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Aproximación Born-Oppenheimer

término constante mientras se 
resuelve el problema electrónico

U = Eel +

Desacoplando el movimiento electrónico del nuclear
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Molécula de H2
+

Molécula AB con un solo electrón

Ψ = Ψelec({ri};{RA})·Ψn({RA})Factorización de la
función de ondas



La Molécula H2
+

R grande: H + 
H+

R pequeña:  H2
+

Orbitales Moleculares son las 
distribuciones espaciales sobre la 
molécula donde se definen los 
electrones.

Modelo LCAO-MO Ψg Ψu



Funciones de ondas moleculares
para Ψg y Ψu y su comparación. 
(las líneas discontinuas representan
Las funciones tomando los OA 1s del H)

Densidades de probabilidad para 
para Ψg

2 y Ψu
2 y su comparación. 

(las líneas discontinuas representan
Las funciones tomando los OA 1s del H)



Moléculas Diatómicas Homonucleares

Representaciones de contorno para varios 
OM enlazantes y antienlazantes de H2

+

Aplicación del principio Aufbau 
para rellenado de LCAO-MO

Diagrama CLOA-OM para N2

Niveles de energía de OM ocupados  para X2 (2º Período) 

Moléculas paramagnéticas



A ----- A  z

Simetrico σ
Antisimétrico π

A ----- A  •
Centro de inversión

Simetrico g 
Antisimétrico u

A ----- A  
Simetrico (enlazante) 
Antisimétrico *   (antienlazante)



Las Partes por el Todo: 
Orden de Enlace, Energía de Enlace y Longitud de Enlace 

Orden de enlace = 1/2 ( nº e-
enlazantes - nº e-

antienlazantes) Aproximación orbital

orbitales moleculares
función de ondas
polielectrónica



Moléculas Bioatómicas Heteronucleares

Esquema CLOA-OM para FH

2σ 3σ        1π

OM (CLOA) :

obtenidos 
mediante 
método 
HF

Polarización de la 
distribución de 
carga


