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Geometria molecular:
ria de Repulsion de los Pares de Electrones
de la Capa de Valencia (RPECYV)
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btria molecular: distribucion tridimensional de los nucleos
0os en una molécula.

niedades fisicas, quimicas y bioquimicas dependen de la

olecular. E|: EL TRIANGULO DULCE

F-D-fructopyranose . Aspartame

as distintas pero con una parte geometricamente equivalente
pmportamiento bioquimico similar (sabor dulce en este caso).




669119331133

- 300 pm./ +

0L ¥ G¥ 689:ddVSLVHM dO T1VO

S1N3IdNLS dON3I0S 404 SNOSSAT A1LVAIAd ANI'TINO

0L v¥ G 689 :ddVSLVHM VIANT O VINVTI

s

INITNO SVOINOTL SYIHOLNL 'SIHVINDILIVd SISV

-

Z

+ ,
++ g Active sile
in receplor

Aspartame

Corract. The spatial orientation Incarrect. The spatial
can distinguish of the groups on this isomer The protein receptor binding site can distinguish orientation of the groups on this
omers of matches the arrangement of between the two mirrorimage isomers of isomer does not match the
compatible groups in the phenylalanine. arrangement of compatible
receptor site. & groups in the receptor site.

i
/

Select the isomer you
think will bind, and drag 4 o
it ta the recepfor site. b
+

MNow click on the isomer Phe isomer 1 —
)

Phe isomer 1 o
) in the site and rotate it )

Phe isomer 2

by dragging so thaf the -
| isomer functional groups
are compatible with the

active site groups.

Fhe isomer 2
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tros que definen la geometria molecular son:

Distancias y angulos de enlace

s de enlace:

> enlace:
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distancias entre los nucleos.

angulos entre lineas adyacentes que
representan los enlaces.

Moléculas con la misma estequiometria
pueden tener diferentes geometrias

A

‘O—G—o ‘/;&\
' @w @

Pirdmid o formag gle

trigonal
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ometrias frecuentes:

Tetraédrica Octaédrica
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slipiramide trigo

- >
e
errac La geometria de una molecula se
Q describe por un término especifico y
g %»«3 por los angulos de enlace.
120 @,. - ?0 ¥
b

> puede predecir la geometria de una molécula

1ociendo el numero de electrones (de pares)
que rodean a los atomos centrales.
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Repulsidon de los Pares de Electrones
de la Capa de Valencia (RPECV)

pares de electrones de la capa de valencia de un atomo se
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n entre si, tanto si estan en enlaces quimicos (pares
intes) como si no estan compartidos (pares solitarios).

pares de electrones se disponen alrededor de un atomo con
hciones (direcciones estereoactivas) que minimicen las
lones.

nes adicionales:

es dobles y triples se tratan como si fueran enlaces sencillos

no central se puede manejar individualmente.

na determinada molécula se pueden construir dos o mas estructuras
»s, el modelo RPECYV se puede aplicar a cualquiera de ellas

ftria de los pares estereoactivos y de la molécula pueden ser
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de los pares estereoactivos y geometria molecular

)S casos la geometria de los ]
pares estereoactivos es TETRAEDRICA
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(unshared
elactrans)

[unzhared
alectrons)

,- o7 H:N:H

LAR PIRAMIDE TRIGONAL TETRAEDRICA
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GEOMETRIA MOLECULAR
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Geometria Molecular

del modelo RPECV a moléculas cuyo
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tral no tiene pares libres Casos AB, (n=2..6)
5 Geometria de pares Pares Pares Geometria Ejemplo
estereoactivos enlazantes libres molecular
e 9 0 P9 G=C=0

Lineal Lineal

3 0 e o l'-.\']_.__

Irigonal plana
= I
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trigonal trigonal
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del modelo RPECV a moléculas cuyo
— tral tiene uno o mas pares libres

="
-‘.‘ﬂ Par enlazante de electrones
> nsiderar tres tipos de interacciones repulsivas:
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nte - Par enlazante (Pc-Pg) |
Par libre (P.-P,) Ry~
nte - Par libre (Pe-P))

il, las fuerzas de repulsion disminuyen:

PP, > P.-P, > P_-P_

Nucleo

s enlazantes estan atraidos por dos nucleos, luego ocupan menos espacio
inor repulsion.

res estan atraidos por un unico nucleo, luego ocupan mayor espacio y
pres repulsiones.
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bs de electrones se orientan en el espacio de modo
minimicen las repulsiones entre pares de electrones




del modelo RPECV a moléculas cuyo
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Geometria de pares
estereoactivos

Bipirdmide
tl'l".‘bul‘hll

Pares Pares
enlazantes libres
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AB.E,
2 3
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Geometria
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Estructura de Lewis

— s — Ol

O]

 enlaces se consideran como sencillos.
recciones estereoactivas en torno al atomo de S
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lazantes + 1 par libre) AB,E,
e pares Geometria
ctivos molecular

Atk

Repulsion P, -P > Repulsion Pc-Pg

(0-S-0)_ ~ 119.5°

exp”™
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Estructura de Lewis
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ico: C,0,H,
H

) la RPECV a cada atomo central de la . I:|: I|:|: A
1 de Lewis se puede determinar la | -
3 de moléculas complejas. H

AR

I—I—tlj— — C— -0 —H

H

: 4 3 4

"> Tetraédrica Trigonal Tetraédrica

plana
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Geometria y Polaridad molecular

3culas con una diferente distribucion de la carga eléctrica negativa

y positiva (nucleos) que origina una separacioéon de cargas y la
e un DIPOLO ELECTRICO o MOMENTO DIPOLAR (uD).
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a- u=Qr

- - 1 Debye = Q (coulombios) r (m) / 3.355 x10-30

n de moléculas

) campo eléctrico La existencia de momento

dipolar molecular depende de:

TE f 1. Polarizacion de enlaces.
II 2. Geometria (simetria) molecular.

&3 3. Los pares de electrones sin

compartir.
@ -
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tria (simetria) molecular.

lipolar eléctrico de una molécula es la suma de los momentos dipolares

anlaces:

—2Qr
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Lk no polar

Bond dipoles
ples
P N\
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dipole
mﬂm?nt
(b
&
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(b) CHCL,: una molecula polar

T N
Hfl e
H)

Folar

Monpolar

Folar

MNonpolar

Para algunas geometrias moleculares esta
SUMA es NULA aunque los enlaces estén
polarizados: lineal, tetraédrica, octaédrica,
bipiramide trigonal, plana simétrica

(triangular, cuadrada, etc..)

S

Folar
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res de electrones sin compartir.

» electrones sin compartir son zonas negativas con respecto al nucleo
ta; esto contribuye al momento dipolar molecular reforzandolo o

h

(unshared

0L ¥ G¥ 689:ddVSLVHM dO T1VO

S1IN3IANLS FONIIOS 404 SNOSS3T ILVAIAd INITINO

0L v¥ G 689 :ddVSLVHM VIANT O VINVTI

INITNO SVOINOTL SYIHOLNL 'SIHVINDILIVd SISV

107 electrons) Lp(par)
5+ A
NH,
A
e L(total)
(unshared
electrons) Hp(enlace)
o 10T A
7 NF, pp(par)
J Ly(total)
107
uD(enlace)v




