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INTRODUCCION.

Es sabido que el éxito en el aprendizaje de una persona radica en ¢l método de
ensefianza que ha recibido. La claridad en la explicacion de algin concepto es
fundamental, y solo el maestro habra enseiiado cuando ¢! discipulo tenga en su mente el
concepto impartido con la misma claridad que el maesiro 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 herramicntas de apovo a la ensefianza. como pudieran ser uraticas, dibujos,
fotografias 6 paguetes de computo

El objetivo principal de este trabajo, es proveer a los alumnos de un instrumento
adicional de apoyn que logre 10 que no se logré en un salon de clases aprender con
claridad. tener el conocimiento en la mente sin dudas, aprender conceptos nuevos que no
pudieron ser vistos en un salon de clases, o en el mejor de los casos, reafirmar lo que se ha
aprendido.

En la Facultad de Quimica, la teovia de orbitales moleculares, se imparte a nivel
licenciatura, ¢n las asignaturas de estructura de la materia, quimica organica y quimica
inorgdnica. En estas dos Ultimas asignaturas, se toca el tema de teoria de orbitales
moleculares, muy someramente, utilizando esta teoria para explicar barreras rotacionales y
propiedades dcidas en algunos compuestos organicos, o bien para explicar las propiedades
magnéticas de algunas moléculas como el oxigeno, el nitrogeno y algunos complejos,
principalmente Por lo que toca a la asignatura de cstructura de la materia, la teoria de
orbitales moleculares solo es utilizada para explicar los diagramas de interaccion de
moléculas muy sencillas, como la molecula de hidrégeno, oxigeno, nirdgeno, ya que
resulta muy dificil poder desplegar e interpretar en un pizarron un diagrama de interaccion
para moléculas mas complejas. Debido a lo anterior, queda la impresion en los alumnos
que 1a teord de orbitales moleculares solo abarca moléculas muy sencillas, lo cual es falso.

Considerando el poco aprovechamiento que se hace de la teoria de orbitales
moleculares en las asignaturas previamente mencionadas, debido en muchos casos a la
falta de herramientas de apoyo para su ensefianza, creemos que es necesario proveer a los

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




concepios que se pueden explicar a través de esta teoria y que resultan inabordables para
ser tecados en una clase de cualquicra de las asignaturas mencionadas debido a la
complejidad matemitica y al tiempo que se requiere para hacer estos calculos. Con un
método de cilculo que utilice los principios de |a teoria de orbitales moleculares dentro de
un paquete de computo, que realice los cilculos por nosotros y que requiera muy poco
tiempo de procesador, se conseguird acercar mis a los alumnos a los problemas reales de
la quimica, ademas de que se aprovechard mucho mas esta teoria para la explicacion de
muchos conceptos en el area de quimica organica e inorganica..

Ezte trabajo como el titulo lo dice, es un médulo de apoyo para la ensefianza de la
teoria de orbitales moleculares para ser operado a través del manejo de una computadora
personal, en la cual se hallan una variedad de herramientas de apoyo a la enseflanza que
hacen posible la ilustracion de ejemplos que anteriormente eran inabordables. Esta
construido con cjemplos seleccionados que ilustran conceptos fundamentales en teoria
atomica, orbitales moleculares, quimica organica y quimica inorganica, de manera que
puede ser explotado por alumnos de licenciatura que estén cursando asignaturas
relacionadas con los temas tratados. Gracias a la forma en que se construyo este modulo,
los usuarios del mismo, necesitan solo los méas primordiales conocimientos de
computacion, de manera que su manejo no requiere del conocimiento de ningan programa
de computio. '

Este modulo le permite at alumno plantearse sus propias preguntas y buscar las
respuestas mediante [a interaccion que tenga con el paquete de cémputo seleccionado.

Ademas. este modulo cuenta con una guia que, orienta al usuario en el manejo del
mismo, explica los objetivos educacionales de los ejemplos, provee de recomendaciones
operativas encaminadas a explotar al maximo la informacion disponible, y cuenta con

preguntas enfocadas a tocar coaceptos que se pueden explicar a través de los ejemplos.



ANTECEDENTES.

La teoria del octeto de Lewis y 1a teoria de repulsion de pares electronicos de
capa de valencia predicen la naturaleza del enlace y las estructuras de las moléculas de
compuestos con elementos que no son los de transicion, sin embaryo, estas teorias tienen
serias limitaciones, en el tratamiento de muchos aspectos Con la teoria de orbitales
moleculares, Ia mayoria de los fenomenos de estructura y enlace, se pueden explicar,
ademas, esta teoria considera a todos los compuestos quimicos, ain los que estin
conformados por elementos de transicion. Asiimismo, la teoria de orbitales moleculares, ha
sido existosamente usada para predecir diversos fenomenos como potenciales de
jonizacion, momentos dipolares, reactividad quimica de muchos tipos, geometria de las
moléculas y otras numerosas propiedades.

Originalmente, la teoria de orbitales moleculares desarrollada por Mulliken, fue un
intento de extender ¢l modelo de orbital de Schrodinger en atomos & moléculas, para
explicar el enlace y las propiedades quimicas de la molécula.

La premisa basica bajo la cual se rige la teoria de orbitales moleculares, es que se
forman orbitales moleculares a partir de orbitales atamicos de los atomos que conforman
la molécula. Por ejemplo, para la combinacion de dos orbitales atomicos |'s de dos dtomos

de hidrogeno se tiene: .

Orbital molecular enlazante Orbital molecular antienlazante

Estos orbitales atamicos generan dos orbitales moleculares: uno de enlace y otro de anti-
enlace. En el orbital molecular de enlace se tiene una zona de densidad electronica entre
los nitcleos de los atomos. con lo que la repulsion electronica entre los mismos es menor,

resultando de esto que la energia del orbital de cnlace es menor que la del anti-enlace, ya



que este (ltimo cuenta con un plano nodal entre los nicleos, con la que la repulsion

eléctrica es mayor.

Erergia

Orb. molecular anti-enlazante

_— |
Orb. atémico ™, ‘ Orb. atémico
. )
. B

Orb. molecular enlazante

Esos orbitales. como se ve en ¢l anterior diagrama, tienen asignado un valor de energia y
determinadas caracteristicas espaciales. Toda la estructura electronica de la molécula puede
ser determinada, a pantir de la determinacion de los valores de energia y de las
caracteristicas espaciales de los orbitales . considerando la ocupacion de los clectrones en
dichos orbitales. Esta ocupacion de los orbitales. sigue el principio, al igual que en los
orbitales atomicos, que indica que el llenado de los orbitales empieza con los de méis bajo
nivel de energia, hasta los de mas alto. El conocimiento de la estructura electronica de una
molécula. ayuda a conocer el comportamiento quimico de Ia misima.

Todos los métodos matemiticos de calculo que han sido desarrollados conforme a
la teoria de orbitales moleculares, tratan de explicar con distintos niveles de aproximacion
los cuestionamientos quimicos de la realidad. Sin embargo, ain con las poderosas
herramientas computacionales, resulta imposible resolver de manera exacta: la ecuacion de
Schrodinger, para sistemas qué contengan mas de un electron. De esta manera en los
actuales métodos de calewlo, ¢f grado de aproximacion & la realidad depende de las
consideraciones v suposiciones que se hayan realizado para ahorrar tiempo y dinero, y con
esto facititar et caleulo Considerando lo anterior y debido a que el motivo del uso de esta
teoria, en nuestro caso esta encaminado a fines didicticos. decidimos escoger un método
de aproximacion que proporcionara resultades rapidos. donde principalmente se

observaran aspectos de manera cualitativa, como relaciones estructura-estabilidad, forma



de los orbitales, interacciones HOMO-LUMO, barreras rotacionales, etc., o bien, se
tocaran conceptos que involucraran valores numéricos, los cuales serian interpretados
unicamente para ser comparados entre ellos, o bien para correlacionarlos y explicar
tendencias.

La teoria de Huckel extendido desarrollada por Hoffinann' posee las
caracteristicas descritas anteriormente, es decir, sacrifica la precision, para proporcionar
calculos rapidos que no exigen una gran demanda de computo, con lo que se pueden
analizar aspectos cualitativos, tendencias en el comportamiento quimico y valores desde
un punto de vista comparativo.

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

onda v, las cuales representan la solucion de fa ecuacion de Schodinger:

Hy = Ey

en la cual H es el operador hamiltoniano. el cual incluye todos tos términos de
interacceion entre los electrones y el aicleo, y E es el valor de la energia.

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

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

considera los clectrones de tipo pi:

\[I = (pﬂ * ‘pl

y solamente realiza el calculo para los electrones de tipo pi, no tomando en cuenta los
electrones de tipo sigma Con esla aproximacion, es obvio que el cileulo queda restringido
para moléculas que tengan principalmente electrones de tipo pi, por lo que el cdlculo para
muchas moléculas, sobre todo inorganicas, no seria confiable ya que no representaria lo
que sucede en la realidad.

Para la teoria de Hucke! extendido se consideré a la funcion de onda formada por
dos funciones de onda, una que consideraba los electrones de coraza y otra que
consideraba los electrones de la capa de valencia, y con esta Gltima funcion de onda
realizaba los calculos sin considerar a los electrones de capa interna. De esta manera se

tiene:

w



W = (coraza * owvalencia

En esta teoria, esta funcion w es aproximada como una combinacion lineal de los orbitales
atdmicos 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:

Wi=Cy +Coupa+. +Ciho,

en donde v1, s ¢l orbital molecular i-ésimo. 1, es el orbital atomico ( tipo Slater doble £
) j-ésimo, y C ,, es ei coeficiente del orbital atémico j-ésimo en el orbital molecular i-
ésimo

Después de una serie de sustituciones matematicas, 1as cuales han sido explicadas por

muchos autores ( entre elios, Jolly® ), se Negan a las ecuaciones seculares:

Ci{Hu-SHE)rCy(Hnp-SnE)+. . +Cy(H\,-SWE)=0
Ci(H-SnE)+Ca(Hn-8nE)*. . +Cu(Hu-SuE)=0

en donde, los valores de las 1 ., denominadas integrales de Coulomb. son aproximados
con los potenciales de ionizacion del estado de valencia, los cuales se pueden obtener de
tablas de datos. Para los valores de las H ). se utiliza la siguiente correlacion:
Hy=175[(H.+H;)/2]S;
Los valores de las § ;, se denominan integrales de traslape, en donde S;; = 1, vlas S se
calculan de acuerdo a la siguicnte ecuacion
Si=fovra, dt

De esta manera. se tiene un sistema de n ecuaciones, con n + | incognitas, que son los
coeficientes de las ecuaciones y el valor de la energia. La n + | ecuacion viene de fa

condicion de normalizacion:

I\;l:df=|



De manera quie se tiene un sistema de n +1 ecuaciones con n+l incognitas, que se resuelve
por técnicas numéricas. Una vez que se tienen los valores de los coeficientes y de la
energid, es posible conoacer por completo los orbitales moleculares, con sus energias,
valores de traslape, etcétera. y con todos estos valores es posible aplicar un anilisis de

poblacion (el de Mulliken, por ejemplo) con lo que se pueden asignar valores de carga
eléctrica



DESCRIPCION DEL MODULO,

Dentro de los paquetes de computo, que utilizan el método de Huckel extendido,
para calcular a las moléculas, se encuentra CACAO.

CACAO (Computed Aided Composition of Atomic Orbitals) es un conjunto de
programas de computo creados en Fortran por Carlo 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 matematico) una version del método de
Huckel extendido de Hoffmann v adiciona todo un grupo de rutinas para el analisis y la
visualizacion de los calculos.

El primer requisito para correr los cilculos de orbitales moleculares de una
molécula, es construir en un archivo de entrada. el modelo estruciural de dicha imolécula
dentro de un formato determinado, en el cual se definen, las coordenadas internas {
distancias de enlace, angulos de enlace, angulos de torsion ), los dtomos presentes en la
molécula, el nimera de atomos presentes en 1a misma y su carga cléctrica, entre otros
datos. De esta manera. el programa reconoce la presencia de elementos de simetria y
como estan relacionados los atomos entre si. Entonces, los cilculos de orbitales

moleculares son realizados, y se generan tres archivos para cada moléeula.

- Archivo out, que contiene toda la informacion numérica de la molecula como
matriz de carga, matriz de traslape, funciones de onda. matriz de Huckel, etc. La
informacion que contiene este archivo, puede ser leida fuera de CACAQ, a través de

cualquier editor de textos.

- Archivo bin, que contiene la informacion numérica de la molécula escrita en

binario.

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

molécula.



Estos archivos son copiados con el nombre de! archivo 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 & la visualizacion de;

- Grificas de la estructura de una molécula.

- Graficas tridimensionales de orbitales moleculares, viendo la molécula desde
distintas orientaciones.

- Diagramas de interaccion

- Diagramas de Walsh,

- Andlisis de Mulliken.

ARCHIVO BN

ARCHNVO IN
ARCHIVO coa/

HUCKEL EXT

GRAFICAS DE ORBITALES
DIAGRAMAS DE INTERACCION
DIAGRAMAS DE WALSH
ANALISIS DE MULLIKEN

ARCHIVO OUT

Ademas de CACAO, existen muchos paquetes de computo que ilustran aspectos
diversos de la quimica en general, pero en cuestion de ensefianza de teoria de orbitales
mofeculares a través de un paquete de computo, se encuentra ¢l SPARTAN', que wtiliza
Ia teoria de orbitales meleculares para ilustar moléculas organicas. También existen otros
esfuerzos en educacion quimica como el de Allendoerfer’ que en 1990, publico un articulo
acerca de ensefanza de orbitales atomicos asistido por computadora, utilizando otro
paquete distinto de CACAOQ. Cabe mencionar que existen otros paquetes de computo que
podrian aprovecharie para la ensefianza de teoria de orbitales moleculares como

Hyperchem, Sibig. Molgen. Moby. etcétera, sin embargo debido al costo, el manejo v los




equipos de computo que son necesarios para correr estos paquetes, los coloca en
desventaja ante CACAO de acuerdo a los objetivos de este madulo.

Debido a que la operacion de CACAO implica la creacion previa de los archivos
de entrada ( 1o cual implica un gasto enorme en tiempo para aprender el formato adecuado
de estos archivos ) para la realizacion de cilculos a través del método de Hucke!
extendido, decidimos crear un modulo que evita la realizacion de los archivos de entrada y
de los calculos del Huckel extendido, ya que previamente hemos, seleccionado los
ejemplos a estudiar, construido 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
la etapa de visualizacion de resultados, o cual es muy importante desde el punto de vista

didactico,

Los ejemplos.

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

6.7.8.9.00 n.a

sacados de libros de texto de estructura atomica y quitmica orgdnica . Estos
ejemplos tratan de explicar conceptos fundamentales en estas dreas, por medio de la teoria
de orbitales moleculares, ademas este conjunto de diez ejemplos abarca en gran parte los
temas que se tocan mas frecuentemente en las asignaturas involucradas, sin pretender ser
exhaustivos.
Los diez ejemplos seleccionados son:

1. Orbitales atomicos. El objetivo de este ejemplo es hacer un recordatorio de los
orbitales atomicos . presentando al atomo de niquel, de manera que el alumno pueda
identificar la forma, el tamaiio, el niimero de planos nodales y la energia de los orbitales

atomicos de la capa de valencia,

2. Molécula de hidrogeno. Este ejemplo fue dividido en dos partes, en la primera
parte se pretende que el alumno aprecie la relacion existente entre distancia interatdmica y
energia por medio de un diagrama de Walsh, En la segunda parte, se pretende que el
alumno identifique el enlace sigma y los orbitales moleculares en esta molécula, y por

medio del diagrama de interaccion que identifique la relacion existente entre orbitales



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

con todas las opciones y el manejo 1anto del madulo, como del paquete.

3. Molécula de nitrogeno. El objetivo de este ejemplo es mostrar al alumno el
enlace pi y el mezclado s-p de los orbitales atomicos. Ademds, pretende explicar las

propiedades mauncticas de esta molecula através del diagrama de interaccion..

4. Acidos de halogenos El objetivo de este ¢jemplo es explicar la fuerza acida de
los acidos fluorhidrico, clorhidrico y bromhidrico, presentandole al alumno una tabla de
valores experimentales. para que el alumno cosrobore que esta informacion experimental
concuerda con Ly informacion de carga eléctrica por dtomo y distancia de enlace que se

muestra a traves del anali

s de Mulliken Ademas se pretende que el alumno identifique
que combinaciones entre orbitales no son posibles debido a su simetria, como ocurre entre

¢l orbital is det hidrogeno, con los orbitales de capa de valencia. px y py de los halogenos

5. Moiécula de bioxido de carbono. Este ejemplo esta dividido en dos partes, en
la primera se pretende que el alumno aprecie, mediante un diagrama de Walsh, la relacion
existente entre la geometria v fa energia de esta molécula, a medida que cl angulo entre
enlaces carbono-oxigeno, varia de 90 a 180 wrados, pasando la molécula de doblada a
lineal, y explique asi, la geometria lineal que presenta esta molécula. En la segunda parte,

se pretende que el alumno identitique a los orbitales HOMO y LUMO.

6. Molécula de agua. Este ejemplo esti dividido en dos partes, en la primera se
pretende que el alumno aprecie. mediante un diagrama de Walsh. nuevamente la relacion
e.gislenlc entre la zeametria v [a enercia de esta molécula. a medida que el ingulo entre
enlaces oxigeno-hidrogena, varia de 90 a 130 wrados, pasando la molécula de doblada a
lineal En la segunda parte. se pretende que el alumno identifique a los orbitales que

contienen a los electrones sin compartir del oxigeno.

7. Molécula de etileno El objetive de esie ejemplo es mostrar al alumno los
orbitales moleculares de tipo pi. enlazantes y no enlazantes. en el enlace carbono-carbono,

tan comunes en qUImIca organica.



8. Aromiticos. Este ¢jemplo pretende analizar el ataque de posiciones preferidas
en una sustitucion electrofilica aromatica en el benceno, tolueno v nitrobenceno, a través

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

9. Molécula de amoniaco. Este cjemplo ilustra las propiedades electronicas que
tiene esta molecula, la cual puede existir en forma aislada o bien coordinada a metales de

transicion,

10. Complejo hexaamincobalto (111}, En este ejemplo se explica la formacion de!

complejo presentado, asi como las propiedades electrénicas que posee.

Desarrollo del madulo.

Este madulo esta conformado principalimente de seis elementos;
- archivo de instalacion
- archivos de entrada
- archivos *.bin de informacidn numérica y *.cor de coordenadas
- archivos de menus de seleccion de ejemplos,
-CACAO
- la guia.

El archivo de instalacion fiue creado dentro del editor del sistema operativo ms-
dos. como un archivo de tipo batch (*.bat), y su funcion es instalar el presente modulo
educativo en una computadora personal. Este archivo se encarga de crear en el disco duro
C el subdirectorioc CACAQ94, dentro de éste, el subdirectorio MOAN, y dentro de éste, el
subdirectorio CARLOS:

CACAO94

MOAN

CARLOS



Después de crear los subdirectorios, copia todos los archivos de entrada y los
archivos bin de informacion numérica dentro del subdirectorio CARLOS, los archivos de
menis de seleccion de ejemplos y CACAO dentro del subdirectorio MOAN, y fuera de
todos Jos subdirectorios copia el propio archivo de instalacion y la guia.

El nombre de este archivo es instal** y con sdlo escribirlo estando dentro del
disco de instalacion. se ¢jecutan los comandos para instalar el modulo

Los archivos de entrada™* (input files). contienen toda la informacion de la
estrictura de las moléculas seleccionadas (distancia entre moléculas, angulos entre
enlaces, atomos presentes, nimero de atomos presentes, carga de la molécula, ete.) y

fueron creados con el formato que requicre CACAO. Con estos archivos de entrada, y
por medio del programa £H {extended-Huckel), que se encuentra dentio de CACAOQ, se
generaron los archivos out. bin y cor, que comtienen toda la informacion numérica
necesaria para entrar 3 CACAQ

En este modulo, s¢ buscd que ¢l usuario pudiera obsenvar tados los ¢jemplos
disponibles a través de un mend principal. v con solo oprimir una tecla que identificara el
ejemplo, el usuario lo seleccionara, e inmediatamente entrara a CACAQ, ya con el archivo
bin del ejemplo seleccionado. Para lograr fo anterior se creo un ment principal, en el cual
cada uno de los ejemplos tenia asignado una tecla de funcion. desde FI hasta F10, con la
tecla de funcion F11 destinada para salir del menu. Para aquellos ejemplos que estaban
conformados de dos o mas partes se construyeron mieniis secundarios que mostraban las
opciones, y de la misma forma que en el mend principal se seleccionan fas opciones con
una tecla de funcion asignada para cada opcion, con la diferencia que la tecla de funcion
F11 en lugar de salir del modulo, sale del menti secundario, para regresar al menu
principal

Estos mentis de seleccion de ejemplos, con los comandos que los hacen
funcionales, estan dentro de un conjunto de archivos bat**, los cuales fueron creados

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

**Ver apéndice.



pantallas** con Jos meniis cre:ndos en archivos dac**, salir del mend principal, entrar a los
menus secundarios y Iraer los archivos bin dentro de CACAO.

Ademas, estos archivos fueron creados a prueba de error, es decir que si el
usuario oprime una tecla diferente a las de funcion, el archivo, le vuelve a mostrar el
menu.

Estos archivos bat contienen instrucciones para que cuando salga el usuario de
CACAD, una vez estudiado un ejemplo, automaticamente se regresa al menti.

El mend principal, que es el acceso a tado el modulo, se activa escribiendo
TOM**, que es el nombre del archivo principal, que contiene tados los archivos de
menis de seleccion de ejemplos.

La guia™ es la aliima parte del desarrollo de este modulo, fue escrita con el
procesador de palabras Word version 6.0. Se hicieron dibujus de apoyo en la explicacion
de los ejemplos de molceuta de hidrogeno, molecula de bidxiclo de carbono y molécula de
agua creados en Cheimwin.

Esta guia contiene una introduccion donde se explica la hitosofia del modulo,
también cuenta con una explicacion muy breve acerca de Huckel extendido, CACAO y
TOM, y se explica de manera general cual es el mangjo de CACAO. Después de los
mencionados antecedentes, se describen los ejemplos, cada uno de los cusles consta de
tres secciones. objetiva del ejemplo. recomendaciones de nmﬁejn de CACAOQ para la

masima explotacion de la informacion y preguntas post-estudio del ejemplo.

**Ver apéndice.



RESULTADOS Y DISCUSION,

Una version de salo cinco gjemplos de este modulo de ensefianza. fué presentada a
un grupo prueba de ocho alumnos de la Facultad de Quimica, que cursan el quinto
semestre de las diferentes licenciaturas que se imparten en esta Facultad. Los ejemplos
presentados fueron:

- Orbitales atdmicos

- Molecula de hidrogeno
- Molécula de nitrogeno
- Acidos de halogenos

- Aromiticos

Debido a lo extenso de este modulo resultaba muy dificil que se presentaran todos
los ejemplos al grupo piloto, v por esta razon se seleccionaron cinco de los ejemplos que
ilustran conceptos gue sepuramente va han visto en sus cursos de estructura atdmica y
quimica organica

Antes de entrar al manejo del modulo educativo. se les explico a los ocho alumnos
el manejo del modulo y del paquete CACAQ. y con las guias del modulo en la mano,
procedieron al estudio de cada uno de los ejemplos.

Ninguno de los alumnos tuvo problema alguno en el mancjo del modulo y de
CACAQ, y gracias a la seccion de comentarios, en donde se les cuestionaba que ejemplos
o pregunias de Ia guia habian resultado confusos y se les pedia una opinion genera! acerca
de la guia, pudimos saber que el ejemplo de los acidos de haldgenos resultaba confuso
porque carecia de un soporie tedrico previo. como lo manifestd el 75% de los alumnos:
por lo cual decidimos incorporar uma explicacion teorica en la descripcion de esie ejemplo,
que le permitiera al usuaric explicar el comportamienio experimental de estos tres
compuestos, por medio de la informacion de distribucion de carga y distancia de enlace,
que pravee CACAO.

En un principio. se tenian preguntas que requerian de algtin valor numérico para
poder respondertas. y el 100°6 de los alumnos que erraban la respuesta no habian copiado

la informacion numeértca, que les proporcionaba CACAO, con lo cual no podian observar



una tendencia. Para resolver el prublema anterior hemos decidido colocar estas preguntas,
después de una tabla de valores numéricos, que el propio alumno tiene que Henar, de
manera que forzamos al alumno a sacar la informacion numérica. para que la tenga a la
mano y pueda explicar una tendencia.

Aparte 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
proporciond tada la informacion que requerian para responderlas.

Observamos que aleunos de los alumnos se fatigaron cuando se encontraban en el
cuarto o quinto ejemplo, por lo que creemos que con uno o dos ejemplos que se vean por
dia, es stficiente, va que el tiempo promedio que se Heva la visualizacion complera de cada
ejemplo es de cuarenta y cinco minutos, incluido en este tiempo, el que se utiliza para
comestar ias preguntas.

Todos los alumnos de este grupo piloto opinaron que esta guia cs bastante Otil para
explicar conceptos que se vieron en sus clases donde sc tocaban temas de teoria de
orbitales moleculares, y consideraron que se deben tener previamente los conocimientos

tedricos, v el modulo sirva para confinmarlos.



CONCLUSIONES.

Considero que este médulo educativo encantrara seguramente en un futuro
proximo. un lugar dentro de los programas de estudio de las asignaturas de estructura de
la materia. quimica organica, unién quimica y quimica inorganica, que se imparten a nivel
licenciatura dentro de esta Facultad.

De la prucba de este modulo con el grupo piloto de estudiantes, puedo concluir
que sus principales cualidades son:

- proveer de dibujos de orbitales moleculares de moléculas no tan sencillas y
diagramas de interaccion mas alla de la molécula de hidrogeno, imposibles de reproducir
en un salon de clases,

- mostrar informacién numérica rapidamente, con solo oprimir unas teclas,

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

- acercar a los alumnos a problemas mas reales en la quimica.

Por todo lo anterior, creo firmemente que este instrumento computacionat es muy
completo, de manejo muy sencitlo y que sera tremendamente provechoso en la docencia.
Sin embargo, al 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 energia ), como
aceptables para muchos fines. Tampoco se puede utilizar este paquete para optimizar
sitetrias 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 deberén hacer las correcciones y adaptaciones
que se requieran, ya que de ninguna mancera este es un modulo concluido y definitivo.

Debido a la forma modular en como esta construido, es muy facil que se remplacen
ejemplos, o que se adicionen otros, asimismo, la guia esta sujeta a que se le incorporen
otros ejemplos y otras preguntas de interés. De esta forma se pueden conformar grupos de
ejemplos especiicos, de manera que se pueda tencr, un mddulo con ejemplos de quimica

organica, otro con ejemplos de quimica inorgénica, etc.
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APENDICE.

ARCHIVO DE INSTALACION

rem Este archivo instala EL MODULOQ DE APOYO PARA LA ENSENANZA DE
TEORIA DE

rem ORBITALES MOLECULARES ASISTIDO POR COMPUTADORA
cls

echo off

md ¢:\cacac94

md c:\cacao94\moan

md c:\cacao94\moanicarlos

copy instal.bat c:

copy guia.doc c:

copy cacao94\* * c:\cacao94

copy cacao9$moan\*." c¢:\eacao94\moan

copy cacao9dwmoan\carios\*.* c:\cacao94\moantearlos

cd c:\cacao94\moan

cls

echo.

echo Instalacion completa Para entrar al mena con los ejemplos de este
echo modulo escribe TOM y oprime la tecla enter.

echo.



ARCHIVOS DE ENTRADA

# ORBITALES ATOMICOS
1 ODISTO 00

WEF

0..0..0..NI

1,-1,.DU 0.604,180.,0.

# MOLECULA DE HIDROGENO

20DISTOO00O
WFRCOP EL RO
0.0.0.bU

3.1, H 373,180.0.
3,2, H .373,000.,0.
FMO

WF CM

201

0 WF

0 WF

# MOLECULA DE HIDROGENO
20DISTO 1O
1.5,1.0,0.5,0.400,0.373,0.350

WF RC OP ELRO

0.0..0.DU

3.1, H 1000,180.,0.

3.2, H 1000,000 0.

# MOLECULA DE NITROGENO
20DISTO000
WF RCOP EL RO
0.0.0.DU

3.1. N 0.547.180..0.
3,2, N 0.547,000.,0.
FMO.

WF CM

211

0 WF

0 WF



# MOLECULA DE HF
20DISTOOQO

WF RC OP EL. RO NC
0.,0.0..DU
3,1,H0.458,180.,0.
3,2,F0.458,000.,0.
FMO

WF CM

211

0 WF

0 WF

#MOLECULA DE HCL

20DISTOQOO
WFRC OP EL RO NC
0.0.0.DU

3,1, H0.637,180.,0.
3,2,CL 0.637,000.,0.
FMO

WF CM

211

0 WF

0 WF

#MOLECULA DE HBR

2 0DISTO 0O

WF RC OP EL RO NC
0.0.0..DU

3,1, H0.707.180.,0.
3,2.BR 0.707,000.,0.
FMO

WF CM

211

0 WF

0 WF



!
!
I

# MOLECULA DE C0?2
30DIST0O00O
WFRC OP EL RO

0.0.0.,C
1,2,01.160,0.,0.
1,3.01.160,180.,0

FMO
WF CM
212
0 WF
0 WF

# MOLECULA DE C02
30DISTO 16

134., 130, 120, 110., 100., 9 |
EL WF NC RC OP RO
0.0.0.,C

1.2.0 1.160,1000.,90.

1,3, 0 1.160,1000.,270.

# MOLECULA DE AGUA
3O0DISTOO00O
WFRC OP EL RO
0.0,0.0
1.2, H0.958,217.75,0.
1,3, H0958,322.250
FMO
WF CM
212
0 WF
OWF

# MOLECULA DE AGUA
JODISTO 16

134,130, 120, 110., 100, 90.1
EL WF NC RC OP RO
0.,0.0.,0

1.2.H 0.958.1600..90.

1,3, H 0 958,1000..270.



#MOLECULA DE ETILENO
6 ODIST
0.0.0..DU
-1.1,C 0.70,0..0.
-1.2,C 0.70.180.,0.
1.3, H 1..120..180.
1.4, H 1.,120..0.
2,5, H 1.,120.,180.
2,6,H 1.,120.,0.
FMO

# MOLECULA DE BENCENO
120DIST 000
WF RC OP EL RONC
0.0.,0.,.DU
-1,1,BZ 0.547,180.,0.
FMO
WF CM
266
0WF
0 WF

# MOLECULA DE TOLUENO
15 0DIST 00 0

WFRC OP EL RONC
0.0.,0.,.DU
-1,1,LBZ 0.647,180.,0.
-1,12,ME 2.650,105.,305.
FMO

269

Onc

Onc



# MOLECULA DE NITROBENCENO
14 ODIST 0 0 0
WF RC OP EL RO NC
0.,0.,0.DU

-1,1.BZ 0.647,180..0.
-1,12, N 2.650,105..305
12,13,0 1.210.110 .90
12,14, 0 1.210,230 .90
FMO

268

0 nc

One

# MOLECULA DE AMONIACO
4 ODIST O 00
WF RC OP EL RO NC
0.,0.,0.,DU
-1,1,AM 0.547,180.0.
FMO
WF CM
213
0WF
0\VF

# COMPLEJO [ Co(NH3)6 ] 3+
25 3DISTO0O0 0

\WF RC OPEL RO
0..0.,0..CO

1,2,AM 2.000,90_45.
1.6,AM 2.000,180.,0.
1,10,AM 2.000,90.,135.
1,14,AM 2.000,90.225.
1,18,AM 2.000,0,,0.
1.22, AN 2.000,90 .315.
FMO

212420



ARCHIVOS DE MENUS

ARCHIVO DEL MENU PRINCIPAL TOM.BAT

@echo off
¢ START
TYPE TOM.DOC
REPLY
if errorlevel 134 TOM
if errorlevel 133 goto F1l1
if errorlevel 69 TOM
if errorlevel 68 goto F10
if errorlevel 67 goto F9
if errorlevel 66 goto F8
if errorlevel 65 goto F7
if errorlevel 64 goto Fé
if errorlevel 63 goto F5
if errorlevel 62 goto F4
if errorlevel 61 goto F3
if errorlevel 60 goto F2
if errorlevel 59 goto F1
TOM
Fl '
copy c:\cacac94\moan\carlos\forma,bin tempwf
copy c:\cacac94\moan\carlos\forma.cor temp64
GOTO EN
tF2
HIDRO
GOTO EN
:Fa
SECUN1
GOTO EN
tF3
copy c:\cacao94\moan\carlos\n2.bin tempwf
copy c:\cacao94\moan\carlos\n2.cor temp64
GOTO EN
tFS
BIOXI
GOTO EN
:F8
SECUN2
GOTO EN
1F6
AGUA
GOTO EN
tF7
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:\cacao%94\moan\carles\NH3.cor tempé64
GOTO EN
sF10
copy c:\cacao94\moan\carlos\COMNH3 .bin tempwf



copy c:\cacao94\moan\carlos\COMNH3.cor temp&4
GOTO EN

tF11

GOTO CEN

JEN

cls

echo.,

echo 1;33;5m Vas a entrar a CACAO

echo Oprime una tecla para continuar

PAUSE

CACAO

TOM

1CEN

echo 40;37m"((23;18H

cLS

:END

0;44;37m echo



ARCHIVO DEL MENU PRINCIPAL TOM.DOC

4437m°[(23;18H
23

02;03H
03;054 §1;37m Médulo de apoyo para la ersehanza de teoria de orbitales nolscu!ar
04;05H 1;33m “end Principal 0;44;9Mm

05;05H —

06;15H =

07;15H4 Fi E ORBITALES ATOMICOS 3m-

68151 L—

06;428
07;42H
08;42H
097158
10;154
11;15H

i F2 u

el

ﬁ Fl

| S
09428
10:42H m ACIDOS DE HALOGENOS 3
11;42K

E "

[

MOLECULA DE HIDROGENZ mr

HMOLECULA DE X2 EXi)

12:154
13;150 § F5 ' MOLECULA DE €02 7e . .
147 15H
12424
13:424
147420
15715H
167154
177134
155424
16;42H [ F8 || ARONATICOS
17420
18;15H
19,151
20;15H
187424

| MOLECULA DE H20 Iim

MCLECULA DE ETILENG 37m

MOLECULA DE XHJ imm

195420 |
20;42H
2

COMPLEJO [ CO(NHI)G } 3+

Y p—
i‘ SALIDA DEL MENU 3
u

2
24:’!5){ 41;37m  OPRINA LA TECLA DL FULSIOK CORRESPOMDIENTE
24710444537



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO HIDRO.BAT

@echo off

$START

TYPE HIDRO.DOC

REPLY

“if errorlevel 134 HIDRO

if errorlevel 133 goto Fi1l

if errorlevel 61 HIDRO

if errorlevel 60 goto F2

if errorlevel 59 goto F1

HIDRO
tF1

copy ¢:\cacao94\moan\carlos\ENLICE.bin tempwf
copy c:\cacao94\moan\carlos\ENLICE.cor temp64
GOTO EN

tF2

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

tF11

TOM

tEN

cls

echo.

echo 1;33;5m Vas a entrar a Lad -
echo Oprime una tecla para continuar CAChO 0i44;37m
PAUSE

CACAQ

HIDRO

END



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO HIDRQ.DOC

44;37m"{{23;18H
J
02;09H

03;09H H 1;2Im
04 109H

MOLECULA DE HIDROGENO

0:44;37m

05;25H
06;25H || F1 § coN DIAGRAMA DE
07;25H
09;25H
‘10;25H
117250 |
20;25H ,
215254 'm‘ REGRESA AL MENU
22;25H & |

23;15H 41;37m OPRIMA LA TECLA
24;15H44;37n

CON DIAGRAMA DE

WALSH Tm

INTERACCION

PRINCIPAL 37m

OF FUNCION CORRESPOMDIENTE



ARCHIVQ DEL MENU SECUNDARIO SECUNI.BAT

gecho
s START
TYPE
REPLY
if er
if er
if er

off
SECUN1.DOC
rorltevel 134 SECUN)

rorlevel 133 goto F1l1
rorlevel 62 SECUN1

if errorlevel 61 goto F3
if errorlevel 60 goto F2

if er
SECUN
:F1

copy
copy
GOTO
tF2

copy
copy
GOTC
:F)

copy

copy
GOTO

tF11
TOM

tEN
cls
echo.
echo
echo

rorlevel 59 goto F1
1

ci\cacao94\moan\carlcs\HF.bin tempwf
Ci:\cacao94\moan\carlos\HF.cor temp64
EMN

c:\cacao94\moan\carlos\HCL.bin tempwf
c:\cacao9%94\moan\carlos\HCL.cor temp64
EN

c:\cacao94\moan\carlos\hbr.bin tempwf
c:\cacao%4\moan\carlos\hbr.cor temp64
EN

1;33;5m Vas a entrar a CACRO
Oprime una tecla para continuar

PAUSE
CACAO
SECUN1

LEND

0;44;37m



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO SECUN1.DOC

44;37m7[[23;18H
2J

02;09H —
03;00H “ 1:3m ACIDOS DE HALOGENOS 0;44;37m
04;09H y
05:25H
06;25H
07;25H
09;25H
10;25H
11;25H
13;25H
14125H
15;25H
20;25H
21;25H
22;25H
23;15H 41;37n OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE
24;15H44;37m

HF IMm

HCl

HBr ITm

REGRESA AL MENU PRINCIPAL 17nm



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO BIOX1.BAT

@echo off

$START

TYPE BIOXI.DOC

REPLY

if errorlevel 134 BIOXI

if errorlevel 133 goto Fl1l

if errorlevel 61 BIOXI

if errorlevel 60 goto F2

if errorlevel 59 goto F1

BIOXI

iFl

copy c:\cacao94\moan\carlos\CO2VAR.bin tempwf
copy c:\cacao%94\moan\carlos\CO2VAR.cor tempé4
GOTO EN

1F2

copy c:i\cacao94\moan\carlos\C02.bin tempwf
copy c:\cacao94\moan\carlos\CO2.cor tempé64
GOTO EN

tF11

TOM

tEN

cls

echo.

echo 1;33;5m Vas a entrar a CACAQ 0344;37m
echo Oprime una tecla para continuar

PAUSE

CACAQ

BIOXI .
jEND ) :



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO BIOX1.DOC

44337m° {(22;18H
23

02;09H

03;09H " 1;33m MOLECULA DE €02
04;09H

0;44;37m

05;25H
06;25H
07;25H
09;25H
10;25H
11;25H
20;25H
21;25H
22;25H J

23715H 41;37m OPRIMA LA TECLA DE FUNCIOL CORRESPONDIENTE
24;15H44 ;37

CON DIAGRAMA DE WALSH I7m

1 CON DIAGRAMA DE INTERACCION

REGRESA AL MENU PRINCIPAL 37m




ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO AGUA.BAT

eéecho off

: START

" TYPE AGUA.DOC

REPLY

if erroflevel 134 AGUA

if errorlevel 133 goto Fll

if errorlevel 61 AGUA

if errorlevel 60 goto F2

if errorlevel 59 goto F1

AGUA

sF1

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

iF2

copy c:\cacaoc%94\mean\carlos\H20.bin tempwf
copy c:\cacao94\moan\carlos\H20.cor temp64
GOTO EN

iF11

TOM

$EN

cls

echo.

acho 1;33;5m Vas a entrar a CACAO 0;44;37m
echo Oprime una tecla para continuar

PAUSE

CACAO

AGUA

+END



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO AGUA.DOC

44;37m° [[23;1BH
23
02;09H S
03;09H Ngf 1:31m MOLECULA DE AGUA 0;44:37m

04 ;09K 4

05;25H
0625H E F1 | CON DIAGRAMA DE WALSH
07;25H 3

09;25H
16:234
11;254

20;25H
i FIIE

Im

COM DIAGRAMA DE INTERACCION

21;25H REGRESA AL MENU PRINCIPAL 171
22;25H
23;154 41;37n OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE

24;15H44;37m



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO SECUN2.BAT

@eche
:START
TYPE

REPLY

off

SECUN2.DOC

if errorlevel 134 SECUN2
if errorlevel 133 goto F11l
if errorlevel 62 SECUN2

if er

rorlevel 61 goto F3

if errorlevel 60 goto F2
if errorlevel 59 goto F1

SECUN
:F1
copy
copy
GOTO
:F2
copy
copy
GOTO
:F3
copy
copy
GOTO
tF1l1
TOM
:EN
cls
echo.
echo

2

c:\cacao94\moan\carlos\BENCEN. bin
ct\cacao94\moan\carlos\BENCEN.cor
EN

ci\cacao%4\moan\carlos\TOLUEN. bin
c:\cacac94\moan\carles\TOLUEN. cor
EN

c:\cacao94\moan\carlos\NITROB. bin
c:\cacao94\moan\carlos\NITROB. cor
EN

1;33;5m Vas a entrar a CACAO

echo Oprime una tecla para continuar

PAUSE

CACAO

SECUN
+END

2

tempwf
temp64

tempwf
tempé4

tempwf
temp64

0;44;37m



ARCHIVO DEL MENU SECUNDARIO SECUN2.DOC

44;37m°{{23;18H
23
02;09H 0
03;09H H 1;3m AROMATICOS 0:44;3n

04; 090

05;25H
06;25H BENCENO 7w
07;25K

09;25H [- =
L

10;25H
11;25H
13;258
14;25H
15;25H
20;25H
21;254
22;25H
23;15H 41;37m OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE
24;15H44;37m

TOLUENO

NITROBENCENO I

REGRESA AL MENU PRINCIPAL 37m




PANTALLAS

PANTALLA DEL MENU PRINCIPAL

Médulo de apoyo para la ensefanza de teorfa de orbitales moleculares

Menau Principal

ORBITALES ATOMICOS MOLECULA DE HIDROGENO

MOLECULA DE N2 ACIDOS DE HALOGENOS

MOLECULA DE €02 MOLECULA DE H20

MOLECULA DE ETILENO AROMATICOS

MOLECULA DE NH3 COMPLEJO [ Co(NH3)6 ] 3+

SALIDA DEL MENU

OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE




PANTALLA DEL MENU DE LA MOLECUL A DE HIDROGENO

H MOLECULA DE HIDROGENO 1[

F1 M CON DIAGRAMA DE WRLSH
et

l{ F2 i‘ CON DIAGRAMA DE INTERACCION
o]

REGRESA AL MENU PRINCIPAL

OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE



PANTALLA DEL MENU DE ACIDOS DE HALOGENOS

ACIDOS DE HALOGENOS

]

[ s
{ I
o
)

HBr

REGRESA AL MENU PRINCIPAL

OPRIMA LA TECLA DE FUNCION CORRESPONDIENTE



PANTALLA DEL MENU DE LA MOLECULA DE BIONIDO DE CARBONO

I MOLECULA DE €02 ]

CON DIAGRAMA DE WALSH

CON DIAGRAMA DE INTERACCION

F11] REGRESA AL MENU PRINCIPAL
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Introduccion

Esperamos que esta guia te ayude en el manejo del presente mddulo educativo,
en donde encontrards un conjunto de ejemplos que te explicaran el comportamiento
quimico de las moléculas por medio de la Teoria de Orbitales Moleculares.

Este modulo esta disefiade para ser estudiado progresivamente, de manera que
estudies primero las molécutas mas sencillas, y después las mas complejas.

Ademas, este madulo te provee de informacion que no puedes apreciar en tus
cursos de Estructura atomica, debido a que en un salon de clases resulta imposible la



demoslracmn de algunos topicos, que son ficiles de exponer g Lracms a la paqueterla de
computo con que se cuenta actualmente,

Huckel Extendido

La teoria dle Huckel Extendido es una ampliacion de la Teoria de Huckel acerca
de los electrones pi v fue desarrollada por Roald Hoffmann' en 1963.

En esta Teoria. en lugar de hacer una separacion entre electrones pi y sigma, se
realiza la separacian de los electrones de capa interna y los electrones de la capa de
valencia, considerando para los calculos solo a estos tltimos. Gracias a esta adaptacion
fue posible realizar los calculos tanto para molécutas organicas como para inorganicas,

_Este método utiliza Combinaciones Lineales de Orbitales Atomicos (LCAQ)
para representar a los orbitales moleculares, y debido a las aproximaciones que se
hacen (usa valores empiricos para representar algunas integrales en lugar de
calcularlas). este méado queda restingido unicamente 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 computo y el
ser muy exitoso con todo y las aproximaciones empleadas, de manera que en los
calculos se pueden -analizar tendencias en el componamlemo quimico y valores
comparativos.

CACAO

CACAO es un conjunto de programas de computo desarrollado ‘por Carlo
Mealli® en 1990, Este paquete adapta para una computadora personal, una version del
método de Huckel Extendido y adiciona todo un grupo de rutinas para el andlisis y
visualizacion de los caleulos. De esta forma, el usuario de CACAO puede construir:

- Graficas de la estructura de una molécula.

- Grificas de orbitales moleculares, viendo la molécula desde distintas

orientaciones.

- Diagramas de interaccion: que son graficas de encrgia que muestran las
contribuciones de los orbitales atomicos para formar los orbitales
moleculares.

- Diagramas de Walsh: que son graficas de encrgia de orbitales, en f‘uncmn de
una coordenada espacial variable

- Analisis de poblacion de Mulliken: que s fa informacion dc dlsmbucmn de

carga en los orbitales moleculares.
Lo tinico que necesita CACAQ para poder calcular a una moléeula dada, es un
archivo de entrada con la estructura de la molécula ( angulos de enlace, nimero de



dtomos en la molécula, cuales son los atomos presentes en la misma, distancia de
enlace, etc.), pero es algo que tu no tendras que hacer, ya que para todas las moléculas
presentadas, hemos construido los archivos de entrada y ademas hemos archivado los
calculos de las mismas, de manera que solo obtendras la informacion y podrés
consultar todo lo que quieras de cada una de las moléculas presentadas.

TOM

Tom es solo un menil que nos muestra algunas moléculas que ya han sido
calculadas previamente por medio de CACAQ y con solo oprimir una de las teclas
desde F1,F2,. hasta F12, seleccionamos el ejemplo deseado e inmediatamente
entramos a CACAO.

' Para activar este menil basta con escribir fa palabla tom y oprimir la tecla
enter .

Para salirie del menu solo tienes que oprimir la tecla F12 como lo indica el

ment

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
presentaran las opciones separadas por una diagonal, y a continuacion se te presentaran
las teclas con que seleccionaras dichas opciones separadas también por una diagonal,
ademas se te presenta al finalizar la pregunta cual es el default, el cual seleccionas con
solo oprimir la tecla emer. Por ejemplo, una de las preguntas que se te presentan
comunmente al entrar a CACAO es:

' Interaciion diagram - MO dreveings? (any ch - reirn)
si quieres ver-un dibujo de orbital molecular , con solo oprimir la tecla enfer, que es
equivalente a return, habras seleccionado esa opcion, pero si por el contrario, quieres
ver un diagrama de interaccion, con escribir cualquier letra y oprimir la tecla enfer
seleccionards esta opcion. Otra de las preguntas que comunmente aparecen es’

draw only the stracture? (Def~N)
donde con solo oprimir la tecla eyner eliges la respuesta por default que es no y el
dibujo serd no solo de la estructura sino con los orbitales, y si quieres que el dibujo sea
unicamente de la estructura de la molécula escribes Ia fetra V' y oprimes la tecla enver.
De esta manera tan sencilla se. presentan todas las preguntas de CACAO, por lo que no
tendras ningun problema en ¢l mangjo de este paquete

Descripcion de los ejemplos

[



Fl1 : Orbitales atémicos. El objetivo de este ejemplo es hacer un recordatorio
de los orbitales atomicos, presentando al dtomo de niquel , de manera que el
alumno pueda identificar la forma, el tamafio, el nimero de planos nodales y
la energia de los orbitales atomicos de la capa de valencia.

Recomendaciones:
-Girafica todos fos orbitales con los defaults.
-Grafien los orbitales #1, #4 y #7 viéndolos desde otro gje.

Preguntas:
Llena la siguiente tabla :
#orbital nombre del orbital cnergia #de superficies nodales
|
2
3
4
B
6
7
8
9

F2 : Molécula de hidrégeno.

f1 : Con diagrama de Walsh. En este ejemplo se han hecho seis calcufos de
la molécula de hidrogeno a diferentes distancias entre los atomos de
hidrogeno para poder construir un diagrama de Walsh, en el cual
apreciards la relacion existente entre distancia interatomica y energia, a
medida que se aproximan los atomos de hidrogeno. Las distancias entre
los atomos de hidrogeno son: 3.0 A, 20A, 1.0A, 084, 0.746 A
(distancia de enlace en la molécula de Hy) y 0.7 A, siendo el paso
nimero 1 23.0 A, el paso 2 220 A, y asi sucesivamente.

Paso1 (H) 30A @

Paso 6 0O—@

-———

0.7A

£2 : Con diagrama de interaccion. En este cjemplo idemtificaras el enlace sigma,
los orbitales moleculares en la motécula de hidrogeno y por medio del
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diagrama de interaccion, la relacion entre los orbitales atdémicos con los
correspondiente orbitales moleculares.

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

Preguntas:
(Cuintos planos nodales tienen cada uno de los orbitales?

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

{Como va cambiando la energia de los orbitales cuando se van aproximando
los atomos de hidrogeno?

{Como cambia la energia total cuando se aproximan los atomos de hidrogeno?

+Qué signitican los colores verde, amarillo y rojo en las lineas de los diagramas
de interaccion?

F3 : Molécula de nitrogeno. El objetivo de este ejemplo es mostrar al alumno el
enlace pi y el mezclado s-p de los orbitales atomicos. Ademas, pretende
explicar las propiedades magnéticas de esta molécula através del diagrama de
interaccion.

" Recomendaciones:
-Entra a los diagramas de interaccion y cambia los valores por default de
energia minima y maxima, a -35 y 65 eV. respectivamente. para que puedas
apreciar todos los orbitales.
-Identifica todo lo que la pantalla presenta en el diagrama de interaccion.
-Grafica todos los orbitales moleculares.

Preguntas:
¢Porqué no aparecen los orbitales 1s de cada dtomo?

A partir de! dingrama de interaccion contesta si la molécula de nitrogeno es
diamagnética o paramagnética, y explica porque.

¢Qué diferencias existirian entre el diagrama de interaccion de esta molécula y
el de la molécula de oxigeno?




¢Porqué hay ocho orbitales moleculares”

Se sabe que si estdn muy proximos en energia los orbitales atomicos s y p en
un atomo, se mezclaran y los orbitales que resulten formaran eventualmente
orbitales moleculares ;Ocurre esto en la molécula de nitrdgeno? Explicalo de
acuerdo al diagrama de interaccion.

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

F4: Acidos de halogenos. El objetivo de este ejemplo es explicar ta fuerza dcida
de los compuestos presentados, de acuerdo con los siguientes datos:

HF HCl HBr
Energia de disociacion (kJ/mol) 568.1 4320 366.2
Distancia de enlace (ang) 0917 1.275 1414

Encontrandose experimentalinente que la tuerza acida de estos tres compuestos
varia de la siguicnte manera.  HBr > HC1 > HF

1 Acido fluorhidrico
Acido clorhidrico.
3 Acido bromhidrico.

Ti 3

Recomendaciones:

-Enira a los diagramas de interaccidn, y cambia los valores por default de

energia minima y maxima, a -50 y 20 eV. respectivamente, para que puedas
* apreciar 1odos los orbitales

-Ten cuidado con la numeracion de los orbitales, en los diagramas de
interaccion, por ejemplo el orbital niumero 4 y que es de tipo s, no es un
orbital 4s necesariamente. )
-Ten cuidado en tu analisis, con los colores en las lineas de los diagramas de
interaccion, verificando el porcentaje que esta aportando cada orbital
atomico, .

-En lfas graficas de los orbitales, obsérvalos desde el eje X 6 Y, y vota la
molécula, 25 grados en el eje Y 0 Z si la estas viendo desde el eje X, 6 25
grados en eje X 6 Z si la estas viendo desde el eje Y.

-Después de ver el diagrama de interaccion o las graficas de los orbitales
moleculares, entra al  andlisis de Mulliken, por medio del meni que se
presenta al final de la pantalla. E! primer letrero que se presentara al entrar
es: enter mnintnm orbial contributan (DEF 1.0%), que indica la minima
contribucion de un orbital atdmico para formar un orbital molecular, y con
oprimir la tecla enner se mantiene el 1% de! default, que es el mas adecuado
paia ef analisis de Mulliken. después aparece el siguiente letrera: enrer MO
mnmber (max+3) JCR -exit], en donde debes seleccionar los orbitales
moleculares que quieres analizar y aparecera en la pantalla ¢l porcentaje con



¢l que los orbitales atdmicos contribuyeron para formar los orbitales
moleculares: despues de esto aparecera ¢l siguiente ment; [CR £ Z = Exit
Fuergies Mullikenr Anal.], donde seleccionaras Mulliken escribiendo Z y
oprimiendo la tecla enter. A conlinuacion se presentaran los atomos de la
molécula numerados, y con escribir e} niimero que corresponde al dtomo que
quieras ver y oprimir la tecla enter, aparecera el anlisis de Mulliken para el
dtomo seleccionado.Si quieres ver el andlisis de Mulliken para més de un
tomo a la vez, tienes que escribir los ntimeros de los atomos separados por
una coma. En el andlisis de Mulliken, {a primera columna que aparece es la
de carga neta por dtomo, y las siguientes muestran el nimero de electrones
que como carga estan presentes en cada uno de los orbitates.
-Ya dentro del andlisis de Mulliken, copia la informacion acerca de carga neta
por atomo y distancia de enlace, y relacionala con la polarizacion,
comparando los valores entre las tres moléculas.

Preguntas:
. ¢Porqué hay dos orbitales de caracter p de no enlace?

Se sabe que a medida que aumenta la electronegatividad de los atomos, sus
orbitales  atomicos aumentan en energia . Puedes observar este
comportamiento.en los diagramas de interaccion de los tres 4cidos? Explica tu
respuesta

Llena la siguiente tabla:
HF HCl HBr
Carga eléctrica del H
Carga del halogeno
Distancia de enlace

Con base en la tabla anterior, escribe en orden ascendente la fuerza acida de
las tres molécutas. Concuerda este comportamiento con los datos tedricos.

FS ¢+ Molécula de biéxido de earbono,



f1 . Con diagrama de Walsh, En este ejemplo se han hecho seis célculos de ta
molecula de bioxido de carbono a diferentes angulos entre enlaces carbono
oxigeno para poder construir un diagrama de Walsh, a partir del cual
apreciards la relacion que existe entre la forma y la energia a medida que el
angulo varia a 90, 100, 120, 140, 160 y 180 grados (angulo de enlace),
siendo el paso 1 a 90 grados, el paso 2a 100 grados, y asi sucesivamente.

0/((>\0 Paso 1

90°
/C\
o 0 Paso
.
O0~—C—0 Paso 6
180°
{2 : Con diagramas de interaccion
Recomendaciones:
-Entra a los diagramas de interaccién y cambia los valores default de
energia

minima y maxima, a -40 y 80 eV. respectivamente, para que puedas apreciar

todos los orbitales.

-Identifica a todos los orbitales ocupados y al LUMO en ef diagrama de
interaccion.

-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 dngulo.

Preguntas:
(Coémo cambia la energia total cuando se alejan los dtomos de oxigeno al
abrirse el angulo?
£ Qué orbitales cambian mas de energia cuando cambia ¢l dngulo?

iCuales son los nimeros de los orbitales HOMOy LUMO?

(Como explicas que la molécula de bioxido de carbono sea lineal?



ST TESS RO DiBE
SMIE DE LA BIBLIOTEGA
F6 : Molécula de ngun.

fl : Con diagrama de Walsh. En este ejemplo se han hecho seis calculos de la
molecula de agua a dilerentes angulos entre enlaces oxigeno hidrogeno para
poder construir un diagrama de Walsh, a partir del cual apreciaras la relacién
que existe entre la forma y |a energia a medida que ef angulo varia a 90, 104

(angulo de enlace), 120, 140, 160y 180 grados,
siendo el paso 1 & 90 grados, el paso 2 a 104 grados, y asi sucesivamente,

H/O\H Paso 1

H/O\H Paso 2

H—=—0——H Paso 6

2 : Con diagrama de interaccion.

Recomendaciones:
-Entra a los diagramas de interaccion y cambia los valoras default de energia

minima y maxima. a -40 y 20 eV. respectivamente. para que puedas apreciar

tados los orbitales.
-Identifica a todos los orbitales ocupados y al LUMO en el diagrama de

interaccion.
-Entra al diagrama de Walsh.
-Dibuja cada uno de los orbitales ocupados desde el paso ! hastael 6,y

observa como varia la energia a medida que que se abre el angulo.

Preguntas:
~Como cambia la energia total cuando se alejan los atomos de hidrogeno al
abrirse el angulo?
4Qué orbitales cambian mas de energia cuando cambia el dngulo?

Cuales son los nimeros de los orbitales HOMO y LUMO?

¢Como explicas que la molécula de agua no sea lincal?

¢ Cuantos electrones tiene sin compartir el atomo de oxigeng?



iCuales orbitales contienen tos electrones no compartidos del dtomo de
oxigeno?

F7: Moléeula de etileno. El objetivo de este ejemplo es mostrar al alumino los
orbitales moleculares de tipo pi, enlazantes y no enlazantes, en el enlace carbono-
carbono.

Recomendaciones:
-Entra a los diagramas de interaccion y encuentra los valores por default de
‘. energia minima y maxima, para que pucdas apreciar todos los orbitales.
-Gratica todos los orbitales desde la orientacion adecuada aprovechando la
tridimensionalidad del paquete.

Preguntas:
¢Cuales 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
formacion del doble enlace?

Si el etileno actua como una base de Lewis, ;Que orbitales serian los
donadores de clectrones?

Si se rota el enlace carbono-carbono 90 grados ;Qué sucede con el doble
enlace?

F8 : Aromiiticos. Este ¢jemplo pretende explicar ¢l ataque de posiciones
preferidas en una sustitucion electrofilica aromaética en los compuestos
presentados
t1 : Benceno.

{2 : Tolueno.
f3 1 Nitrobenceno.

Recomendaciones:

-Grafica solo la estructura de cada uno de los compuestos aroimaticos,
representando a los dtomos con niimeros y copia los nimeros de los dtomos
de carbono en las posiciones orto, meta y para y dibujalos en papel.

-Entra al analisis de Mulliken, y copia la informacién de carga neta de cada
una de las moléculas presentadas, especialmente en las posiciones orto, meta
y para. en los dibujos que hiciste
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Preguntas:
Llena la siguiente tabla:
benceno  tolueno  nitrobenceno
Carga en la posicion ono
Carga en la posicion meta
Carga en la posicion para

¢cuales de tos compuestos aromaticos son orto para directores y cuales meta
directores en una sustitucion electrofilica?

F9 : Molécula de amoniaco. Este ¢jemplo ilustra las propiedades electronicas
que tiene esta molécula, la cual puede existir en forma aislada o bien
coordinada a metales de transicion.

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

energia
minima y maxima, a -35 y 20 eV. respectivamente, para que puedas apreciar
todos los orbitales.
-Observa los orbitales moleculares desde el eje X.
-Entra al andlisis de Mulliken, y copia la informacion electronica que se te
presenta.
Preguntas:

¢Cuiintos electrones tiene sin compartir el nitrogeno det amoniaco?

¢Cual es el nimero del orbital HOMO?

{Cuales orbitales contienen a los electrones no compartidos del nitrogeno?
Llena la siguiente tabla:

Carya de cada hidrogeno

Carga del nitrogeno’

oHacia adonde apunta el vector de mamento dipolar de fa molécula”

F10: Complejo hexnamincobalto (I11). En este ejemplo se explica la formacion
del complejo presentado, asi como las propiedades elctronicas que posee.

Recomendaciones:
-Observa el diagrama de interaccion con los valores default de energia.
-Observa los orbitales moleculares desde la orientacion adecuada.



-Dibuja solo la estructura del complejo sin los orbitales.

Preguntas:
¢Culntos electrones aparecen en el cobalto en la capa de valencia? jpor que?

;Con qué orbitales de los grupos amonio se enlaza mas fuertemente el cation
cobalto?

En ténminos de orbitales moleculares, ;qué caracteristicas debe de tener el
acido de Lewis que reaccionara frente el amoniaco como base de Lewis?

'1,EI complejo es diamagnético o paramagnético? ;por qué?
8 ipor q

COMENTARIOS

Esperamos que este modulo baya sido de gran wtilidad para ti. Si tienes
alguna duda respecto a esta guia o al modulo consuita a tu asesor. Para el
perfeccionamiento de este modulo educativo, te pedimos a continuacion, que
respondas unas breves preguntas acerca del mismo.
¢ Qué preguntas de esta guia te parecieron confusas?

{Qué preguntas son claras pero dificiles de responder?
+Qué cjemplos crees que faltan en este modulo?
{Qué ejemplos trees que estan de mas en este modulo?

(Qué opinion general tienes de este madulo educativo y de la guia?
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