DATOS

Estructura de la materia 3

MOLECULA DE AGUA

P=

	
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7

	1
	2.10787
	-0.45539
	0.00000
	0.00000
	-0.10813
	-0.02245
	-0.02245

	2
	-0.45539
	2.00677
	0.00000
	0.00000
	0.60590
	-0.05513
	-0.05513

	3
	0.00000
	0.00000
	2.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	4
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.75079
	0.00000
	-0.55047
	0.55047

	5
	-0.10813
	0.60590
	0.00000
	0.00000
	1.17291
	-0.48430
	-0.48430

	6
	-0.02245
	-0.05513
	0.00000
	-0.55047
	-0.48430
	0.62625
	-0.18095

	7
	-0.02245
	-0.05513
	0.00000
	0.55047
	-0.48430
	-0.18095
	0.62625


S=
	
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7

	1
	1.00000
	0.23670
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.05000
	0.05000

	2
	0.23670
	1.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.45391
	0.45391

	3
	0.00000
	0.00000
	1.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	4
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	1.00000
	0.00000
	-0.29272
	0.29272

	5
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	1.00000
	-0.24550
	-0.24550

	6
	0.05000
	0.45391
	0.00000
	-0.29272
	-0.24550
	1.00000
	0.25090

	7
	0.05000
	0.45391
	0.00000
	0.29272
	-0.24550
	0.25090
	1.00000


S1/2 P S1/2= D
	
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7

	1
	1.99629
	0.03271
	0.00000
	0.00000
	-0.04624
	-0.04578
	-0.04578

	2
	0.03271
	1.71140
	0.00000
	0.00000
	0.40803
	0.40395
	0.40395

	3
	0.00000
	0.00000
	2.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	0.00000

	4
	0.00000
	0.00000
	0.00000
	1.10075
	0.00000
	-0.70351
	0.70351

	5
	-0.04624
	0.40803
	0.00000
	0.00000
	1.42312
	-0.57111
	-0.57111

	6
	-0.04578
	0.40395
	0.00000
	-0.70351
	-0.57111
	0.88422
	-0.01503

	7
	-0.04578
	0.40395
	0.00000
	0.70351
	-0.57111
	-0.01503
	0.88422


MOLECULA DE FH
P
	 2.1169
	-0.4945
	0
	0
	-0.0756
	-0.0028

	-0.4945
	 2.1313
	0
	0
	 0.4277
	-0.1545

	 0
	 0
	2.000
	0
	 0
	 0

	 0
	 0
	0
	2.000
	 0
	 0

	-0.0756
	 0.4277
	0
	0
	 0.9888
	-0.7675

	-0.0028
	-0.1545
	0
	0
	-0.7675
	 0.6121


<  | x |  > : 

	1sF
	2sF
	2pxF
	2pyF
	2pzF
	1sH

	0
	0
	0.0452
	0
	0
	0.0028

	0
	0
	0.5657
	0
	0
	0.2964

	0.0452
	0.5657
	0
	0
	0
	0.5143

	0
	0
	0
	0
	0
	0

	0
	0
	0
	0
	0
	0

	0.0028
	0.2964
	0.5143
	0
	0
	1.7444


<  | y |  > :

	1sF
	2sF
	2pxF
	2pyF
	2pzF
	1sH

	0
	0
	0
	0.0452
	0
	0

	0
	0
	0
	0.5657
	0
	0

	0
	0
	0
	0
	0
	0

	0.0452
	0.5657
	0
	0
	0
	0.2706

	0
	0
	0
	0
	0
	0

	0
	0
	0
	0.2706
	0
	0


<  | z |  > :

	1sF
	2sF
	2pxF
	2pyF
	2pzF
	1sH

	0
	0
	0
	0
	0.0452
	0

	0
	0
	0
	0
	0.5657
	0

	0
	0
	0
	0
	0
	0

	0
	0
	0
	0
	0
	0

	0.0452
	0.5657
	0
	0
	0
	0.2706

	0
	0
	0
	0
	0.2706
	0


MOLECULA DE ACIDO CIANHIDRICO
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	1S(N)
	2S(N)
	2Px(N)
	2Py(N)
	2Pz(N)
	1S(C)
	2S(C)
	2Px(C)
	2Py(C)
	2Pz(C)
	1S(H)

	1S(N)
	2.1060
	-0.1043
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	-0.0005
	0.0000
	0.0000
	-0.0033
	0.0000

	2S(N)
	-0.1043
	1.9749
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	-0.0008
	-0.0520
	0.0000
	0.0000
	-0.0009
	0.0037

	2Px(N)
	0.0000
	0.0000
	0.8562
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.1785
	0.0000
	0.0000
	0.0000

	2Py(N)
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.8562
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.1785
	0.0000
	0.0000

	2Pz(N)
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.8833
	-0.0107
	0.1914
	0.0000
	0.0000
	0.1596
	-0.0117

	1S(C)
	0.0000
	-0.0008
	0.0000
	0.0000
	-0.0107
	2.0779
	-0.0569
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	-0.0149

	2S(C)
	-0.0005
	-0.0520
	0.0000
	0.0000
	0.1914
	-0.0569
	0.8221
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.2161

	2Px(C)
	0.0000
	0.0000
	0.1785
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.7868
	0.0000
	0.0000
	0.0000

	2Py(C)
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.1785
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.7868
	0.0000
	0.0000

	2Pz(C)
	-0.0033
	-0.0009
	0.0000
	0.0000
	0.1596
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.6162
	0.2207

	1S(H)
	0.0000
	0.0037
	0.0000
	0.0000
	-0.0117
	-0.0149
	0.2161
	0.0000
	0.0000
	0.2207
	0.4489


a) Calcular el número de electrones por cada átomo y el número de electrones en total. 

b) ¿Cuál es la carga eléctrica asociada a cada átomo?.

Ayudas: El esquema químico del ácido cianhídrico es
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Grado de enlace entre el átomo A y B 
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Grado de valencia del átomo A es 
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MOLECULA DE BH3

Para el sistema BH3, analizar cual es el grado de valencia y el grado de enlace para el B y un H; teniendo en cuenta un análisis poblacional de Löwdin. La matriz necesaria para el calculo es :
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	S  B   1
	S  B   1
	Px  B   1
	Py  B   1
	Pz  B   1
	S  H   2
	S  H   3
	S  H   4

	S  B   1
	1.9820
	0.1377
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	-0.0749
	-0.0749
	-0.0749

	S  B   1
	0.1377
	0.9492
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.5711
	0.5711
	0.5711

	Px  B   1
	0.0000
	0.0000
	0.9545
	0.0000
	0.0000
	-0.7064
	0.7064
	0.0000

	Py  B   1
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.9545
	0.0000
	-0.4078
	-0.4078
	0.8157

	Pz  B   1
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000
	0.0000

	S  H   2
	-0.0749
	0.5711
	-0.7064
	-0.4078
	0.0000
	1.0530
	0.0078
	0.0078

	S  H   3
	-0.0749
	0.5711
	0.7064
	-0.4078
	0.0000
	0.0078
	1.0530
	0.0078

	S  H   4
	-0.0749
	0.5711
	0.0000
	0.8157
	0.0000
	0.0078
	0.0078
	1.0530


Que grados de valencia y enlace hubiera esperado encontrar, analice los resultados.

Ayuda: recordar que las distancias interatómicas Boro-Hidrógeno son iguales.

Grado de enlace entre el átomo A y B  
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Grado de valencia del átomo A es 
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