectos de manera cu,11itnti\'a, como relaciones estructura-estabilidad, forma 
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de Jos orbitales. i111eracciones HOMO-LUMO. barreras rotacionales. etc., o bien, se 

tocaran conceptos que involucraran valores numéricos. los cuales serian interpretados 

unicainente para ser comparados entre ellos. o bien para correlacionarlos y explicar 

tendencias. 

La teoría de Huckel extendido desarrollada por Hoffinann' posee las 

características descritas anteriormente, es decir, sacrifica Ja precisión, para proporcionar 

cálculos nipidos que no exigen una gran demanda de cómputo. con lo que se pueden 

analizar aspectos cualitativos, tendencias en el comportamiento químico y valores desde 

un punto de vista comparativo. 

El principal objetivo de estos métodos aproximados es encontrar las funciones de 

onda 1¡1, las cuales representan Ja solución de Ja ecuación de Schodinger: 

en Ja cual H es el operador hamiltoniano. el cual incluye todos los términos de 

interaccción entre los electrones y el ni1cleo. y E es el valor de Ja energia. 

En Ja teoria de Huckel, se considera a la funcion de onda constituida como el 

producto de dos fünciones de onda: una que considera electrones de tipo sigma y otra que 

considera los electrones de tipo pi: 

y solamente realiza el cíllculo para los electrones de tipo pi, no tomando en cuenta los 

electrones de tipo sigma Con esta aproximación, es obvio que el cálculo queda restringido 

para moléculas que tengan principalmente electrones de tipo pi, por lo que el cálculo para 

muchas mule¡,:ula.s, .sobre todo inorgfmicas, no seria confinble ya que no representaría Jo 

que sucede en la realidad. 

Para la teoría de Huckel extendido se consideró a la función de onda formada por 

dos funciones de onda. una que consideraba Jos electrones de coraza y otra que 

considernba los electrones de la capí\ de valencia, y con esta llltima función de onda 

realizaba los cíllculos sin considerar a los electrones de capa interna. De esta manera se 

tiene: 



'I' = <pcoraza * ti)Valencia 

En esta teoría, esta función 111 es aproximada como una combinación lineal de los orbitales 

atómicos para formar los orbitales moleculares. De esta manera las funciones de onda para 

cada uno de los orbitales moleculares se expresan de la siguiente forma: 

,,, 1 =e 11 1p 1+e11 !p 2 + . +e m t,f) 11 

en donde ,., , es el orbital molecular i-esimo. '", es el orbital a1ómico ( tipo Slater doble~ 

) j-ésimo, y C ., es el coeficiente del orbital atómico j-ésimo en el orbital molecular i­

ésimo 

Después de unil serie Lle sustituciones matcmílticas, las cuales han sido explicadas por 

muchos autores ( entre ellos, Joll/ ). se llegan a las ecuaciones seculares: 

e , ( H ló - s " E ¡ , e , ( 11 ,, - s ,, E 1 + ... + e ,, ( H ,, - s ,,, E ¡ = o 
e 1 ( H" . s "E ) +e' ( 1-1" - s" E)+ .. +e" ( H '" - s '"E)= o 

e 1 ( H "' - s ,¡ E ) +e' ( 1-1 "' - s "' E)+ +e" (H "" - s "" E)= o 

en donde, los valores de las 11 ,,. denominadas integrales de Coulomb. son aproximados 

con los potenciales de ionización del esrndo de valencia. los cuales se pueden obtener de 

tablas de datos Para los valores de las H ,, . se utiliza la siguiente correlación: 

H ;, = l. 75 [{ H ,, + H ;¡) I 2] S ;; 

Los valores de las S ;¡, se denominan integrales de traslape, en donde S,, = 1, y las S ,_, se 

calculan de acuerdo a la siguicnle el'.uación 

s IJ :- f t:11 ~ t:i 1 dt 

De esta mancn1. se 1iene un sistema de n ecuaciones, con n .,. incógnitas. que son Jos 

coeficientes de las ecuaciones y el valor de la energia. La n + 1 ecuación viene de la 

condición de normalización· 

f ,,, 'dt = 1 

6 



De manera que se tiene un sistema de n + 1 ecuaciones con n+ 1 incógnitas, que se resuelve 

por técnicas numéricas. Una vez que se tienen los valores de los coeficientes y de la 

energm. es posible conocer por completo los orbitales moleculares, con sus energías. 

valores de traslape, etcétera. y con todos estos valores es posible aplicar un análisis de 

población (el de Mulliken. por e.iemplo) con lo que se pueden asignar valores de carga 

dectrica 



DESCRIPCION DEL MODULO. 

Dentro de los paquetes de cómputo. que utilizan el método de Huckel e."endido, 

para calcular a las moleculas. se encuentra CACAO. 

CACAO (Computed Aided Composition of Atomic Orbital>) es un conjunto de 

programas de cómputo creados en Fonran por Cario Mealli' en 1990. Este paquete 

adapta para una computadora personal {PC 286 o superior. con monitor a color, 640 Kb 

en RAM, disco duro de 20 Mb y coprocesador matemático) una versión del método de 

Huckel extendido de Hoffmann y adiciona todo un grupo de rutinas para el análisis y la 

visualización de los cálculos. 

El primer requisito para correr los cúlculos de orbitales moleculares de una 

molécula. es ccin·truir en un archivo de entrada. el modelo e;tructural ele dicha molccula 

dentro de un lonnato determi1mlo. en el cual se definen. las coordenadas i111ernas ( 

distancias de enlace. ángulos de enlace, ángulos de torsión ), los átomos presemes en la 

moléculn. el nllmcro de atamos presentes en la misnm y su carga elec1rica, entre otros 

datos. De estn mnnera. el ¡m1grnnrn reconucc la prcscm.:ia ch: elementos de 'iimctria y 

como están relacionados los átomos emre si. Entonces. los cálculos de orbitales 

moleculares son realizados. y se generan tres a_rchil'os para cada molécula. 

- Archivo out. que contiene toda la información numérica de la molecula como 

matriz de carga. matriz de traslape, funciones de onda. matriz de Huckel, etc. La 

información que contiene este archivo. puede ser leida fuera ele CACAO. a través de 

cualquier editor de textos. 

- Archi\"ll hin. <llll.' L·trntiene la inthrmncinn numCricn de la molecula escrita en 

binario . 

.. Archivo cor, en el cual se encuentran las coordenadas cartesianas de la 

moléculn. 



Estos archivos son copiados con el nombre del archi\'o de entrada in, con las 

extensiones respectivas out. bin y cor. en el mismo directorio en el que se encuentran los 

archivos in de entrada. 

Para poder correr CACAO son necesarios unicamente los archivos bin y cor. 

De esta manera, el usuario puede entrar a la \'isualización de: 

- Gráficas de la estructura de una molécula. 

• Gráficas tridimensionales de orbitales moleculares, viendo la molécula desde 

distintas orientaciones. 

· Diagramas de interncción 

- Diagramas ele Walsh. 

- Análisis de Mulliken. 

ARCHIVO SIN ---

1 CACAO 1 
ARCHIVO IN / 

L ----''--- ARCHIVO COR/ l 
1 HUCKEL EXT 1 . 

l GRAFK::AS DE ORBITALES 

Di..GRAMAS DE INTERACCION 

ARCHIVO OUT Di..GRAMAS DE WALSH 

ANALISIS DE MULLIKEN 

Además de CACAO. e'isten muchos paquetes de cómputo que ilustran aspectos 

diversos de la quimica en general, pero en cuestion de enseñanza de teoria de orbitales 

moleculares a 1ra1·,'s de un paquete de cómpulo. se encuentra el SPARTAN'. que utiliz¡¡ 

la teoría de orhitalcs moleculares para ilustar moléculas orgilnicas También existen otros 

esfuerzos en educación quimica como el de Allendoerfer' que en 1990, publicó un aniculo 

acerca de enseñanza de orbitales atómicos asistido por computadora. utilizando otro 

paquete distinto de CACAO. Cabe mencionar que existen otros paquetes de cómputo que 

podrian apro\'cchar:;e para la enseñanza de teoria de orbitales moleculares como 

Hyperchem. Sibiq. Molgen. Moby. etcétera. sin embargo debido al costo. el manejo y los 

-:-:~ -_- -.---~.--. --- - -=- - ::::-~-.. -.:'. 



equipos de cómputo que son necesarios para correr estos paquetes, los coloca en 

desventaja ante C' AC' AO de acuerdo a los objetivos de este módulo. 

Debido a que la operación de CACAO implica la creación previa de los archivos 

de entrada ( lo ctml implica un gasto enorme en tiempo para aprender el formato adecuado 

de estos archivos ) para la realización de cálculos a traves del metodo de Huckel 

extendido. decidimos crear un módulo que evita la realización de los archivos de entrada y 

de los cálculos del Huckel extendido, ya que previamente hemos, seleccionado los 

ejemplos a estudiar. constniido sus respectivos archivos de entrada y almacenado los 

archivos bin y cor, de manera que el alumno selecciona el ejemplo y solo tiene que operar 

Ja etapa de visualización de resullados, Jo cual es muy importante desde el punto de vista 

didílctico. 

Los ejemplos. 

Los diez ejemplos que se escogieron para formar parte de este módulo fueron 

sacados de libros de texto de estnictura atómica"·1
·'·

9
•
1
" y química orgílnica 11

•
12

. Estos 

ejemplos tratan de explicar conceptos fundamentales en estas áreas, por medio de la teoría 

de orbitales moleculares. ademas este conjunto de diez ejemplos abarca en gran parte Jos 

temas que se wcan más frecuente111cnte en las asignaturas inv~lucradas, sin pretender ser 

exhaustivos. 

Los diez ejemplos seleccionados son: 

1. Orbitales atómicos. El objetivo ele este ejemplo es hacer un recordatorio de los 

orbitales atómicos . presentando al átomo de níquel. de manera que el alumno pueda 

identificar la for111a, el tamaño. el número de planos noclales y la energía de los orbitales 

atómico~ de la capa de valt.·ncia 

2. Molécula ele hidrógeno. Este ejemplo fue dividido en dos partes, en Ja primera 

parte se pretende que el alumno aprecie la relación existente entre distancia interatómica y 

energía por medio ele un diagra111a de Walsh. En la segunda parte. se pretende que el 

alumno iclemifique el enlace sigma y los orbitales moleculare.s en esta molécula, y por 

medio del diagrama de interacción que identifique Ja relación existente entre orbitales 

JO 



atómicos y moleculares. De esta forma. con estos dos ejemplos el alumno se familiariza 

con todas las opciones y el manejo tanlo del módulo, como del paquete. 

3. Molecula de nilrógeno. El obje1ivo de este ejemplo es mostrar al alumno el 

enlace pi y el mezclado s-p de los orbitales a1ó111icos. Ademas. pre1ende explicar las 

propiedad.es magnc:ticas de esta molecula atravCs del diagrama de interacción. 

~. Acido< de halógenos El objetivo de este ejemplo es e'plicar la fuerza acida de 

los ácidos fluorhidrico. clorhidrico y bromhidrico, presentandole al alumno una tabla de 

valores experimentales. para que el alumno corrobore que esta información experimental 

concuerda con l;1 información de carga eléctrica por útomo y dis1t1ncia de enlace que se 

mucs1ra a trnvCs del an<ilisis de \ lullikcn ·\demíl:-. :-.e pret~nde que el alumno identifique 

que co111bin;11.:ionc~ enm: 01bitall!s 11l1 son posibles debido a su simetria. como ocurre entre 

el orbital 1 s del hidrogcno. con lns orbitales de capa de valencia. P' y py de los halógenos 

S. Molécula de bió,ido de carbono Este ejemplo esta dividido en dos partes, en 

la primera se prctcnUc que el alumno aprecie, mcclit1nle un diagrama de Walsh. la relación 

existente entre Ja geomclria y Ja energia de esta molécula. a medida que el ángulo entre 

enlaces carbono-o,igeno. varia de 90 a 180 grados, pasando la molécula de doblada a 

lineal, y explique así, Ja geomc1ria lineal que prescn1a esta molécula. En Ja segunda parte, 

se pretende que el alumno identilique a los orbitales HOl\10 y LUMO. 

6. Mo!Ccula de agua. Este ejemplo está dividido en dos partes. en la primera se 

pretende 11ue el nlumno aprecie. mediante un diagrama ele Walsh. nucva111en1c la relación 

e~istentc entre la gcomeiria ~· la energía de esta molCcula. a medida qur el ;ingulo entre 

t!nlaces o\1geno-hidrog.eno. rnri;1 de 90 a 1 ~O g1 ados. pasando la molCcula ch: doblada a 

lineal En Ja segunda panc. se prc1cnde que el alumno idenlifique a !tJs orbi1ales que 

contienen a los elect1\1nes sin compartir del oxigeno. 

7. Molccula de ctileno El objc1ivo de es.e ejemplo es mamar al alumno los 

orbitales moleculares de 1ipll pi. enlazantes y no enlazan1es. en el enlace carbono-carbono, 

rnn comum:s en quimic'1 orgílnicn. 

11 



S. Aromíl1icos. Este ejemplo pre1ende analizar el arnque de posiciones preferidas 

en una suslilución elec1rofilica arom~1ica en el benceno, 1olueno y ni1robenceno, a lravés 

de los valores de carga eléctrica en las posiciones ono, meta y para. 

9. J\1olo.'cula de amoniaco. Esle ejemplo iluslra las propiedades electrónicas que 

1icnc esla molccula, la cual puede existir en forma aislada o bien coordinnda a me1ales de 

trnnsicion. 

1 O. Complejo hexaamincobalto (111). En este ejemplo se explica la formación del 

complejo presenlado. así como las propiedades elcL'lrónicas que posee. 

Desarrollo del módulo. 

Esle módulo eslil conformado principalmenle de seis elementos: 

- archivo de ins1alación 

- archivos de entrada 

- archivos *.bin de información numérica y• .cor de coordenadas 

- archivos de memis de selección de ejemplos, 

-CACAO 

- la guia. 

El archivo de insrnlación fue creado denlro del edi1or del sistema opcm1ivo ms­

dos, como un archivo de lipa batch (* .bat), y su función es inslalar el presenle módulo 

educalivo en una computadora personal. Este archivo se encarga de c1car en el disco duro 

C el subdirectorio C AC' A094, dentro de éste, el subdirectorio MOAN, y dentro de ésle, el 

subdirec1orio CAR LOS: 

CACA094 

l__MOAN 

I~ --- CARLOS 

12 



Después de crear Jos subdirecwrios, copia iodos Jos archivos de e111rada y Jos 

archivos bin de información numérica dentro del subdircciorio CARLOS, los archivos de 

menús de selección de ejemplos y CACAO den1ro del subdirecwrio MOAN, y fuera de 

todos Jos subdirectorios copia el propio archivo de inslalación y Ja guia. 

El nombre ele esle archivo es insta!** y con sólo escribirlo estando dentro del 

disco de instalación. :;i: ~jccutan los conrnndos para instalar el módulo 

Los ¡m,.:hi\ os de entrada"'"' (in pul files). cumil!ntn toda la infornrncion de Ja 

emtictura de las moléculas seleccionadas (disrnncia entre moléculas. ángulos en1re 

enlaces, átomos prescnles, número de á1omos presentes, carga de la molécula, cte.) y 

fueron creados con el forma10 que requiere CACAO. Con eslos archivos de entrada, y 

por medio del programa EH (e\tendcd-lfockelJ, que se cncuenira dentro de CACAO. se 

generaron los archin1 ... out. bin ~· cor, que <.:L)ntícnen 1oda la información numérica 

necesaria parn cmrar a C:\CAO 

En es1e módulo, se buscó que el usuario pudiera observar todos los ejemplos 

disponibles a través de un menú principal. y con solo oprimir una tecla c¡ue identificara el 

ejemplo, el usuario lo selcccionarn. e inmediatamente entrara a C ACr\O, ya con el archivo 

bin del ejemplo seleccionado. Para lograr Jo anlerinr se creó un menú principal, en el cual 

cada uno de los ejemplos tenia asignado una tecla de función. desde FI hasta 1'10. con Ja 

tecla de función FI 1 destinada para salir del menú Para nquello1 ejemplos que es1ab11n 

confor111ados de dos o lllilS partes se constru~eron menús secundarios que mostraban las 

opciones. y de Ja misma forma que en el menú principal se seleccionan las opciones con 

una tecla de función asignada para cada opción, con la diferencia que la tecla de función 

FJ 1 en lugar de snlir del módulo. sale del 111enl1 secundario. parn rcgresitr ni menli 

principal 

E>tos meni1S de seleccion ele ~iemplos. con Jos comandos que los hacen 

funcionales. eslán dentro de un conjumo de archivos bat'*. Jos cuales fueron creados 

dentro del editor del sistema operativo ms-dos, con inslrucciones para: mostrar las 

uvrr apéndice. 
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panrnllas"'"' con lo~ mi:nús creados en archivus doc"'"'. salir del menú principal, entrar a los 

menús secundarios y 1rncr los archivos bin dentro de C AC t\O 

Además. estos archivos fueron crendos a prueba de error, es decir que si el 

usuario oprime una tecla diferente a las de fünción, el archivo, le vuelve a mostrar el 

menú. 

Estos nrchivos bat contienen instruccioí1es para que cumulo salgn el usunrio de 

CACAO, uníl vez estudiado un ejemplo. awomaticamentc se regresa al menú. 

El mené1 principal, que es el ncceso n todo el módulo, se nctivn escribiendo 

TOM• •, que es el nombre del nrchivo principal. que contiene tocios los archivos de 

menús de selección de ejemplos. 

Ln guia"" es la uhima pnne del dcsnrrollo de este nmdulo. füe escrirn con el 

procesnc1<1r de palnbrns l\'ord versión ó.O. Se hicim111 dibujos de npoyo en la e'plicnción 

de los cjcmplos de moll'~uln dt.! hidrogcno. molc..:ulil de bifoddo de carbono y molécula tl~ 

agua creados en C'hemwin. 

Esrn guia comiene 111rn introducción donde se e'plica la tilosoíla del módulo, 

también cuenta con unn explicación muy breve aceren de Huckcl e'1endiclo, CACAO y 

TOM, y se e'plica de manern general cunl es el manejo ele CACAO. Después de los 

mencionados a111ecede111es, se describen los ejemplos. cnda tino ele los cur.les conslíl de 

tres secciones. obje1irn del ejemplo. ri;-c(lntcnclaciones de ma1;ejo de CACAO para la 

máxima explornción de In infonnnción y preguntas post-esluclio del ejemplo . 

.. Ver apéndice. 
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RESULTADOS\' DISCUSIO:\. 

Una versión de sólo cinco ejemplos de este modulo de enseñanza. l\1e presentada a 

un grupo prueba de ocho alumnos de la Facultad de Quimica, que cursan el quinto 

semestre de las diferentes licenciaturas que se impanen en esta Facultad. Los ejemplos 

presentados fueron· 

- Orbitales atómicos 

- ."vlolccula de hidrógeno 

• Molécula de nitrógeno 

- Acidos de halógenos 

- Aromaticos 

Debido a lo extenso de este módulo resultaba muy dificil que se presentaran todos 

los ejemplos al grupo piloto. y por esta razón se seleccionaron cinco de los ejemplos que 

ilustran conceptt)S que scguramenie ya han visto en sus cursos de estructura atómica y 

química orgánica 

Ante:-. de l!ntrnr al manejo del modulo educativo. se les explicó a los ocho alumnos 

el manejo del módulo y del paquete ('A(' AO. y con las guias del módulo en la mano, 

procedieron al estudio de cada uno de los ejemplos. 

Ninguno de los nlumnos tuvo problema alguno en el manejo del módulo y de 

(' ACAO, y gracias a la sección de comentarios, en donde se les cuestionaba que ejemplos 

o preguntas de la guia habian resultado confusos y se les pedia una opinión general acerca 

ele la guia, pudimos saber que el ejemplo de los ílcidos de halógenos resultaba confuso 

porque enrecia de un supone teórico previo. como lo manifestó el 75% de los alumnos: 

por lo cual decidimos incorporar una e'plicación teorica en la descripción de esle ejemplo. 

ciue le permitiera al usucuio explicar el comportamien\o experimental de estos tres 

compuestos. por medio de la información de distribución de rnrga y distHncia de enlace, 

que provee CAC' AO. 

En un ¡irincipill. ~e tl!nian preguntas que requerían de algún \'alor numCrico para 

poder responderlas. y el t 00°~ de los alumnos que erraban la respuesta no habinn copiado 

la información numcricn. que les proporcionabn CAC'AO. con lo cual no podian observar 
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una tendencia. Para resolver el problema anterior hemos decidido colocar estas preguntas. 

después de una tabla de valores numericos, que el propio alumno tiene que llenar. de 

manera 11ue forzamos al alumno a sacar la información numérica. para que la tenga a la 

mano y pueda explicar una tendencia. 

Apane de los dos problemas antes mencionados. los alumnos no tuvieron 

problema en responder las preguntas que se formulaban en la guia. ya que CACAO les 

proporcionó toda la información que requerian para responderlas 

Observamos que algunos de los alumnos se fatigaron cuando se encontraban en el 

cuano o quinto ejemplo. por lo que creemos que con uno o dos ejemplos que se vean por 

día. es suficiente. ya que el tiempo promedio que se lleva la visualización completa de cada 

ejemplo es de cuarema y cinco minutos. incluido en este tiempo, el que se utiliza para 

contestar las prcguma~ 

Todos los alumnos de este grupo piloto opinaron que esta guia es bastante útil para 

explicar conceptos que se vieron en sus clases donde se tocaban lemas de teoria de 

orbitales moleculares. y consideraron que se deben tener previamente los conocimientos 

teóricos, y el módulo sirva para contirmarlos. 
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CONCLUSIONES. 

Considero que t!Sll! módulo educntivo encontrará seguramente en un futuro 

próximo. un lugar dentro de los programas de estudio de las asignaturas de estructura de 

la materia. química orgánica, unión química y química inorgilnica, que se imparten a nivel 

licenciatura dentro de esta Facultad. 

De la prueba de este módulo con el grupo piloto de estudiantes, puedo concluir 

que sus principales cualidades son: 

- proveer de dibujos ele orbitnles moleculares de moléculas no tan sencillas y 

diagramas ele interacción más alla ele la molécula de hidrógeno. imposibles de reproducir 

en un salón de clases. 

- mostrar información numérica rapidmnente, con sólo oprimir unas teclas, 

- acostumbrar y familizarizar al alumno con los paquetes de cómputo y 

- acercar a los alumnos a problemas más reales en la quimicn. 

Por todo lo anterior, creo firmemente que este instrumento computacional es muy 

completo. de manejo muy sencillo y que sera tremendamente provechoso en la docencia. 

Sin embargo, ?.I utilizar este paquete el método de Huckel extendido, con las 

consideraciones y aproximaciones que tiene, resulta ser impreciso. De esta manera no 

podemos considerar los valores que nos proporciona ( por ejemplo de energía ), como 

aceptables para muchos fines. Tampoco se puede utilizar este paquete para optimizar 

simetrias de moléculas ni tampoco en moléculas muy polares, ya que los calculos que 

proporciona en estas moléculas son muy inexactos. 

De la experiencia que se obtenga al aplicar este modulo a grupos de alumnos de las 

asignaturas relacionadas con los temas. se deberán hacer las correcciones y adaptaciones 

que se requieran, ya que de ninguna manera este es un módulo concluido y definitivo. 

Debido a la forma modular en como esta construido, es muy fácil que se remplacen 

ejemplos, o que se adicionen otros, asimismo, la guía esta sujeta a que se le incorporen 

otros ejemplos y otras preguntas de interés. De esta forma se pueden conformar grupos de 

ejemplos especilicos. ele manera que se pueda tener, un módulo con ejemplos de quimica 

orgánica. otro l'On ejemplos de química inorgi:nica. etc. 
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APENDICE. 

ARCHIVO DE INSTALAC'ION 

rem Este archivo instala EL MODULO DE APOYO PARA LA ENSENANZA DE 
TEORIA DE 
rem ORBITALES MOLECULARES ASISTIDO POR COMPUTADORA 
cls 
echo off 
md c:lcacao94 
md c:lcacao94\moan 
md c:lcacao94\moan\carlos 
copy instal.bat e: 
copy guia doc c: 
copy cacao94\* • c·.\cacao94 
copy cacao941moanl". • c:lcacao94\moan 
copy cacao941moan\carlosl •. • c:\cacao94\moan\carlos 
C: 
cd c:\cacao94\moan 
cls 
echo. 
echo lnstalacion completa Para entrar al menú con los ejemplos de este 
echo módulo escribe TOM y oprime la tecla enter. 
echo. 



ARCHIVOS DE ENTRADA 

#ORBITALES A TOMICOS 
1 ODIST O O O 

WF 
0.,0.,0.,NI 
1,-1,DU 0.604, l 80.,0. 

# MOLECULA DE HIDROGENO 
2 ODIST O O O 

WF RC OP EL RO 
0.,0.,0.,DU 
3.1. H 373, l 80 .. 0. 
3,2. H .373,000 .o. 
FMO 
WFCM 
2 1 1 
OWF 
OWF 

# MOLECULA DE HIDROGENO 
2 ODIST O 1 ú 
l. S, l.0,0.5,0.400,0.373,0.350 

WFRCOP EL RO 
0.,0 .. 0 .. DU 
3.1. H 1000,180.,0. 
3,2, H 1000,000 .o 

# MOLECULA DE NITROGENO 
2 ODIST O O O 

\VF RC 01' EL RO 
0,0.,0.DU 
3.1. N 0.547.180 .. 0. 
3,2, N 0.547,000 .. 0. 
FMO. 
WFCM 
2 1 1 
O WF 
OWF 



# MOLECULA DE HF 
2 ODIST O O o 

WF RC OP EL RO NC 
0.,0.,0.,DU 
3,1, H 0.458,180.,0. 
3,2, F 0.458,000.,0. 
FMO 
WFCM 
2 1 1 
OWF 
OWF 

# MOLECULA DE HCL 
2 ODIST O O O 
WF RC OP EL RO NC 

0.,0.,0.,DU 
3,1, H 0.637,180.,0. 
3,2,CL 0.637,000.,0. 
FMO 
WFCM 
2 1 1 
OWF 
OWF 

# MOLECULA DE HBR 
2 ODIST O O O 
WF RC OP EL RO NC 
0.,0.,0.,DU 
3,1, H 0.707,ISO.,O. 
3,2.BR O. 707,000.,0. 
FMO 
WFCM 
2 1 1 
OWF 
OWF 



# MOLECULA DE C02 
3 ODIST O O O 
WFRCOP ELRO 
o .• o.,o .. e 
1,2, o 1.160,0.,0. 
1,3. o 1.160, l 80.,0 
F~IO 

WFCM 
2 1 2 
OWF 
OWF 

# MOLECULA DE C02 
3 ODIST O 1 6 
134., 130 .. 120. 110 .. 100 .. 90 1 
EL WF NC RC OP RO 
o .. o.,o. e 
1,2. o 1 160,1000.,90. 
1,3, o 1 160,1000.,270. 

# MOLECULA DE AGUA 
3 ODIST O O O 

WF RC OP EL RO 
o .. o.o .. o 
1,2, H 0.958,217.75,0. 
1,3, H O 958,322.25,0 

FMO 
WFCM 
2 1 2 
OWF 
OWF 

# MOLECULA DE AGUA 
3 ODIST O 1 6 
134 .. 130., 120 .. 110 .. 100., 90.1 
EL WF N(' RC OP RO 

0.,0.,0., o 
1.2. H 0.958.1000 .. 90 
1,3, H O 958.1000 .. 270. 



# MOLECULA DE ETILENO 
6 ODIST 

0.,0.,0.,DU 
-1.1. e 0.10.0 .. 0. 
-1.2, C 0.70.180 ,O 
1.3. H 1..120 .. 180. 
1,4, H l., 120.,0 
2,5,1-11..120.,180. 
2,6, H l., 120.,0. 
FMO 
-2 3 3 o o 
134256 

# MOLECULA DE BENCENO 
12 ODIST O O O 
WF RC OP EL RO NC 

0.,0.,0.,DU 
-1,1,BZ 0.547, 180.,0. 
FMO 
WFCM 
2 6 6 
OWF 
OWF 

# MOLECULA DE TOLUENO 
15 ODIST O O O 
WF RC or EL RO NC 

0.,0 .. 0.,DU 
-1,1,BZ 0.647,180.,0. 
-1, 12,ME 2.650, 105.,305. 
FMO 
2 6 e¡ 
O ne 
O ne 



# MOLECULA DE NITROBENCENO 
14 ODJST O O O 
WF RC OP EL RO NC 
0.,0.,0.,DU 
-1, l .BZ 0.647.180 .. 0. 
-1.12, N 2.650, I 05.,305 
12.13, 0 1.210.1 IU .90 
12.14. o 1.210,230 .90 
FMO 
2 6 8 
O ne 
O ne 

# MOLECULA DE AMOi\lACO 
4 ODIST O O O 
WF RC OP EL RO NC 
0.,0.,0.,DU 
-1,1.AM 0547,180 ,O. 
FMO 
WFCM 
2 1 3 
OWF 
O \VF 

#COMPLEJO [ Co(NH3)6] 3+ 
25 3DIST O O O 
\VF RC OP EL RO 

0.,0.,0 .. CO 
1,2,AM 2.000.90 ,45. 
1,6,AM 2000,180.,0. 
1,10.AM 2.000,90 .. 135. 
l, 14.Al\12.000,90 .. 225. 
1.18.AM 2.000,0.,0. 
1.22,AM 2.000, 90 .315 

FMO 
2 1 ~4 2 o 



ARCHIVOS DE MENUS 

ARCHIVO DEL MENU PRINCIPAL TOM.BAT 

@echo off 
:START 
TYPE TOM.DOC 
REPLY 
if errorlevel 134 TOM 
if errorlevel 133 gato Fll 
if errorlevel 69 TOM 
if errorlevel 68 gato FlO 
if errorlevel 67 gato F9 
if errorlevel 66 gato FB 
if errorlevel 65 gato F7 
if errorlevel 64 gato F6 
if errorlevel 63 gato F5 
if errorlevel 62 gato F4 
if errorlevel 61 gato F3 
if errorlevel 60 goto F2 
if errorlevel 59 goto Fl 
TOM 

:Fl 
copy c:\cacao94\moan\carlos\forma.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\forma.cor temp64 
GOTO EN 

:F2 
HIDRO 
GOTO EN 

:F4 
SECUNl 
GOTO EN 

: F3 
copy c:\cacao94\moan\carlos\n2.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\n2.cor temp64 
GOTO EN 

:F5 
BIOXI 
GOTO EN 

:F8 
SECUN2 
GOTO EN 

:F6 
AGUA 
GOTO EN 

:F7 
copy c:\cacao94\moan\carlos\ethylen.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\ethylen.cor temp64 
GOTO EN 

:F9 
copy c:\cacao94\moan\carlos\NH3.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\NH3.cor temp64 
GOTO EN 

: FlO 
copy c:\cacao94\moan\carlos\COMNH3.bin tempwf 



copy c: \cacao94 \moan\carlos\COMNHJ. cor temp64 
GOTO EN 

:fll 
GOTO CEN 

:EN 
cls 
echo. 
echo 1;33;5m Vas a entrar a CACAO 
echo Oprime una tecla para continuar 
PAUSE 
CACAO 
TOM 

:CEN 
echo 40¡37m·¡¡2J;l8H 

CLS 
:END 

0;44;37m echo 



ARCHIVO DEL MENU PRINCIPAL TOM.DOC 

H;J1111·((23;18H 
2J 

02;05H ---------------------------OJ;OSH h;l7r.i H6dulo de apoyo para !a er.seflanza :le teorta de orbltftles r.iolecular 
g;;g;~ ~ l;Jln ~: e n ~ P !" i :-: e i p a 1 0;44;J7m 

06:1SH~ 
g~;~~~ l!!J ORBITA!.ES ATOM!COS 37:-: 

~~;:;~ rr;i HOLECL'LA DE H?DRME~':: ~7:-
08;42H ~ 
09 :l SH r::.-il 
i~~i;~ L!::.J HOLECl'LA DE rn 

09;42H0 
10;42H f4 ACtDOS DE HJ..LOC.ENOS 
lli42H 

g;~;~ ~ HOLECt;!.A DE C02 
H;lSH~ 

12;42H0 
ll :42H F6 · HOLECl:LA DE H20 
H;42H 

37:-. 

15;1SH G 
16;15H F7 HCLECULA DE ETILENO J7r.i 
17;15H 
15:42HGJ 
16;42H FB ! AROXATICOS 
17;42H 
is:1stt(!!] 
19; l SH F9 HOLECt:lA DE !:HJ 
20;1SH 

ia:42"l3] 
19;42H no COMPLEJO { Co(llHJ)ú 3.,. 
20;42H 
21;JottG 
22;JOH Fll SALIDA DEL MEt:u 
2l¡JOH 

37:-

37r. 

24;15H U;J7r.i OPRI:·:A LA -:'ECLA or: :T1:~101: CORRESPOtlDirnTE 
24 ¡10H44 ;J7rn 

37::1 



ARCHI YO DEL MEl'\U SECUNDARIO HIDRO.BA T 

@echo off 
1START 

TYPE HIDRO.DOC 
REPLY 
·if errorlevel 134 HIDRO 
if errorlevcl lJJ goto Fll 
if errorlevel 61 HIDRO 
if errorlevel 60 goto F2 
if errorlevel 59 goto F! 
HIDRO 

:Fl 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\ENLICE.bin ternpwf 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\ENLICE.cor ten>p64 
GOTO EN 

: F2 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\ENLACE.bin ternpwf 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\ENLACE.cor temp64 
GOTO EN 

:Fll 
TOM 

:EN 
cls 
echo. 
echo l;JJ;Srn Vas a entrar a CACAO 
echo Oprime una tecla para continuar 
PAUSE 
CACAO 
HIDRO 

:END 

0¡44; J7m 



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO HIDRO DOC 

44;37m"((23;1BH 
2J 
02 09H : 03 09H l;JJm !-'!OLECt.:LA DE HIOROGENO 0;44;J7m 

º' 09H 
05 25H 

~ 06 25H CON DIAGRAMA DE ',\A!..SH 37m 
07 2SH 
09 25H 

G 10 25H CON u!AGRAMA DE HITERACCION 
11 25H 
20 25H 

G 21 25H REGRESA AL MENU PRINCIPAL 37m 
22 2SH 
23 15H 41 ;J7m OPRil-:A LA TECt.i\ i:'E Ft.:!lc:o~ CORRESPO~lDIE!lTE 
24 15H<.<.; J7i:i 



ARCHIVO DEL ME~U SECU!\'DARIO SECC"\ l .BA T 

@echo off 
:START 
TYPE SECUNl. DOC 
REPLY 
if errorlevel 134 SECUNi 
if errorlevel 133 goto Fll 
if errorlevel 62 SECUUl 
if errorlevel 61 gota F3 
if errorlevel 60 gato F2 
if errorlevel 59 gato Fl 
SECUNl 

:Fl 
copy c:\cacao94\moan\carlcs\HF.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\HF.cor temp64 
GOTO Etl 

: f2 
copy c:\cacao94\moan\carlos\HCL.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\HCL.cor temp64 
GOTO EN 

:F3 
copy c:\cacao94\moan\carlos\hbr.bin tempwf 
copy c: \cacao94 \moan\carlos \hbr. cor tempG4 
GOTO EN 

:Fll 
TOM 

:EN 
cls 
echo. 
echo l;J3;5m Vas a entrar a CACAO 
echo oprime una tecla para continuar 
PAUSE 
CACAO 
SECUNl 

:END 

0¡44;J7m 



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO SECUNl.DOC 

44¡37m"[[23¡lBH 
2J 
02 09H 
03 09H l;33m ACIDOS DE HALOGENOS 0;44 ;J7m 
04 09H 
os 25H 

Gl 06 25H HF 37m 
07 25H 
09 25H 

Gl 10 25H HCl 
1l 25H 
l3 25H 

G 14 25H HBr 37m 
15 25H 
20 25H 

G 21 25H REGRESA AL HENU PRINCIPAL J7n 
22 25H 
23 l 5H 41; 37rn OPRIMA LA TECLA DE FUtlCiotl CORRESPONDIENTE 
24 15H44¡37m 



ARCHIVO DEL ~IENU SECUNDARIO BIOXl.BAT 

@echo off 
:START 
T'lPE BIOXI, DOC 
REPLY 
if errorlevel 134 BIOXI 
if errorlevel 133 goto Fll 
if errorlevel 61 BIOXI 
if errorlevel 60 goto F2 
if errorlevel 59 goto Fl 
BIOXI 

: Fl 
copy c:\cacao94\moan\carlos\C02VAR.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\C02VAR.cor temp64 
GOTO EN 

: F2 
copy c:\cacao94\moan\carlos\C02.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\C02.cor temp64 
GOTO EN 

:Fll 
TOM 

¡EN 
cls 
echo. 
echo 1;3J;5m Vas a entrar a CACAO 
echo Oprime una tecla para continuar 
PAUSE 
CACAO 
BIOXI 

¡END 

0;44;37m 



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO BIOXl.DOC 

44;J1m·cc2J;1eH 
2J 
02 09H 
03 09H l;JJm MOLECULA o~ C02 0;44;37m 
04 09H 
05 25H G 
06 25H Fl CON DIAGRAMA DE WALSH 37m 
07 25H 
09 25H G 
10 25H f2 CON DIAGRAMA DE rNTERACCION 
11 25H 
20 25H G 
21 25H fll REGRESA AL MENU PRINCIPAL J7m 
22 25H 
23 lSH 4l;J7m OPRIMA LA TECLA DE FUNCIOJ: CORRESPONDIENTE 
24 15H44; 37m 



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO AGUA.BAT 

@echo off 
:START 
TVPE AGUA. DOC 
REPLV 
if errorlevel 134 AGUA 
if errorlevel 133 goto Fll 
if ~rrorlevel 61 AGUA 
if errorlevel 60 goto F2 
if errorlevel 59 gota Fl 
AGUA 

:Fl 
copy c:\cacao94\moan\carlos\H20VAR.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\H20VAR.cor temp64 
GOTO Ell 

:F2 
copy c:\cacao94\moan\carlos\H20.bin tempwf 
copy c:\cacao94\moan\carlos\H20.cor temp64 
GOTO EN 

:Fll 
TOM 

:EN 
cls 
ec;,ho. 
echo l;33;5m Vas a entrar a CACAO 
echo Oprime una tecla para continuar 
PAUSE 
CACAO 
AGUA 

:END 

0¡44;37m 



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO AGUA.DOC 

44 ;37m· ( ( 2J; lBH 
2J 
02 09H .-~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~~ 
OJ 09H 
04 09H 
05 25H 
06 25H 
07 25H 
09 

1; JJr:t MOLEC~Lh JE AGUA 

10 
11 
20 
21 
22 
23 
24 

25H 
23H 
25H 

\·.',!..!...SH 

COtl DIAGRAMA DE IS7EAACCIOt-: 

25H G 25H Fll REGRESA A:. MEllC PRJ,;cJPA:. l7o 
25H 

J7r.i 

l5H 41;37ri OPRI~A LA TECLA CE FU!!C!o:; CORRESPONDIENTE 
l5H44; 37Jfl 

o¡ 44 ;J7m 



ARCHIVO DEL ~IEl'\U SECUNDARIO SEC'LiN2.BAT 

@echo off 
:START 
T'lPE SECUN2.DOC 
REPL'l 
if errorlevel 134 SECUN2 
if errorlevel 133 goto Fll 
if errorlevel 62 SECUN2 
if errorlevel 61 goto F3 
if errorlevel 60 goto F2 
if errorlevel 59 goto Fl 
SECUN2 

:Fl 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\BENCEN.bin ternpwf 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\BENCEN.cor ternp64 
GOTO EN 

:F2 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\TOLUEN.bin ternpwf 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\TOLUEN.cor ternp64 
GOTO EN 

:F3 
copy c:\cacao94\moan\carlos\NITROB.bin tempwf 
copy c:\cacao94\rnoan\carlos\NITROB.cor tempG4 
GOTO EN 

:Fll 
TOM 

:EN 
cls 
echo. 
echo 1;33;5m Vas a entrar a CACAO 
echo Oprime una tecla para continuar 
PAUSE 
CACAO 
SECUN2 

:END 

o;44;37m 



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO SECUN2.DOC 

44;37m"{ {2J¡lBH 
2J 
02 09H 
OJ 09H l;Jlm AROMATICOS o;44¡37rn 
04 09H 
05 25H 

G 06 25H BENCENO J7m 
07 25H 
09 2::>H 

G 10 25H TOLUENO 
11 25H 
13 25H 

G 14 25H N!TROBENCENO J7c 
15 25H 
20 25H 

G 21 25H REGRESA AL MENU PRINCIPAL J7m 
22 25H 
23 lSH 4l¡J7m OPRIMA LA TECLA DE Fl!NCION CORRESPONDIENTE 
24 15H44,•37m 



PANTALLAS 

PANTALLA DEL ME1'U PRINCIPAL 

M6dulo de apoyo para la enseñanza de teorla de orbitales moleculares 
Menú Principal 

11 Fl 11 ORBITALES ATOMICOS 

Gl MOLECULA DE N2 

11 F5 11 MOLECULA DE C02 

Gl MOLECULA DE ETILENO 

11 F9 11 MOLECULA DE NHJ 

11 F2 11 MOLECULA DE HIDROGENO 

0 ACIDOS DE HALOGENOS 

11 F6 11 MOLECULA DE H20 

11 FB 11 AROM!\TICOS 

11 noll COMPLEJO [ Co(NH3)6 1 J+ 

G SALIDA DEL MENU 

OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE 



PANTALLA DEL \IE'\L' DE LA ~IOLECL'I..-\ DE HIDROGE'\O 

MOLECULA DE HIDROGENO 

CON DIAGRAMA DE WP.LSH 

Í\ f2 ~ CON DIAGRAMA DE ItlTERACCION 

~ REGRESA AL MENU PRINCIPAL 

OPRIMA LA TECLA DE fUNCIOll CORRESPONDIENTE 



PANTALLA DEL ~IE\U DE AC'IDOS DE HALOGE\OS 

ACIDOS DE HALOGEHOS 

IGl HF 

¡1 lf HCl 

11 F3 11 HBr 

~ REGRESA AL MENU PRINCIPAL 

OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE 



PANTALLA DEL ~IF.:\U DE LA MOLECULA DE BIOXIDO DE CARBONO 

MOLECULA DE C02 

11 Fl 11 CON DIAGRAMA DE WALSH 

G CON DIAGRAMA DE INTERACCION 

G REGRESA AL MENU PRINCIPAL 

OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE 
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PANTALLA DEL MENU DE LA ~IOLECULA DE AGUA 

MOLECULA DE AGUA 

~ CON DIAGRAMA DE WALSH 

11 F2 11 CON DIAGRAMA DE INTERACCION 

~ REGRESA AL MENU PRINCIPAL 

OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE 



PANTALLA DEL MENU DE AROMATIC'OS 

AROMATICOS 

Gl BENCEtlO 

G TOLUENO 

Gl NITROBENCENO 

REGRESA AL MENU PRINCIPAL 

OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE 
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Introducción 

Esperamos que esta guia te ayude en el manejo del presente módulo educativo, 
en donde encontrarás un conjunto de ejemplos que te explicarán el comportamiento 
químico de las moléculas por medio de la Teoría de Orbitales Moleculares. 

Este módulo está diseñado para ser estudiado progresivamente, de manera que 
estudies primero las moléculas mas sencillas, y después las mas complejas. 

Ademas. este módulo te provee de información que no puedes apreciar en tus 
cursos de Estrnc1ura atómica, debido a que en un salón de clases resulta imposible la 



demostración de algunos tópicos, que son f.iciles de exponer gradas a la paquetería de 
cómputo con que se cuenta actualmente. · 

Huckcl Extendido 

La teoria de Huckd Extendido es una ampliación de la Teoría de Huckel acerca 
de los electrones pi y füe desarrollada por Roald Hoffmann 1 en 1%J.. 

En esta Teo,ria. en lugar de hacer una separación entre electrones pi y sigma, se 
realiza la separación de los electrones de capa interna y los electrones de la capa de 
valencia, considerando para los cálculos sólo a estos últimos. Gracias a esta adaptación 
fue posible realizar los calcufos tanto para moléculas orgánicas como para inorgánicas . 

. Este método utiliza Combinacinn<» Lineales de Orbitales Alomicos (LCAO) 
para represe111ar a los orbitales moleculares. y debido a las aproximaciones que se 
hacen (usa valores e111piricos para rcprescnrnr algunas integrales en Jugar de 
calcularlas). este método queda restingido unicamenle para explicar aspectos 
cualitativos, como relaciones estructura-estabilidad de las moléculas. forma de los 
orbitales. interacciones HOMO-LUMO, barreras rotacionales. etc. 

Las ventajas de este método son: simplicidad, poca demanda de cómputo y el 
ser muy exitoso con todo y las aproximaciones empleadas, de manera que en los 
cálculos se pueden ·analizar tendencias en el comportamiento químico y valores 
comparativos. 

CACAO 

CACAO es un conjunto de programas de cómputo desarrollado ·por Cario 
Mealli' en 1990. Este paquete adapta para una computadora personal, una versión del 
método de Huckel Extendido y adiciona todo un grupo de rutinas para el análisis y 
visualización de los cálculos. De esta forma, el usuario de CACAO puede constniir: 

- Graficas de la estructura de una molécula. 
Grúlicas de orbitales moleculares, viendo la molécula desde distintas 
orientaciones 

Dingramas de interacciün. que son gritficas de encrgia que muestran las 
co111ribuciones de los orbitales a1ómicos para formar los orbitales 
n\U/t:cularcs. 

- Diagramas de Walsh: que son gráficas de energía de orbitales, en función de 
una coordenada espacial vrtriablc · 

- Análisis de población de Mulliken: que es la información de distribución de 
carga en los orbitales moleculares. · 

Lo único que necesila CACAO para poder calcular a una molécula dada, es un 
archivo de entrada con la es1ructura de la molécula ( ángulos de enlace, número de 



átomos en la molécula, cuales son los átomos presentes en la misma, distancia de 
enlace, etc.), pero es algo que tu no tendrás que hacer, ya que para todas las moléculas 
presentadas, hemos construido los archivos de entrada y además hemos archivado los 
cálculos de las mismas, de manera que solo obtendrás la información y podrás 
consultar todo lo que quieras de cada una de las moléculas presentadas. 

TOM 

Tom es solo un menú que nos muestra algunas moléculas que ya han sido 
calculadas previamente por medio de CACAO y con solo oprimir una de las teclas 
desde FI ,F2,.. hasta FI 2. seleccionamos el ejemplo deseado e inmediatamente 
entramos a CACAO. 

Para activar este menú basta con escribir la palabla tom y oprimir la tecla 
c11ter. 

Para salirte del menú solo tienes que oprimir la tecla F 12 como lo indica el 
menú 

USO DE CACAO 

Para seleccionar lo que quieras ver por medio de CACAO tienes que ir 
contestando preguntas de respuesta opcional muy sencillas, en las cuales se te 
presentarán las opciones separadas por una diagonal, y a continuación se te presentarán 
las teclas con que seleccionarás dichas opciones separadas también por una diagonal, 
además se te presenta al finalizar la pregunta cual es el default, el cual seleccionas con 
sólo oprimir la tecla el/fer. Por ejemplo,· una de las pregu111as que se te presentan 
comunmentc al entrnr a CACAO es: 

/111eractim1 diogram MO drawi11g,-~ (a11y ch re111rn) 
si quieres ver un dibujo de orbital molecular , con solo oprimir la tecla ente/', que es 
equivalente a ret11m, habrás seleccionado esa opción, pero si por el contrario, quieres 
ver un diagrama de inter~cción, con escribir cualquier letra y oprimir la tecla eni<•r 
seleccionarás esta opción. Otra de las preguntas que comunmente aparecen es· 

dra1r 011!r the .111·11c1111·e~ (/le(·/\} 

donde con solo oprimir la tecla e11tl'/' eliges la respuesta por default que es no y el 
dibttio será no solo de la estructura sino con los orbitales, y si quieres que el dibujo sea 
unicamente de la estructura de la molécula escribes la letra Y y oprimes la tecla en/er. 
De esta manera tan sencilla se presentan todas las preguntas de CACAO, por lo que no 
tendrás ningún problema en el manejo de este paquete 

Descripción de los ejemplos 



FI : Orhitnles ntómicos. El obje1ivo de este ejemplo es hacer un recordatorio 
ele los orbitales atómicos, presentando al átomo de niquel , de manera que el 
alumno pueda identificar la forma, el tamaño, el número de planos nodales y 
la energia de los orbitales atómicos de la capa de valencia. 

Recomendaciones: 
-Graflca tocios los orbi1ales con los defoults. 
-Gralica los orbitales 111. #4 y #7 vicndolos desde otro cje. 

Preguntas: 
Llena la siguiente tabla: 
llorbi1al nombre del orbital 

1 

s 
6 

F2 Molécula de hidrógeno. 

energia #de superficies nodales. 

fl : Con diagrama de Walsh. En esle ejemplo se han hecho seis cálculos de 
la molécula ele hidrógeno a diferentes distancias entre los átomos de 
hidrógeno para poder construir un diagrama de Walsh, en el cual 
apreciarás la relación exislente entre distancia interatómica y energia, a 
medida que se aproximan los átomos de hidrógeno. Las distancias entre 
los átomos de biclriigeno son· 3.0 A, 2.0 A, 1.0 A, 0.8 A, 0.746 A 
(distancia de enlace en la molécula ele H2) y O. 7 A. siendo el paso 
nlimero 1 a 3.0 A. el paso 2 a 2 O A, y asi sucesivamente. 

Paso 1 ® 3.0A ® 

Paso 6 

0.7A 

fl : Con diagrama de interacción. En este ejemplo identificarás el enlace sigma, 
los orbitales moleculares en la molécula de hidrógeno y por medio del 
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diagrama de interacción, la relación entre los orbitales atómicos con los 
correspondiente orbitales moleculares. 

Recomendaciones: 
-Grafica el orbital #1 y #2 desde el eje Z (uno a la vez). 
-Grafica con números, simbolos y pelotas. 
-Observa el diagrama de Walsh. 
-Ve el diagrama de interacción en el intervalo de energia desde -20 a 10 eV. 

Preguntas: 
¿Cuántos planos nodales tienen cada uno de los orbitalesº 

Escribe la forma general de las combinaciones lineales de orbitales atómicos 
(LCAO) para cada orbital molecular. 

¿Cómo va cambiando Ja energia de los orbitales cuando se van aproximando 
Jos átomos de hidrógenoº 

¿Cómo cambia la energia total cuando se aproximan los átomos de hidrógenoº 

¿Qué signitican Jos colores verde, amarillo y rojo en las lineas de los diagramas 
de interacciónº 

F3 : Molécula de nitrógeno. El objetivo de este ejemplo es mostrar al alumno el 
enlaci:> pi y el mezclado s-p de los orbitales atómicos. Además, pretende 
explicar las propiedades magnéticas de esta molécula através del diagrama de 
interacción. 

· Recomendaciones 
-Entra a los diagramas de interncción y cambia Jos valores por defauh de 
energia minima y 1mixima. a -35 y 65 eV. respectivamente. para que puedas 
apreciar todos Jos orbitales. 

-Identifica todo lo que Ja pantalla presenta en el diagrama de interncción. 
-Grafica todos los orbitales moleculares. 

Preguntas: 
¿Porqué no aparecen los orbitales 1 s de cada átomoº 

A partir del diagrama de interacción contesta si Ja molécula de nitrógeno es 
diamagnética o paramagnética, y explica porque. 

¿Qué diferencias existirian entre el diagrama de interacción de esta molécula y 
el de la molécula de c"dgeno? 



¿Porqué hay ocho orbitales molecularesº 

Se sabe que si están muy próximos en energia los orbitales atómicos s y p en 
un átomo. se mezclarfo y los orbitales que resulten formarán evemualmente 
orbitales moleculares ¿Ocurre esto en la molécula de nitrógeno? Explícalo de 
acuerdo al diagrama de interacción. 

¿Cuales orbitales son de tipo sigma y cuales son de tipo pi? 

F4 : Acidos de halógenos. El objetivo de este ejemplo es explicar la fuerza ácida 
de los compuestos presentados. de acuerdo con los siguientes datos: 

Energía de disociación {kJ/mol) 
Distancia de enlace ( ang) 

HF HCI HBr 
568.1 
0.917 

432.0 
1.275 

366.2 
1.414 

Encontrándose experimentalmente que la füerza ácida de estos tres compuestos 
varia de la siguiente n111ncra HBr > HCI > HF 

f1 Acidn lluorhidrico 
f2 Acido clorhídrico 
f3 : Acidu bromhidrico 

Recomendaciones: 
-Entra a los diagramas de interacción. y cambia los valores por default de 

energía mínima y máxima, a -50 y 20 eV. respectivamente, para que puedas 
apreciar todos los orbitales 

-Ten cuidado con la numeración de los orbitales. en los diagramas de 
interacción. por ejemplo el orbital número 4 y que es de tipo s. no es un 
orbital 4s necesariamente. 
-Ten cuidado en tu análisis, con los colores en las lineas de los diagramas de 
interacción, verificando el porcentaje que está aponando cada orbital 
atómico. 

-En las gráficas de los orbitales, obsérvalos desde el eje X ó Y. y rota la 
molecula. 25 grados en el eje Y ó Z si la estas viendo desde el eje X. ó 25 
urados en eje X ó Z si la estás viendo desde el eje Y . 
.. -Después.de ver el diagrama de interacción¿ las grilticas de los orbitales 
moleculare>. entra al análisis de Mulliken. por medio del menú que se 
presenta al final de la pantalla. El primer letrero que se presentara al entrar 
es: <'lll<·r 111111i1111111111rh11a/ c1m1rih111w11 (f}/,F 1.0%), que indica la mínima 
contribución de un orbital atómico para formar un orbital molecular. y con 
oprimir la h:cla t'flll'r se mantiene el 1% del defauh, que es el más adecuado 
pa1 a el analisi:> de Mulliken. despues aparece el siguiente letrero: e111er lv!O 
1111111her (111<1r· 5) /<'U exll /. en donde debes seleccionar los orbitales 
moleculares que quieres analizar y aparecern en la pantalla el porcentaje con 
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el que los orbitales atom1cos comribuyeron para formar los orbitales 
moleculares: despues de esto aparecerá el siguiente menú: /CII /," Z ~ Exit 

li11,•rgil'x M11/like11 A11a/.j, donde seleccionaras Mul\iken escribiendo Z y 
oprimiendo la tecla r111e1'. A continuación se presentarán los átomos de la 
molécula numerados. y con escribir el número que corresponde al átomo.que 
quieras ver y oprimir la tecla emer, aparecerá el análisis de Mulliken para el 
alomo seleccionado.Si quieres ver el análisis de Mulliken para más de un 
átomo a In vez. tienes que escribir los números de los átomos separados por 
una coma. 'En el analisis de Mulliken. la primera columna que aparece es la 
de carga neta por átomo, y las siguientes muestrnn el número de electrones 
que conw carga estan presemes en cada uno de los orbitales. 

-Ya dentro del análisis de Mulliken. copia la información acerca de carga neta 
por átomo y distancia de enlace. y relaciónala con la polarización, 
comparando los valores entre las tres moléculas. 

Preguntas: 
¿Porqué hay dos orbitales de carácter p de no enlace? 

Se sabe que a medida que aumenta la electronegatividad de los átomos, sus 
orbitales atom1cos aumentan en energia .¿Puedes observar este 
comportamiento. en los diagramas de interacción de los tres ácidos? Explica tu 
respuesta 

Llena la siguiente tabla: 

Carga eléctrica del H 
Carga del halógeno 
Distancia de enlace 

HF HCI HBr 

Con base en la tabla anterior, escribe en orden ascendente la fuerza ácida de 
las tres moléculas. Concuerda este comportamiento con los datos teóricos. 

1'5 : l\lolrculn de bióxido de cnrbouo. 



fl . Con diagrama 4e Wnlsh. En este ejemplo se hnn hecho seis cálculos de la 
mó!ecula de bióxido de carbono a diferentes ángulos entre enlaces carbono 
oxigeno para poder construir un diagrama de Walsh. a partir del cual 
nprccianis la relación que existe entre la forma y la energia a medida que el 
ángulo varia a 90, 100, 120, 140, 160 y 180 grados (angulo de enlace), 
siendo el paso 1 a 90 grados, el paso 2 a 100 grados. y asi sucesivamente. 

º~º Paso 1 
90° 

Paso 

Paso6 

f2 : Con diagranrns de interacción 

Recomendaciones: 
-Entra a los diagramas de interacción y cambia los valores default de 

energiíl 
minima y máxima, a -40 y 80 e V. respectivamente, p~ra que puedas apreciar 
todos los orbitales. 
-Identifica a todos los orbitales ocupados y al LUMO en el diagrama de 
interacción. 

-Entra al diagrama de Walsh. 
-Dibuja cada uno de los orbitales ocupados desde el paso 1 hasta el 6, y 
observa como varia la energia a 111cdida que que se abre el ángulo. 

Preguntas: 
¿Cónm cambia In energia total cuando se alejan los átomos de oxigeno al 

abrirse el ánguloº 

¿Qué orbitales ca111bian más de energia cuando ca111bia el ángulo? 

¿Cuales son los nú111eros de los orbitales HOMO y LUMOº 

¿Có1110 explicas que la molécula de bióxido de carbono sea lineal" 
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ISTA 
WR 

TESI$ Ni DEBE 
DE LA BIBUOTECA 

F6 : Molécula de ngun. 
fl : Con diagrama de Walsh. En este ejemplo se han hecho seis cal culos de Ja 
mólecula de agua a diferentes ángulos entre enlaces º'igeno hidrógeno para 
poder construir un diagrama de Walsh, a panir del cual apreciarás Ja relación 
que existe entre la forma y Ja energia a medida que el ángulo varia a 90, J 04 
(ángulo de enlace), 120, 140, 160 y 180 grados. 

siendo el pnso 1 a 90 grados, el paso 2 a 104 grados, y asi sucesivamente. 

Paso 1 

Paso 2 

Paso 6 

f2 : Con diagramad~ interacción. 

Recomendaciones: 
-Entran Jo~ diagramas de interacción y cambia los valor<ls default de energía 

minima y máxima. a -40 y 20 e V. respectivamente. para que puedas apreciar 
todos los orbitales. 

-Identifica a todos los orbitales ocupados y al LUMO en el diagrama de 
interacción. 
-Entra al diagrama de Walsh. 
-Dibuja cada uno de los orbitales ocupados desde el paso 1 hasta el 6, y 
observa como varia la energia a medida que que se abre el ángulo. 

Preguntas: 
,.Como cambia la cnergia total cuando se alejan los átomos de hidrógeno al 
abrirse el anguloº 

¿Qué orbitales cambian más de energia cuando cambia el ánguloº 

¿Cuales son los números de Jos orbitales HOMO y LUM0° 

¿Cómo explicas que la molécula de agua no sea linealº 

¿Cuántos electrones tiene sin compa11ir el átomo de oxigenoº 
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¿Cuales orbitales contienen los electrones no compartidos del átomo de 
oxigeno? 

F7 : Moléculn de ctilcno. El objetivo de este ejemplo es mostrar al alumno los 
orbitales moleculares de tipo pi, enlazantes y no enlazantes. en el enlace carbono­
carbono. 

Recomendaciones: 
-Entra a los diagramas de interacción y encuentra los valores por default de 

· . energía mínima y máxima, para que puedas apreciar todos los orbitales. 
-Gratica todos los orbitales desde la orientación adecuada aprovechando la 
tridimensionalidad del paquete. 

Preguntas: 
¿Cunles orbitales son del tipo sigma enlazante y cuales son sigma 

antienlazante? 

¿Cuales orbitales son del tipo pi enlazante y cuales son pi antienlazante? 

¡,Cuales son los orbitales moleculares que contribuyen principalmente a la 
formación del doble enlaceº 

Si el etileno actua como una base de Lewis, ¿Que orbitales serian los 
donadores de electrones'' 

Si se rota el enlace carbono-carbono 90 grados ¿ Qi1e sucede con el doble 
enlace? 

F8 : Arom:íticos. Este ejemplo pretende explicar d ataque de posiciones 
preferidas en una sustitución electrofilica aromiltica en los compuestos 
presentados 
fl : Benceno. 
11: Tolueno 
f3 : Nitrobenceno. 

Recomendaciones: 
-Grafica solo la estnictura de cada uno de los compuestos aromáticos, 

representando a los átomos con números y copia los números de los átomos 
ele carbono en las posiciones orto, meta y para y dibujalos en papel. 
-Entra al análisis de Mullikcn, y copia la información de carga neta de cada 

una de las mol&culas prescntadns. especialmente en las posiciones orto. meta 
y ¡nra. en los dibujos qw: hicis1c 

10 



Preguntas: 
Llena la siguien1e tabla: 

Carga en la posición ano 
Carga en la posición meta 
Carga en la posición para 

benceno tolueno nitrobenceno 

¿cuales de los compuestos arom:iticos son uno para directores y cuales meta 
directores en una sustitución electrofilica0 

F9 : ~lolérula de a1111111ial'O. Este ejemplo ilu,trn la, propiedados electrónicas 
que tiene esta molécula, la cual puede existir en forma aislada o bien 
coordinad11 a mctah!s de transicion. 

energía 

Recomendaciones. 
-E111ra a los diagramas de inieracción y cambia los ,·alares defüult de 

mínima y maxima, a -35 y 20 e V. respectivamente, para que puedas apreciar 
todos los orbitales 
-Observa los orbitales moleculares desde el eje X. 
-Entra al an:ilisis de Mulliken, y copia la información electrónica que se te 
presenta. 

Preguntas: 
¿Cuimtos electrones tiene sin compartir el nitrógeno del amoniaco? 

¿Cual es el número del orbital HOMO? 

¿Cuales orbitales contienen a los electrones no companidos del nitrógeno? 

Llena la siguiente tabla· 
Carga de cada hidrógeno 
Carga del nitrógeno· 

,,Hacia adonde apunta d \'ector de momento di polar de la molécula'' 

FIO: Com¡ilejo hexnaminrobnlto (Ill). En este ejemplo se explica la formación 
del complejo presentado, así como las propiedades elctrónicas que posee 

Recomendaciones: 
-Obscr"a el diagrama de interacción con los \'a lores default de energía. 
-Obser\'a los orbitales moleculares desde la orientación adecuada 
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-Dibuja solo la estructura del complejo sin los orbitales. 

Preguntas: 
¿Cuántos electrones aparecen en el cobalto en la capa de \'alencia? ¿por que? 

¿Con qué orbitales de los grupos amonio se enlaza mas fuenemente el catión 
cobalto? 

En términos de orbitales moleculares. ¿qué caracteristicas debe de tener el 
ácido de Lewis que reaccionará frente el amoniaco como base de Lewis? 

. ¿El complejo es diamagnético o paramagnético? ¿por qué? 

COl\IEl'\TARIOS 

Esperamos que este modulo haya sido de gran utilidad para ti. Si tienes 
alguna duda respecto a esta guia o al módulo consulta a tu asesor. Para el 
perfeccionamiento de este módulo educativo. te pedimos a continuación, que 
respondas unas breves preguntas acerca del mismo. 

¿Qué preguntas de esta guia te parecieron confusas? 

¿Qué pregunrns son claras pero dificiles de responder? 

¿Qué ejemplos crees que faltan en este móduloº 

¿Qué ejemplos 'crees que están de más en este módulo? 

¿Qué opinión general tienes de este módulo educativo y de la guia? 

REFERENCIAS 

Lo> ejemplos prese111ados en este modulo füeron seleccionados de libros de 
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'Mahan B.M. ;md M~crs R. J. ··Unh'Crsily ChcmiSll):- 41h cd. Thc Bcnjamin/Cununings Pub. Co .. 

lote. Mcnlo Park Catifomia t t•JKi 1. • 
... Morrison R.T. and Bo~J R.N. "Org:1ni~ Chcmi~1Q." 2nd. cd.,All}n :md Bacon. lnc. Bos1011l1%6). 
~Strcit\\ciscr. AmlrC\\ f\1olccul:irorbita11hcol) íorluganicchcmists. John \\'ilc~. Ne\\ York. l'X1I. 
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