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C A P I T U L O I 
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Durante 

selectiva de 

I N T R o D u e e I o N 

los ~ltimos diez años, 

hidrocarburos tales 

los procesos de oxidación 

como el etileno, 

propileno, isobuteno, etc. ), se han venido desarrollando con 

mayor interés. 

Eventualmente, estudiar éstos procesos experimentalmente 

representa un cierto riesgo por la inestabilidad de las 

etapas intermedias producidas durante éstos, ademAs del alto 

costo que representan. De aqui surge la necesidad de determinar 

teóricamente los posibles caminos de oxidación. Especificamente 

se ha planteado el estudio teórico de la oxidación de isobuteno. 

En la reacción que a continuación se menciona (a), intervienen 

productos intermedios que, industrialmente y desde el punto de 

vista petroqu!mico, son de importancia fundamental para la 

obtención de resinas y polímeros. 

Este trabajo de Tesis de Pre-grado, muestra los resultados teórico 

de las estructuras involucradas en la primera etapa ( I ) de la 



siguiente reacción: 

c~Hr + o.._ -----> c .. 140 + H,.t.O + 1/2 o.._ -----> c.~o + H.._o •• (a) 

<------------ I -------------><------------ II ------------> 

Que son isobuteno ( C..Jir ) , metacroleina ( C.,Jl~O ) , 

agua ( H.._o ) y oxigeno ( Oi l . 

se determinan los niveles de energia electrónica de cada 

molécula; las estructuras moleculares óptimas; se hace un 

anAlisis de transferencia de carga y se describen los enlaces de 

valencia mediante un diagrama correlativo. 

También se presenta en .La part:.e de 11 Anexos 11 , loG programas 

auxiliares con flexibilidad de desplazar espacialmente algunos 

Atemos generando las correspondientes coordenadas cartesianas de 

cada Atomo y las coordenadas internas de interés; ademAs 

se incluye dentro de éstos 11 Anexos 11 , la Teoria de Grupos que se 

utilizo dentro del programa 11 Pshondo 11 para el CAlculo de la 

Energia de Equilibrio y su Distribución atómica. 

a 



9 



DESARROLLO TEORICO 

A) TEORIA DE LOS ORBITALES ATOHICOS. 

Para poder ilustrar la estructura electrónica de un 

elemento existen principios o reglas que se deben seguir: 

1) Principio de Aufbau: 

o tal!lbién principio de la construcción, que establece que 

los electrones son colocados en orden de energia creciente del 

orbital, es decir, los orbitales de menor energia son completados 

antes que los de mayor energia. El orden de energ!a de los 

orbitales es como sigue: 

is < 2s < 2p < 3s < Jp < 4s < 3d 

2) Principio de exclusión de Pauli: 

Establece que sólo un mAxímo ndmero de dos electrones pueden 

ocupar un mismo orbital, con la condiciOn de que sus spines o giro 

sean opuestos, y no tengan sus cuatro ndmeros cua~nticos 
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idénticos. 

3) Regla de Hund: 

Nos dice que se debe situar un electrón en cada uno de los 

orbitales de igual energia antes de que se situen al mismo tiempo 

los dos electrones en un sólo orbital del conjunto. Y que los 

electrones en los orbitales uni-ocupados deben tener spines 

paralelos. 

Estas reglas que se utilizan para construir configuraciones 

electrónicas también son utilizadas para construir 

configuraciones moleculares. 

El electrón tiene propiedades ondulatorias y la distribución 

del electrón en el espacio puede ser descrita mediante un orbital 

at6cico. La densidad de probabilidad o densidad de carga es la 

p~sibilidad de encontrar un electrón en un determinado volumen 

ir.finita~ente pequeño de espacio, dx, dy, dz. si este espacio 

de: necleo lo dividiéramos en capas delgadas de espesor dr, el 

~olu~en de éstas capas aumenta a medida que la distancia r del 

n~cleo aumenta, ya que el volumen de éstas capas es 4*PI•rA2•dr 

(el &rea de la esfera multiplicada por el espesor de la capa}. 
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La probabilidad de encontrar un electrón a un distancia r al 

nócleo es función de primero: la densidad electrónica, la cual es 

mayor cerca del nCcleo donde r es pequeno y disminuye cuando 

aumenta r; y el segundo: es el volumen de capa, que aumenta a 

medida que r aumenta. El resultado de multiplicar estas dos 

funciones nos dice que la probabilidad de que el electrón se 

encuentre entre r y r+dr, muestra que el electrón dificilmente 

estar4 en el nCcleo o a grandes distancias de éste, sino mAs bien 

en alqunas posiciones intermadias. La probabilidad se aproxima a 

cero asint6ticamente a medida que r se acerca al infinito~ Por 

lo tanto la integral de la función de probabilidad extendida a 

todo el espacio debe ser la unidad: 

Í:lJ~(x,y,z)dxdydz= JP d"t;=l 

Se pueden asociar ondas a las particulas muy pequeftas 

(Broglie), y las ecuaciones que describen el comportamiento de 

éstas ondas fueron dadas por Schrodinger. La ecuación de onda da 

la amplitud de la onda en función de la distancia desde la fuente 

generadora~ Las ondas tienen lo que es llamado nodo, donde el 

desplazamiento y la densidad electrónica es cera. Existe un 

cambio de signo cuando la onda pasa por un punto nodal, en donde la 

amplitud siempre es cero. 

12 



Lo que se describió anteriormente es para ondas unidimensionales 

u ondas estacionarias, pero los electrones se mueven en tres 

dimensiones, y la onda mAs simple puede ser un movimiento con 

simetria esf6rica. El movimiento de un electrón puede ser 

descrito por un movimiento esf~rico y debe ser analizado en 

t~rminos de tres dimensiones. Al intentar localizar un electrón 

con respecto al nócleo, se utilizaran las coordenadas polares (r,& 

"f ) . La relación entre coordenadas cartesianas y polaes es 

como sigue: 

z r cos & • 
y = r sen& sen 'f· 
X= r sene COS'f'• 

Una onda estacionaria puede atravesar un punto nodal, como 

tambie~n una onda esférica atraviesa la superficie nodal con 

cambio de signo. 

Si se desprecia el spin del electrón, la función de onda es 

producto de tres factores: la función radial R(r), y dos 

funciones angulares, e (6) y 4) ('f). La función radial depende 

ánicamente de la distancia radial r desde el nócleo, y las dos 

funciones angulares dependen de los Angules By 'f. 
de onda es: 

</> = R(r) • 0 { GJ) · t C'f'l 

13 
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Cada uno de éstos factores depende de unas cantidades 

llamadas nIDneros cu4nticos. La ener9ia total del electrón 

depende del ntmero cu4ntico principal, n. La función radial 

R(r), depende den y del nemero cu4ntico azimutal, l. El ndmero 

cu&ntico l se encuentra en el factor e ( e ) de la función de 

onda. El n~mero cu4ntico l determina el momento cinético del 

electr6n debido a su movimiento orbital alrededor del ndcleo, y 

por esta razón es denominado nómero del momento cinético. Este 

ntunero puede tener cualquier valor desde O hasta n-1 y su valor 

determina la forma del orbital~ 

El tercer ndmero cuAntico es el ndmero cuAtico magnético, m, 

estA asociado con las diferentes orientaciones del vector que 

representa e'l momento cinético y por tanto, con las di:teren.tes 

orientaciones de éste con referencia a alguna dirección definida¡ 

m se encuentra en los dos factores e ( e ) y • ( 'i' ) de la 

función de onda. Puede tener todos las valores enteros desde +l 

a -l. 

El cuarto ntlmero cuAtico es el del spin del electrón, s, el 

cual es una medida del momento cinético debido al spin del 

electrón. El valor de s es 1/2, y puede tener los valores de 

+1/2 y -1/2. Si dos electrones ocupan el mismo orbital, sus 

spines deber~n ser contrarios, porque dos electrones no pueden 
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ser descritos por cuatro nOmeros cu6nticos idénticos (principio 

de Pauli). 

El momento ciñético orbital de un electrón puede 

interaccionar con el momento cinético de spin del mismo electrón 

para dar un acoplamiento spin-orbital. cu a do se est4 

considerando dnicamente un electrón, la energia de acomplamiento 

spin-orbital es pequeña y se desprecia. Pero cuando existen 

muchos electrones esta interacción no siempre puede despreciarse. 

Con toda la información anterior, se puede determinar que la 

ecuación de onda en las tres dimensiones es como sigue: 

En donde la función f(xyz) describe el comportamiento de la 

amplitud de onda tridimensional. Siendo la longitud de onda y 

que es: 

>-= h/p 
p = m•v 

y: 

Por lo tanto: 
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La ecuación de onda puede ser utilizada para calcular 

energias de electrones. Si tomarnos a E como la energia total y V 

como la energia potencial del electrón, la energia cinética viene 

dada por: 

E - V 

y: 

V"'2= 2 (E-V) /m 

La ecuación de onda queda como sigue: 

<:;¡,,_ f + 8PI•2m(E-V)f O 
h42 

Y sustituyendo la función de amplitud cl4sica, f, por una 

función de onda no especificada, ~ , la cual tiene las propiedades d 

los orbitales discutidos anteriormente, se obtiene: 

V'l.1/1 + 8PI'"'2m(E-V) ~ O 
fiA2 

Que es la ecuación de Schrodinger. 
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Existen ciertas restricciones a la función de onda t> , 

puesto que su cuadrado representa probabilidad, debe ser 

continua, univoca y normalizable. Esto significa que debe ser 

una función que no presenta discontinuidad en ningdn punto, que 

en cualquier punto del espacio sólo debe tener un valor, y que 

debe ser posible normalizarla; ésto siqnifica que en la mayor 

parte de los fenómenos ondulatorios es el cuadrado de la amplitud 

de una onda lo que tiene significado fisico; la amplitud por si 

sola puede tomar valores positivos y negativos y esto tiene 

dnicamente significado matemAtico. La probabilidad de encontrar 

un electrón en un elemento de volumen d era pd y que debido a 

que el electrón debe estar forzosamente en algdn sitio, } pdL=l. 

Una funci6n de propabilidad tiene significado f!sico y aqu! puede 

ser identificada con el cuadrado de la amplitud; por lo tanto: 

cuando la integral del cuadrado de la función de onda es 

igual a la unidad, se dice que la función de onda estA 

normalizada; cuando no 1o estA, la función de onda se multiplica 

por un ndmero N tal que 1a integral pase a ser igual a la unidad. 

Este n~mero se llama factor de normalización. 
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Para Atomos mAs complicados y para moléculas, no es posible 

encontrar funciones , que sean soluciones exactas de la 

ecuación de Schrodinger. En consecuencia toda la mecAnica 

cu4ntica molecular utiliza una serie de aproximaciones. La 

primera que se puede considerar es: siempre que es una 

funci6n de onda plurielectr6nica, 1 , de un !tomo distinto del 

hidrógeno, se supone que ¡·puede ser expresada como el producto 

de funciones d para un electrón. 
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B) TEORIA DE LOS ORBITALES MOLECULARES. 

si tenemos dos Atemos a gran distancia uno del otro y los 

aproximamos progresivamente, el ~ucleo de cada atomo empezara a 

atrae~ el electrón originalmente asociado sólo con el otro atomo. 

La representaci6on de la enerqia del sistema en función de 

la distancia es denominada curva de energia potencial y 

frecuentemente se utiliza como la aproximación de la misma curva 

de Morse (que es la curva que determina la energia de 

disociaci6n). cuando la distancia que separa los n6cleos es la 

distancia de enlace o un valor muy próximo a la misma, ambos 

electrones en el sistema estan asociados con ambos ndcleos; y en 

vez del orb~tal atómico original (OA) en cada 6tomo, tenemos un 

orbital molecular (OM) que resulta de la combinación de los dos 

OA. Cuando un electrón est6 próximo a un n~cleo , el OM (o 

función de onda) puede suponerse que se parece al OA (función de 

onda ~ ) de este Atomo. De una manera idéntica, cuando el 
A 

electron est6 en la proximidad del otro ndcleo, el OM se asemeja 

a Puesto que el OM completo tiene caracter!sticas que 
B 

poseen separadamente 0 A y ~ 
8

, una aproximación del mismo 

ser6 una combinación lineal de los OA (las combinaciones lineales 

son combinaciones obtenidas por simple adición o sustracción de 

las funciones que se combinan) • En este caso se puede indicar el 

orbital molecular C\f) (formado por la adición de dos orbitales 

.. l.~ 



atómicos) , por 'j b = " A + b B Esta aproximación, 

denominada combinación lineal de orbitales atómicos o método CLOA 

la sugirió R.S. Mulliken. 

La adición de los dos OA representada por el orbital 

molecular ~b implica ·ahora que los dos electrones en la molécula 

son compartidOs por (o interaccionan con) ambos n~cleos, es 

decir, que el OM es bicéntrico. La adición ademAs implica que 

ambos electrones pasan la mayor parte de su tiempo entre los dos 

n~cleos y por lo tanto contribuirAn a enlazar los dos Atemos; por 

esto el subindice b en 

inglés 11bonding"), y 

enlaz.ante. 

~ b indica en el OM es enlazante (del 

el orbital es denominado un orbital 

En la combinaCi6n lineal explicada anteriormente, se han 

sumado los dos OA. Puede demostrarse por argumentos 

mecanicocuAnticos que el método CLOA aplicado a moléculas 

diatómicas requiere que sea generado un segundo OM a partir de 

los OA, también por combinación lineal de éstos. En la teoria 

CLOA, la combinación de k orbitales atómicos deben generar k 

orbitales moleculares. Se puede racionalizar la necesidad de dos 

OM a partir de dos OA de la siguiente forma: cada OA puede 

acomodar un mAximo de dos electrones; si se combinan dos OA la 

combinación resultante debe generar un n~mero suficiente (dos) de 

OM para acomodar un mAximo de cuatro electrones. Esto se llama a 

20 



veces la ley de conservación de orbitales. 

La segunda combinaci6n lineal de CA puede ser obtenida 

sustrayendo un orbital atómico del otro: L1.:> = (/:J - <:/J 
..Ja A B 

Se puede representar este proceso. por el procedimiento de la 

superficie limite. En este CM la probabllidad de encontrar los 

electrones a exactamente la mitad de la distancia entre los 

ndcleos es o. En promedio, los electrones en ~a est&n m&s lejos 

de cualquiera de los dos ndcleos que cuando est&n en los &tomos 

aislados, y por lo tanto los &tomos estarian en una situaci6n 

el\ergética m&s favorable si estuvieran separados que si 

estuviesen pr6ximos entre si. Debido a que los electrones en un 

orbital como el anterior tienden a separar los 6t6mos, el orbital 

(o funci6n de onda) es denominado un orbital antienlazante (en 

inglés "antibonding•): de donde el subindice a en ~a" 

Aunque nunca puede saberse donde encontrar una pequefta 

particula como un electr6n en un momento particular dado, puede 

calcularse sin embargo la probabilidad de encontrarlo en· una 

región dada del espacio. La situaci6n del electr6n puede ser 

definida mediante una funci6n de probabilidad. Esta función es 

denominada habitualmente p, 
2 

funciones de onda t;/¡ 

y es proporcional al cuadrado de 
2 

o~). La mayor probabilidad 

la 

de 

encontrar el electrón corresponde a las regiones del espacio 

donde p es m&s grande. Si se define un pequeño volumen de 
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espacio en términos de distancias infinitesimales a lo largo de 

los tres ejes, d>< dy dz = d r:, entonces pd-C:. es la probabilidad 

de encontrar el electrón en el pequeño volumen d-¡:. Puesto que 

el electrón debe encontrarse en alguna parte del espacio, si 

integrarnos la probabilidad desde menos infinito a mAs infinito, 

es decir, para todo el espacio, debe obtenerse la unidad: 

J f f d>< dy dz = f p dl: = ! (N q> 

Siendo N la constante de normalización. 

de una función de onda, ; , integrado para 

igual a la unidad, J ~ 2 
d r. = 1, la función 

f2 d-Z: 

cuando 

todo el 

de onda 

= l 

"' ' 
el cuadrado 

espacio es 

se dice que 

estA normalizada. Las funciones de onda de dos Atarnos para 

formar dos OM, estas funciones de onda moleculares no estAn 

normalizadas y ahora deben normalizarse separadamente, es decir, 

deben multiplicarse por un factor N tal que: 

J [N( ~ A+ B),¡,, 2 dl:. = N2 s ( ti> A + 
2 

<b ) 
B 

= l 

Ya se dijo que OM es un conjunto de OA's: 

U.O= e ;. + c f/:J + ••• + c ti> 
;J 11 22 nn 

Las constantes c•s de la anterior función de onda molecular 
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son denominadas coeficientes, c, e indican en qué extensión cada 

OA participa al OM, y en términos de estos coeficientes la 

condici6n de normalizaci6n (suponiendo la integral de 

de superposicitm, s, igual a cero,J 'I> t/) d-Z:, 
A B 

solapamiento o 

la cual es una medida de la extensión de solapamiento de los orbitales 

atómicos '/'J y ~ , y el valor de S varia desde cero hasta la 
A B 

unidad positiva o negativa) es: 

2 2 
c +e + •.. +e 1 

1 2 n 

Segtln la mecAnica cuAntica, dos funciones de onda 

moleculares cualesquiera, para ser funciones de onda propias de 

un mismo sistema, deber ser ortogonales la una con respecto a la 

otra. La condición matemAtica para la ortogonalidad es la 

siguiente: el producto de las dos funciones de onda, integrado 

para todo el espacio, debe ser igual a cero, es decir: 

1 

dt: ~ o 

Esto es, si se representara grAficamente el producto de los 

dos orbitales moleculares, se ve que el Area bajo la mitad 

izquierda de la curva (que es positiva) es exactamente igual a el 

Area que hay por encima de la mitad derecha de la curva (que es 

negativa), o sea que el Area limitada por la curva (la integral 
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del producto) es exactamente cero. Las funciones de onda que son 

a la vez ortogonales y normalizadas se denominan funciones 

ortonormales. 

Si se efect~a una rotación parcial (rotaci6n de menos de 

360') de cualquier mol~cula alrededor de un eje que pase por su 

centro y si, después de esta rotación, la molécula aparece 

exactamente coma estaba originalmente, se ha efectuado una 

operación de simetria sobre la molécula. Existen varios tipos de 

simetria, como san: 

1) Simetría puntual: que es la rotación de una molécula alrededor 

de un eje, en éste caso el centro de gravedad, con la condición 

de que permanezca invariable. 

2) Rotaci6n alrededor de un eje; eje rotacional, e : es en el 
p 

cual el angulo del cual las ~oléculas deben ser giradas para 

obtener una imagen superponible es denominado e 
tienen ejes rotacionales de orden 360/ 9 

las moléculas 

Para los ejes 

rotacionales se utiliza habitualmente la notación e , donde e 

indica c!clico y p = 360/ e . El subidice p es pues ~l nómero de 

veces que aparecen orientaciones superponibles durante una 

rotación de 360'. Debe quedar bien entendido que la operación de 

símetrla que hemos discutido es la rotación alrededor de un eje, 

mientras que el elemento de simetria es el eje rotacional e . 
p 

24 
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Frecuentemente la 

rotación propia, 

propio. 

y 

operación de simetría e se denomina tambi6n 

el elemento de simetrfa e eje rotacional 
p 

3) La operación identidad: es la operación que deja una molécula 

sin variación y por lo tanto con otientación idética a la 

original; y se designa con la notación I o E. 

si dos o m4s operaciones efectuadas una a continuación de la 

otra vuelven a la molécula a una orientación idéntica a la 

original, el producto de estas operaciones es igual a la 

identidad. Otra forma muy sencilla de volver una molécula a su 

posición original después de una operación de simetr!a consiste 

simplemente en invertir la operación. 

simetria conmutan. 

Las operaciones de 

4) Reflexión en un plano; el plano especular, (sigma): si se 

biseca una mol~cula por un plano, y cada Atomo en una mitad de la 

molécula bisecada se refleja (ésta es la operación) en el plano 

encontrando un 4tomo similar en la otra mitad, se dice que la 

molécula tiene un plano especular (que es el elemento de 

simetria), Cada molécula plana tiene por los menos un plano de 

simetr!a, el plano molecular. Si se sitóa la molécula en un 

sistema de coordenadas cartesianas, la reflexí6n en un plano 

especular siempre provoca un cambio en el signo de las 
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coordenadas normales a este plano y deja invariables las 

coordenadas paralelas al plano; as! sigma cambia cada punto x, 
xy 

y, z en x, y, -z. 

5) Inversión en un centro de simetria: si en una molécula, desde 

un Atomo cualquiera, se traza una recta que pase por el centro de 

la mol6cula y, si prologandola en la misma dirección, se 

encuentra un Atomo equivalente equidistante del centro (ésta es 

la operaci6n), y si esta misma operaci6n puede efectuarse para 

todos los Atomos, entonces la molécula tiene un centro de 

si=etr!a, designado por i, inicial de invesion. Puesto que cada 

Atomo se refleja as!, a través del centro, sobre un Atomo 

equivalente, los Atamos tienen que ir por pares (con la excepción 

de cualquier Atomo que esté en el propio centro) ; los miembros de 

un par siendo equídistantes, pero en direcciones opuestas, del 

centro. Para ciertas coordenadas x, y, z, por inversi6n éste 

punto se convierte en -x, -y, -z. si se ha encontrado un punto 

equivalente por inversión, y todos los dem~s puntos de todos los 

4tomos pueden tránSformarse de manera similar, la moli!cula tiene 

un centro de simetría. 

6) Rotación alrededor de un eje: si se gira una molécula 

alrededor de un eje y la orientación resultante se refleja en un 

plano perpendicular a este eje (~sta es la operación), y la 

orientación resultante es superponible con la original, se dice 
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que la molécula tiene un eje de rotación-reflexión (que es el 

elemento). El eje alrededor del cual se efectca la rotación es 

el eje de rotación-reflexión y se designa con la notación s , 
p 

siendo p, como es habitual, el orden. Este eje es denominado 

también un eje alternante o impropio, distinguiéndolo asi de un 

eje rotacional o propio, e • 
p 

Las operaciones de simetria puntual pueden resumirse de la 

manera siguiente. si una molécula puede ser girada o reflejada 

alrededor de su centro de manera tal que después de la 

operación la molécula sea idéntica a, o superponible con, la 

original, la molécula tiene simetr! puntual de alguna clase. 

Sólo hay dos operaciones fundamentales de simetria puntual: 

rotaci6n simple alrededor de un eje, 

alrededor de un eje, s • Adem~s, e 
p l 

nada, sigma, es equivalente a S ; 
l 

equivalente a S • 
2 

e ; y rotación-reflexión 
p 
es equivalente a no hacer 

y la inversión, i, es 

Existe un clasificación de los grupos puntuales con respecto 

a su simetria; sólo nos referiremos a los grupo tratados en ~sta 

Tes~. El grupo C , tiene sólo un dnico plano de simetria, sigma 
s 

(que, como se ha nombrado anteriormente, es euqivalente as). 

El grupo e , que es en donde las moléculas que 
pv 

l 
pertenecen a 

estos qrupos puntuales tienen eme elementos de simetria e 

planos verticales (sigma ) que se cortan segdn el eje~ 
V 
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moléculas pertenecientes a lós grupos puntuales 

corrientes. Trataremos el grupo e 
h 
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C) EL METODO DE LOS ORBITALES MOLECULARES Y METODOS MAS GENERALES 
O HAS PRECISOS QUE EL DE LOS ORBITALES MOLECULARES. 

En mecAnica clAsica la energia total E de una molécula es la 

suma de su energia cinética, T, y su energ!a potencial, V: 

E T + V H 

La energ!a total se expresa con frecuencia mediane el 

simbolo en honor de Lord Hamilton, el fisico inglés, que hizo 

importantes contribuciones a las matemAticas de la mec4nica 

cl4sica. En mecAnica ondulatoria, sin embargo, la ecuación 

fundamental que hace intervenir la energ!a de una molécula es: 

Aqui H es un operador de energia, y H~ es el resultado de 

la operación de H sobre ~ • El valor de E no puede calcularse 

directamente a partir de esta ecuación para sistemas moleculares, 

porque no es posible encontrar una función para la cual H_9' 

sea una constante mCltiplo de de manera que H 'jl':)J sea una 

constante y no una función variable de la posición de los 

electrones. En consecuencia, ambos miembros de la ecuación se 

multiplican por lj>Y entonces se integran sobre todo el espacio; 

este proceso corresponde a promediar H~ en todo el espacio: 
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Las ecuaciones anteriores se aplican a la energ!a de la 

molécula completa y de todos sus electrones. Entonces es una 

función de las coordenadas de todos los electrones. Como primera 

aproximación suconemos que ~ puede ser descompuesta en un 

producto de muchas l)', cada una de las cuales es la función de 

onda de un solo electrón (un orbital). 

La ecuación A sirve de base para el cAlculo de la energ!a de 

los sistemas molecualres. Sin embargo, la evaluación numérica de 

la ecuación requiere que se conozcan las funciones , es decir, 

los orbitales moleculares. Siguiendo una sugerencia de Mulliken, 

se ha convertido en habitual expresar los OM como una combinación 

lineal de orbitales atómicos {CLOA): 

\j¡ ='\e ~ 
J j f jr r 

Esto significa que el orbital molecular ~j se expresa como 

una suma ponderada de contribuciones de todos los orbitales 

atómicos el peso de las contribuciones viniendo dado por 
r 

los coeficientes c , y la suma extendiéndose a todos los Atamos 
jr 
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(o mejor dicho a todos los OA) que forman parte del sistema. 

No nos meteremos con el desarrollo a detalle de la 

resolución de éste sistema, pero a grandes rasgos, los pasos para 

la resolución del método de los OMH son: 

1) Hallar un determinante secular. 

2) Desarrollar el determinante. 

3) Determinar las ralees del polinomio resultante. 

4) Determinar y luego normalizar los coeficientes. 

Sin la ayuda de computadoras, el segundo y tercer paso de 

éste procedimiento son excesivamente fastidiosos para cualquier 

molécula (determinante) de tama~o apreciable. La solución 

numérica de un tal polinomio por el método de Newton-Raphson es 

fastidiosa de c6lculo y el desarrollo del determianante es casi 

prohibitivo. No obstante, el problema puede simplificarse en 

gran manera, mediante el uso de la simetr!a a condición que la 

molécula pertenezca a un grupo puntual que tenga algón elemento 

de simetria adem~s del plano de la molécula. Lo ~nico que se 

requiere es conocer como cada OM se transforma como una de las 

representaciones. 
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CAPITULO I I I 

32 



D E S A R R O L L O e o M p u T A e I o N A L 

Los cAlculos que se presentan son a nivel HF-SCF. Se 

llevaron a cabo con el programa molecular PSHONDO (l), empleando 

ademAs la aproximación de pseudopotenciales no-emp!ricos 

desarrollada por Barthelat et al (2), y los par4metros se 

presentan en la Tabla I. 

VAX 750. 

Este programa corre en una computadora 

Los electrones de valencia 2s 2p para el carbono, 2s 2p 

para el oxigeno y is para el hidrogeno se describen mediante una 

base doble zeta, que cuenta ademAs con una función de 

polarización 11d 11 para el oxigeno y una "P" para el hidrógeno. 

Estas bases, se describen en la Tabla II, y se han usado en 

cAlculos previos de hidrocarburos y oxidas metAlicos (3) • 

La molécula de isobuteno se calculó dentro de la simetria 

C2v y se colocó sobre el plano 11 xz"~ 

La metacroleina se calculo dentro de la simetria es, 

definiéndole como plano de reflexión el 11 xz 11 • 
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se desarrollaron a su vez dos programas para pasar de 

coordenadas internas de una molécula a coordenadas cartesianas. 

Estos programas fueron desarrollados en lenguaje Fortran 77, 

uno es para la molécula de isobuteno y otro es para la 

metacroleina. 

Los dos programas se encuentran en el Anexo 1 y Anexo 2, 

respectivamente. 

Los pseudopotenciales utilizados se encuentran en la Tabla 

I; éstos se usan para Atomos pesados, en donde se quiere 

congelar los electrones internos, para as! trabajar con los externos 

de valencia ónicamente. En el hidrógeno, por ejemplo, no se 

utilizan pseudopotenciales, 

Estos ahorran tiempo real de mAquina (CPU), facilitan la 

convergencia, por que evita que el programa trabaje con m6s 

variables, que aunque son importantes afectan en muy poco el 

resultado teórico. 

se empezaron los c4lculos con el articulo de LeRoy (4); a 

partir de éste se tuvo una muy buena aproximación asi como las 

coordenadas internas experimentales. 
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La comparación de los resultados teóricos .vs. 

experimentales se encuentran en la Tabla III para isobuteno, 

Tabla IV para metacrolelna y Tabla V para el agua. 

Las bases Gaussíanas utilizadas para el primer acercamiento 

en convergencia por el método de CLOA se encuentran en la Tabla 

II. 
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C A P I T U L O I V 
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R E S U L T A D O S 

La estructura geométrica del isobuteno se presenta en la 

figura l; 

siguientes: 

los parAmetros geométricos que se optimizaron son los 

Las distancias interat6micas Cl-H5, c1-c2 y C2-C3, asi como 

los bngulas HS-Cl-C2 y c1-c2-cJ; las terminaciones metilicas 

(CHJ) se mantuvieron fijas. Para iniciar el proceso de 

optimización se tom6 una geometria de referencia experimental 

(4). Los resultados de dicha optimización se comparan con los de 

referencia de la Tabla III. Por lo que se puede ver en la tabla, 

la geometrla experimental se reproduce adecuadamente, la ausencia 

de correlación electrónica solo afecta en un ligero acortamiento 

del orden de 0.1 ua a los enlaces e-e. 

La estructura de la metacroleina, producto intermedio en la 

reacción de oxidación propuesta para la obtención de 4cido 

metacrilico, se muestra en la figura 2. se llev6 a cabo la 

optimización de la terminación CJ ( parte enmarcada en la 
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figura ) partiendo de una cierta estructura de referencia 

(5). Los par6metros que se optimizaron fueron las distancias 

interat6micas C2-CJ, CJ=O, CJ-H7 y los Angules C1-C2-C3, C2-C3-H7, 

C2-CJ-o. La estructura complementaria de ésta molécula se tomo 

del c41culo de Isobuteno y se mantuvo fija. Los par6metros 

geométricos óptimos se comparan con los de referencia en la Tabla 

IV. Esta tabla describe una estructura teórica bastante parecida 

a la experimental, con acortamientos en los enlaces del mismo 

orden que el Isobuteno; aunque muestra un Angulo Cl-C2-C3 tres 

grados m!s abierto que el Angulo de referencia. Esta diferencia 

angular es el error mAs perceptible en cuanto a las 

optimizaciones angulares de las moléculas C4H8 y C4H60 se 

refiere (5). 

La Tabla V muestra los parAmetros geométricos del cAlculo HF 

correspondientes al agua. Los datos aparecen en el mismo orden de 

discrepancia que el resultado experimental. En la figura 3 se 

muestra la estructura geométrica de el agua. 

En la figura 4 se presenta el diagrama de correlaciOn de las 

especies químicas: oxigeno (O}, isobuteno e H ), metacrole!na 

(CH o) y agua ( H O). Se puede observar principalmente a los 

orbitales del isobuteno que son afectados fuertemente por la 

presencia del oxigeno al transformarse el complejo a 

metacrole!na. También se pueden relacionar los orbitales 
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moleculares OM's de un sistema a otro, analizando la 

variación en las contribuciones atómicas. Para ésto, comenzamos 

con los OM's que yacen sobre el plano "xz", mismo donde hemos 

colocado a todas las moléculas excepto al agua, que por 

consistencia en la simetría de la correlación se coloc6 en el 

plano "yz". Se pueden describir las siguientes interacciones: 

El orbital geometr!a Jal del Isobuteno, principalmente formado por 

enlace sigma de Cl (pz) y c2 (s), se correlaciona al 6a', excepto 

que el orbital atómico (OA) "s" de C2 se reemplaza por el "pz". 

AdemAs el enlace tipo sigma con los OA' s "s" de los Hidrógenos 

et!licos y el Carbono Cl en la terminación CH2, se ve 

desbalanceado en el OM 6a' al acumularse la carga electrónica 

principalmente en el Hidrógeno HS, 

aldehidica. 

cis a la terminación 

El orbital geometria 2b1 del rsobuteno formado principalmente d 

enlace pi de x entre c1-c2 y los Hidrógenos etilicos enlazantes 

con Cl, se transforma al orbital 7a' de la Metacrole!na, con una 

alta contribución electrónica de carga entre C3 (-pz) y o (pz) 

formando un enlace si'Jllla. Esta acumulación de carga proveniente 

principalmente de la disminución en la terminación etilica~ La 

fuerte participación enlazante de Oxigeno favorece la 

estabilización del orbital. 
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El orbital geometría 4al del Isobuteno caracterizado por el sigma 11 

de antienlace entre Cl y C2, y contribuciones antienlazantes de 

HS (s) y H4 (s) hacia Cl y enlazantes de H7 (-s) y H2 (-s) hacia 

los carbones met!licos, se transfiere al OM 5a' de la 

metacroleina. Aqui aparece, como en el caso del OM 7a', una gran 

acumulación de carga en la rama oxidada, con la participación de 

H7 (s) y CJ (px}, como producto de un fuerte debilitamiento de 

las dem4s contribuciones en el oM. La transformación del CM 

logra una estabilización de m4s de 0.1 ua. 

El orbital geometría Sal del isobuteno también presenta 

un enlace sigma 11 pz 11 entre Cl y C2 importante, pero es m4s 

fuerte la contribución pi zeta enlazante de los carbones de 

los metiles fortalecida por los hidrógenos met!licos planares. 

Este CM se transforma en la metacrole!na al Sa', en donde se conserva 

el enlace sigma, y al romperse el enlace e-e entre los· metilos, 

desaparece la rama metil, acumul4ndose gran cantidad de carga en 

el H4, trans a la rama oxidada. Nuevamente éste es uno de los 

OM's m4s estab~lizados por la presencia de Oxigeno. 

En el orbital geometr!a Jbl del isobuteno se encuentra que los OA's 

mayor contribución son: H7 (s), H2 (-s), H5 (-s) y H4 (s), y 

éstas contribuciones se concentran en la rama metil al pasar a 

metacroleina, con el OM lOa', que tiene una alta participación 

enlazante del OA 11 pz 11 de C4 y 11 s 11 de H2. 
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El orbital 4bl del isobuteno se transforma a dos orbitales 

en la metacroleina, que son: 9a' y lla', al generarse un pi "x" 

de antienlace y uno de enlace entre CJ (px) y o (px) . En el CM 

9a' esta contribución es muy pequeña y el OM casi conserva en su 

totalidad las caracteristicas del OM 4bl. En cambio, en el lla' 

la mayor contribución es en el antienlace C3=0 mencionado, 

provocando una disminución en la concentración de carga de los 

dem6.s &tomos, logr6ndose adem6s una 

desestabilización con respecto al eigenvalor 4bl. 

considerable 

Con respecto a las contribuciones electrónicas fuera del 

plano tenemos: 

El orbital geometria lb2 del isobuteno, caracterizado por el enlace 

en "Y" entre CJ y C4, se transfiere al orbital la" en la 

metacroleina, donde su principal contribución es en el metilo, 

antienlazando es (py) con los hidrógenos no planares. 

El orbital geometria 1a2 del isobuteno, caracterizado .por la 

contribucilm pi en 11 y 11 de antienlace entre las dos ramas 

se translada al orbital 2a11 de la metacrolelna. Aqui, 

metil, 

la rama 

metil permanece casi idéntica, y el carbono CJ cercano al oxigeno 

contribuye con él fuertemente en un enlace pi en ºY"· 
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El orbital geometrla 2b2 del isobuteno practicamente se reetiqueta 

orbital 3a" en la metacroleina, caracterizado de manera 

controlante por Cl (-py) y c2 (-py). 

Come se puede ver los cambios en las estabilizaciones de los 

eigenvalores del sistema C4H8 al C4H60 son mucho m4s 

considerables en los lóbulos planares (XZ) que los que estAn 

fuera del plano 11 xz 11 • 

Tambi~n en la figura 4, se pueden ver las estabilizaciones y 

desestabilizaciones de los OM's que hemos discutido. Asociado a 

la informaci6n de ésta figura, se presenta en la Tabla VII-a y 

Tabla VII-b, el desglosamiento de cada OM en los principales OA's 

que lo componen. 

Es de notarse también en la figura 4, que los OM's de las 

mol~culas de hidrocarburos que hemos discutido, son los mas 

externos. El oxigeno se fija al sistema e H o en éste intervalo 

enerqoético de valencia principalmente mediante el OA "2p". Los 

OM' s fuertemente determinados por la presencia del OA º2p" de 

oxigeno son el 7a', Sa', 2a 11 y lla', y los OM's de e H que 

establecen la conexión de la correlación e H o con ox!qeno son 

respectivamente: 2bl, Sal, la2 y 4bl. De estas interconexiones, 

la tmica fuera del plano molecular es la 2py-->la2-->2a". 
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Por otro lado, en el isobuteno, los OM's Sal y lb2 son los 

fuertemente representados por las contribuciones s + s y s - s de 

los hidrógenos metilicos no planares. Y de acuerdo a las 

9eometrias en que hemos colocado a las moléculas, tales 

combinaciones corresponden a los OM's 2al y lb2 del agua. 

Finalmente el OM Jal de H O corresponde al OA 11 2p" del 

oxigeno que no interacciona con el hidrocarburo. Recordamos que 

la relación (a), tenemos como reactantes a la molécula 02 y al 

isobuteno. Con la ayuda de algdn mecanismo catalitico, 02 se 

rompe interaccionando un oxigeno con el hidrocarburo y el otro 

formando agua. 

En la Tabla VI se presentan las distribuciones de carga 

electrónica en el isobuteno, la metacrolelna y el agua; y en las 

figuras 5 y 6, la distribución electrónica sobre la dos primeras 

moléculas. 

Tanto en e H como en e H o, los centros de acumulación de 

carga positiva son Cl, C4 y CJ ( ver figuras 1 y 2 ) . 'l es de 

notar que C4 y CJ, centros de conexion entre los metilos o 

metil/aldehldo y el resto de la estructura, los valores no se 

modifican considerablemente. Por otro lado, los centros Cl(+), 

C2{-) y H7(-) son los m~s fuertemente afectados en sus valores de 

carga acumulada por la fijación del oxigeno a la estructura. El 
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oxigeno. con su doble enlace hacia C3, presenta una acumulación 

de carga -0.01 ua mayor que C2, y por lo tanto existe en C3 una 

mayor vulnerabilidad a que la oxidación y/o ataque catalitico que 

se contempla en la segunda parte de la reacción de oxidación (a), 

sea sobre la orientación aldehidica. 

Al determinar el balance de energ!a que establece la parte I 

de la relación estequiométrica propuesta en (a), se encuentra una 

deficiencia de energia del lado de los productos debido 

principalmente a que la especie e H o resulta m4s estable que el 

isobuteno al fijarse oxigeno formando la terminación aldehidica. 

A partir de ésto se puede decir que la parte I de la reacción de 

oxidación (a) resultó ser exotérmica, es decir, que al llevarse a 

cabo la reacción son liberadas 0.44 kcal/mol de energ!a 

electrónica. 
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e o N e L u s l o N E s 

OeberA de abrirse y calcular geometrias 

intermedias 

determinado. 

entre las estructuras moleculares que hemos 

También se tendrAn que calcular los estados ionizados (2B2, 

2Bl) de C4HB mediante el Teorema de Koopman y compararlos con la 

evidencia experimental. 

Los resultados que hemos presentado en ésta Tesis de 

Licenciatura estAn de acuerdo a los experimentos por lo que se 

recomienda el estudio de la segunda parte de la reacción de 

oxidación (a) como continuaci6n a ésta Tesis o bien a un nuevo 

estudio de investigación. 

Hay que hacer notar que el simulador molecular tal vez ya 

esté rebasado para ésta época, y también hago notar que ya existen 

otro tipo de simuladores mAs rApidos y exactos comparados con el 

que se utilizo aqui. 
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Esta Tesis sólo muestra la aplicación de éste Método 

en un tipo de molécula. 

Realmente lo que se quiere hacer notar es que hay 

simuladores que pueden ser utilizados por la Industria Quimica, 

para la investigación y optimización de ciertas reacciones que 

representan ya sea un riesgo o gastos económicos elevados. 

A partir de éto~ paquetes computacionales se genera la 

opción de estudios teóricos como base para iniciar una fase de 

Experimentación mucho m!s rica en datos y entendiendo m&s a fondo 

lo que realmente estA ocurriendo, y por ende un ahorro en tiempo 

y dinero de horas-hombre y materia prima. 

La Investigación nos ayuda a optimizar nuestros recursos 

y materias primas, provocando una fase de Experimentaci6n mucho 

mAs racional y una aplicación eficiente, que como uno de los 

resultados nos da el ahorro en tiempos muertos. 
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H 

·! 
1 
! 
1 
1 
1 
1 
1 

0.102741 
0.3258~0 
1.158786 
5.094788 

33.865014 

0.383568 
0.503709 
0.202846 
0.045316 

0.006068 

l. 2p o. 800000 l. 000000 
••2•••a~u=•=l=2••=~==••=!•••••=•==•=•=••••!•==•••••=•=••=•• 



rAe:.~. tr t. COMFAAAC:ON ENTR!:: t.OS PA?AllE:l'ROS G:::OHETRICOS 
!=:<PE3IMDITALES '( tos OPTU1ll5 CE ::s·rE TP.ARAJO ~ ~,\ f'!OLECU[.A DE 

IS03U-:c:llG. 

Las t!!:;:~\nc!a.'.i ir.t~!3:.;;:i.:.-::1.~ est..\n c!.l.CJ.:; en ua.::5 y les 
a~qulos en qraCüs. 

P~O ESTE TRABAJO 1 REFERE:.-;CIA ~ERillENl"AV 
=s•===========l==sws••••===•••==~~==a•I•=•~==•==•=========•===== 

:1cc1-c2-c3> 1 122.00 ! 122.JS 
--------------!-----------------------l-------------------------r(C2-C3) 1 2. 72 2.85 
--------------1-----------------------1-------------------------
r<Cl-CZ> l 2.42 1 2.51 
--------------!-----------------------!~------------------------
() (Cl-C2-H5l 1 58.51 1 59.27 
--------------1-----------------------1-~-----------------------
rlCl-HSI 1 2.02 1 2.06 
•s••a:a:a&::a•a:1 l =i•,.•••••••••••••••••••• l ••-••••:s•••••==•••••=••• 

A L.H. Scbarpen y V.H. Laurie, J,Chem.Phys. 
1732. 

39 119631 



TASr.;. IV. PAA.'1.:-!E:l"P.OS GE0~:::!1HCOS OPT::'!u:; CF. E:;TE TRA3AJO 
C0:-\¡'11\H.\DC3 C0!1 L:'JS E:i<PEJH~;·r.a.r..ES DE RE!-CJU:Ni:IA PAP.A LA 

l'.ET.~C?.OLEINA. 

L..is r!::i:a:~c~::i.= in:~:-'ltó::!.c.:i.:::; e3'".A!l t!i:!;:i:; en U:J.:i y 1-::J 
ar.qu!.::J e!l qr.i-lo:!. 

--------------!-----------------------!--------·--------~-------
(lt•.:l-C2-CJl ! 11'3.87 ! lL6.60 
----------·---l-----------------------!-------------------------
r(C3-H7l 2.01 ! 2.09 
--------------!-----------------------t-------------------------
()tC2-i:J-H7l ! 115.lO 115.lO 
--------------1-----------------------1-------------------------
rlCl-Ol 2. 22 1 2.30 
--------------1-----------------------1-------------------------
<l1C2-C3-0l 1 124.37 1 123.28 
............. ~l···········=········•••l••=···=···············==· 

• J.R. lluriq et al, Spectrochiaica Acta, 42 A, 119861 89. 



TABLA V. PA.".>.'1E'!'ROS GECME'!."RICCS CE El>"'::: '!'l!ABA.JIJ COMP,\RA!JOS 
CO:I LOS E:<PERrMENT~.!.ES ·UE í<C:.'"ERENCIA PARA EL AGUA. 

::' • .l.P.Ai"l::i"RO ! S!JTE 'Z'RASAJO ! :tEF~HZ:·!O:rA E:<PER!:!-'~r.' • .\!'.."" 
==~=2:s=.a===~=!==•=~~=~=====s:s:===~==t=~~====================== 
rCH9·HlOl :Z.84 i.e1 
-------------- ! ----------------------- ! -------------------------
rlO-H> ! 1.85 1.81 
--------------!-----------------------t-------------------------
<l IH9-0-Hl0) ! 100.10 ! 104.50 
=====-====::i====!=====z===s=s:a::a:::a===l====:.as=============r===== 

~ G. Herzberq, ·~olecular Spectra and Mol~cular Structure 
tI•;•Electronic Spectra and Electronic Structurc o! Polyatomic 
Holecules•.1va.n Hcstrand, Nev York, 19661. 



'!'..\BL.t\ V!. OtS":'!t! B:JC:~nE:s CE e.a.ne,\ ~e~ !CA FJI 
ISOBL'TE!IO, Hf."!".!ICROLEI~A Y ACUA. 

I!30B1J'l'DJ1J tC4HB> ME:f.!ICR'..lLE!NA (C4H60l 

Cl +0.4& t0.56 
-------------t--------------------------!------------------------C2 1 -0.21 1 -O.JO 
-------------!--------------------------!------------------------º 1 ~.V 1 ~-~ -------------!--------------------------1------------------------

c~ 1 +0.67 1 +O. 71 
-------------1--------------------------1----------------------~ Hl -0.18 -0.17 
-------------1--------------------------1------------------------

~ 1 ~.H 1 ~.n 

-------------1--------------------------1------------------------
h'J 1 -0.18 -0.17 

-------------1--------------------------1------------------------
H4 1 -0.23 1 -0.22 

-------------1--------------------------1------------------------
115 1 -0.23 1 -0.22 

-------------1--------------------------1------------------------
116 1 -0.18 1 

'-------------1--------------------------1------------------------
H7 1 -0.20 1 -0.28 

-------------1--------------------------!------------------------
H8 1 -0.18 1 

-------------1--------------------------1------------------------
0 1 1 -0.37 

···········•=!•=········=·······=······=l=····==···········=····· 

Al'OHO ACUA CH201 
aa:••zaaaa•••l••••••acasassasa::e•ata:•af 

• H9 -0.21 1 

-------------1--------------------------1 
HlO 1 -0.21 1 

-------------1--------------------------1 
o 1 +0.42 1 



=======;:::11,1 ... ~ == ==== ~: 1:: =.::~- -====:.,.:: -== =:: :-:.-. : :'-; ,.,.:: .. == ======== ===-: .. == 

Jal 
C! < J =-11. :r.. p:=-o. 231 .cz< !=•:>. 26 >. 
CJtpx•-0.2~l.C4lp~=0.2"l,H2!s=-0.19l 
H4t s=-0. 27 l ,H5l '•-O. 27l .H7C s=-O. l9l 

------------ --·- --- !---- -- ---- ----- -- ----- --.. -- -- ·--- --- -- --- ---
1:1e;::<=-O.3J) .·:2~ px.:-0. 2:l), 

~!>l CJ<?::.s-C·. ~2 l .C'4( ?:-;O. 2:! > .!-!.4( !3=0. 21)1, 
H5t:=-O. :?'J; 

- --- . --- ... - --- - -- - . t - -- - - -~~¡ ;;::~: ;; ; ;.~;~;;::.; ~;.~ ~ ~-~ -- -·· --- ----
.¡tl.l ..::!?:it--0.2·t> ,C•lip~~o.i.-;1 ,H::ts=-0.26t. 

Hl!s•0.2&l.M!C~•0.26l.H7(s=-~.26l 

- - ---- .. --- --- -- - - - - ! --------------- -- - - - -- ·------ --- -- -- -- - .. - ----
lb' CJCpy•O.J2l.C4!py=O.J2l.Hl!s•O.JOl, 

! HJCs=-0.Jl ,H&Cs•-0.3) .HB!s=O.Jl 
----- --------·------ ! ----------------- - ------------- --------------

la 2. 1 CJ(pyaO. 36) ,C4!py=-0. 36l ,HlC s=-0. 36l 
1 H3Cs=0.36l ,H6Cs=-0.36l ,HB!s=0.36l 

-------------------!---------------------------------------------! Cl!pz=-0.24l,C2(pz=0.28l, 
Sal · 1 C3!pz=-0.32l .C4(pz=-0.32J ,Hl(s•0.22l 

! H2( •=-O. 31) ,H3( s•O. 22 l ,H6C s=O. 22), 
1 H7(s•-0.3ll,HS!s•0.22l 

--------~----------!---------------------------------------------
3bl H2ts=-0.39l ,H4ts=0.29l ,H5(s=-0.29l, 

! H7cs=0.39l 
-------- - - ------ ---1- -- -- --- - ------- --- -- - - -- -- --- ---------------

Cl c px=0. 29 l, C2 { px= -0. 35 l, 
4bl CJ(px•0.31) ,C4lpx=0.3ll ,H4Co=-0.36l, 

1 H5(s•D.36l 
-----~-------------!---------------------------------------------

~~~ l C~lpy=-0.451.C2tpy=·O.J~l 
=-•='====•=="ll= :a===== 1 •=======::t:::a:-: :J:: == ~== ===== === :s =•==•=s: ~:a:::::~ 



T.\!:=--.". 1J:! ·~- r:~· :i :;::: VA:.:::~;::rA ¡)E L.\ !-1..!:::'A':?.O~:)li\ Y ~ 
,,e,:;;.., 

oaarT;.r.. 
MO tE:r.JT_,\?. 

cc~•·rru a~1c:c::=:s 

ATOHICAS 
:s ·==:"'===========::=== ! ======:"' === - .:;..:;.: "I: :;:. ... = = = == =:;; = ': '::~ ==·==== =31==== = 

5.J." ! C3l?:<-:C.J.9'.!-!7!~':'"·:·.42~ 

-- --- ----- - - . - - - - ---! ---------- - -- - - - --- - - ----- - --- - ------- - - -- - -
tia' l CUp::.:(;.~7l.HS(s..:O . .;.Ol 

---- ·--- --,---- ···-- ·-! -- ------------ ~--- - - --· - - ·--- -------- ---- --
7.J.' C~tr-z=-o.:?:? .:;:?:..:.:;.-t., 

------------·-------!-~--------·-------------~- ·-----------------
{?3' 1,- C!:;;:=C.27),C2(?:~··).2)J. 

------~---~'--~~--..:·.:~·:; t------ -~~~ ::: : =~: :~~::::~: :~~ -- --- ---- --- ---
la~ 1 C~!py=-0.JBJ ,Hll•=-oJ.34l ,H3!s=0.34J 

-------~--~--~------1--------------·------------------·----------9&1. , -l - Cl<9x:-0.3>,C·H.?X""-O.JS), 
1 H2!•=0.34J,H4ls•0.34l,H5(s•-0.37) --------------:------1-------------------------- ------------------

la' < 1 C3(py=-0.33),C4(py~0.3l,Hl<s~0.29>, 
_ _ _ __ 1 H3!s•-0.29J,O(py•-0.4J 

--- ---------- ------- l------------------------- - ---- ---------- ----
10& º 1 C4!p~=0.44l ,H2!s=0.40l 

---------~----------1--------------------------------------------
11&' 1 . H7(s•-0.4GJ ,O(px=0.571 

--------------------!--------------------------------------------
3&" Cltpy=-0.4".?J ,C2(!>y=-0.39> 

===== .. ::1sa:1a:: == ::::: ! ===.-=::=========-= =-=======!:l=======::r======== a:: 

ORBITAL 
HOLECULAR 

A IJ U A 

CONTRIBUCIONE".J 
ATOMICAS 

••==••••••••••=•=••!•==:1::12:===•==•=•===•===•=•==•===•=•=•••::saa 
lb2 O!px•-0. 52) ,H9(s=O .42l ,Hl0!3•-0.42 J 

---- ---------- - ---- ! - --- ---- ---- - - ... --- ----- -- ------ - ----- ... -------
2al O!s=-0. 23,s' •-O. 31.py=O. 56,py' =0.33 l 

l h9(s=0.25l,Ht0(s=0.25l 

-------------------l---------------------------------------------
3al 1 O!pz•0.67,pz'=0.4&1 

s•=••~== a::::======"!==:::::===-= a====== s:: :::: === ===::= = • sa••=•snsas • :1 
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10 

15 
16 

17 

300 
11 

lL)l:tdt\!r1 .ql'l,l). Aló,31, Rfl(li), R.'llt(D), i'Kü(8J, f(lO) 
llifllfrtSl~H P.At5J, l\5), f'l(S), XPi'(h,MJ 
Pl • .L tHD 
FU"(. • 18ü.1l/Pl 
Rf.,l• ! 5. ') LI. 
-.:ll TE(ii, '1 ' 
RéA{1(5, 'i At.FP 
Ttl = (lJ(l,.j t A!..fPj/fUNC. 

','COOR(I, CARTfS, l,.1CIALES u.a.' 

ALf.> .. AU:~.1fur1C ' 
wi(¡t;;,(rL') 'TtTA lt11ClA1. 9ri1dos (l-2-3)=', Tér•ruHC 
'tRJTé(ó,') '\Orientacion 3--2 resp. eje)()' 
lf<•• .Ea. lOiGO 10 20 
DO lO l •l, H 
REAO!S,') iA(i,J), J•l.3) 
COHTIHUE 
00 lS K•l, 6 
RM(K) • O.O 
COHTIHUE 
DO 17 J•l.3 
R(),J) • >(),J)-X(2,Jl 
RM(l) • RM(li•R(3,J)'R(3,J) 
C.OHT lHUé 
RMM( 3 )>SOR!( RM ( 3)) 
COSA • COS( TET) 
SIMA • SIH(TET) 
X(3,ll • RMM(3)'51N(ALFPl 
X(3,3) • -RMM(ll'COS(ALFP) 
DO 300 JJJ•l,4 
U!TE(6,')'Ato•o Hu•'• JJJ, (X(JJJ,JJ), JJ•l,3) 
CONTINUE 
XPP(S,ll • -1.8893 
XPP(S,3) • 0.8435 
XPP(6,3l • KPP(S,3) 
XPP(7,3l • XPP(S,3) 
XPP(6,ll • 0.9446 
XPP(7,ll • KPP(6,1) 
UITE(6, ')' 
DO 22 I•S,7 
lllRITE(6, •)' 

• ,•toord* re1p. 11 centra 3' 

1 ,'Ato•o Hu•'• 1, XPP(l,1), )((1,2), XPP(l,3) 
22 CONTIHUE 

+ X(3,ll 
+ K(3,3l 
+ K(3, 1) 

23 K(S,1) XPP(S,l)'COSA -KPP(5,3)'SIMA 
X(S,3) • KPP(S,l)'SIHA +KPP(5,3)'COSA 
K'(6,1) • KPP(ó,l)'COSA -KPP(6,3)'51MA 
K(6,3) • KPP(6,l)'SIHA +KPP(6,3)'C05A 
K(7,ll • KPP(7,l)'C05A -KPP(7,3)'SINA 
K(7,3) • KPP(7,l)'SIHA +KPP(7,3)'C05A 
IF(NHN .EQ. 10)GO TO 100 
DO 400 1•5,7 

K(3,3) 
X(3,l) 

+ X(3,3) 

lllRITE(ci,•) 1 Ato•o Hu•'• 1, (X(l,J),J•l,3) 
CONTINUE 
DO 21 K•l,6 
RM(Kl • O.O 

21 COMTINUE 

40 

00 30 K•l,6 
DO 40 J•l,3 
R(l,J) • K(4,J) - K(l,J) 
R(2,J) • K(2,Jl - K(l,J) 
R(l,Jl • K(l,Jl - K(2,Jl 
R(4,J) • K(S,Jl - K(3,Jl 
R(S,Jl X(ó,J) >(j,J) 
R(6,J) • X(7,JJ - K(3,J) 
R .. (l'd • Rl't(l(J • R(K,J)•ll(l(.,J) 
CON! 1 HUE 



M~lll\IU :r :.T-!il~:'IU'~l 
30 \..'j'1i ¡,. •. ~ 

~o H L•l.o 
PRO(Ll•0.0 

4S CUtl i lNut. 
00 óO J•l.l 
PRO(!) • PRO(l) • R(l,J)'R(2,J) 
Pilú(2) PR0(2) R(2,J)•R(l,J) 
P~1l\JJ s P.(Q()) - íHl,J)ºR(4,J) 
PR0\4J •PRO(<) R(J,J).RCS,J) 
PilO(S¡ P••liS) R(3,J)•R(6,J) 
PRO(ól PR0(6¡ • R(4,J)'R(S,Jl 
Pi!0(1¡ < Pil0(1l • R(4,Jl•R(6,Jl 
PR0(8) • PR0(8) • R(S,J)'R(6,Jl 

60 CO•Tl•UE 
F(l) • ACOS(PRO(l)/(RMM<ll"RMM(2))) 
f(9) • 2.0'(Pl - f(l)) 
F(2) • ACOS(PR0(2)/(RMM(2).RMM(3))) 
f(l0) • 2.0'(Pl - F(2)) 
F(3) • ACOSCPR0(3)/(RMM(3)"RMN(4))) 
F(4) • ACüS(PR0(4)/(RMM(3)'RMM(S))) 
F(Sl • ACOS(PRO(S)/(RMM(3)"RM1Hólll 
F(6) • ACOS(PR0(6)/(RM11(4)"RMM(S))) 
f(l) • AC0S(PR0(1)/(RMM(4) 'RMM(6))) 
f(8) • ACOS(PR0(8)/(RMl4(5).RM14(6))) 
DO 10 L•l,lO 
F(L) • F(Ll "FUNC 

70 CON TI MUE 
lF (LL ,EQ, lOl GO TO 110 
MM•lO 
RA(4) • RMM(ll 
RA(l) • RMM(2) 
RA(3) • RMM(3) 
T(4) • F(9l/2.0 
T(l) • O.O 
T(3) • f(2l 
Fl(4) • O.O 
Fl(ll • O.O 
Fl(3) • O.O 
00 100 NH•l, 3 
REAO(S,') 1, RA<ll, T(I), Fl(ll 
IF o .eo. Ol GO ro 100 
VRITE(6,•)' ','CAMBIARA EL llTOMO•, 1,' EN (uas y grados)I' 
VRITE(6.') 'R( 1) •' ,RA( I),' ','TETA (l)•', T(l),' ', 'Fl (1) •' ,Fl(l) 
!~(! .eo. 4)GO TO 72 
WRITE(6,.)'(que san caard-esfericas resp. al centro 2 u origtn)' 
GO TO 13 

72 WAITE(6,•)'(que son caord-esfericas rtsp. al centro 1)' 
13 T(I) • l(ll / FUHC 

Fl(I) • Fl(.I) I FUNt 
X(l,l) • RA(l)"SIN(T(l))"COS(Fl(I)) 
X(l,2) • RA(l)"SIN(T(l))'SIN(fl(I)) 
X(l,3) • RA(l)'COS(T(I)) 
IF (.1 ,NE. l ) GOTO 74 
00 75 J•l,3 
X(4,Jl • R(l,J) • X(l,J) 

75 tONT INUE 
60TO 100 

74 IF ( 1 .HE, 3 ) GOTO 78 
HNN•lO 
TET • 2.o•p¡ - T(3) 
tOSA • COS(TE!l 
SINA • Slh(IE!l 
GOTO 23 

78 ºº 76 J•l,3 



I"> 1..· ... 1 !M'!: 
lútj CJ.'t'1r11JO: 

LL•lO 
GOTO 5 

110 •RllE(6."l' '• 'COORD. CARTES. FIHALES' 
DO l9 !•l.N 
•RITEto.") 'ATOMO ~uH.'.l, (i((l,J), J•l,3) 

19 ·cONI lHUt 
W~tTE(ó • • , ', 1COOA.O. ltHERNA'S 1 

wRlTful.•) ','ENt.l'CE5 u. a. 
•RlTE(6,') R•M(l),' OISIAHCI• 4---1 ' 
MRlTEló."l R•H(2),' DISTANCIA 2---1 
•RITE(ó,') RHM(3),' DISTANCIA 3---2 
MR!TE(6,"l RHH(4),' DISTANCIA 5---3 HETIL ' 
•RITE(6,ªl RMM(S),' OISTUtlA 6---3 METIL ' 
•RlTE(6, ª) RMM(6l,' DlSTAHCIA 7---3 METIL ' 
•RITE(6,•) ' ', 'AN6ULOS ENTRE ENLACES grados ' 
•RITE(o,•) ' ',F(ll, 'ANGULO 2-1-4 ' 
UITE(6."l' '• F(9), 'ANG H-C-H ETIL ' 
WRITE(ó, •¡ ' ',F(2), 'AHbULO 1-2-3 ' 
•RITE(6,") • ',F(l0). 'AtlG e-e-e INTERMETIL • 
WRITE(ó,'l ' ',F(3), 'ANGULO 2-3-5 ' 
WRITE(6, ') ' ',F(4), 'ANGULO 2-3-6 ' 
MRITE(6,'l ' ',F(5), 'ANGULO 2-3-7 ' 
•RITE(6,') ' ',F(ó), 'ANGULO 6-3-5 OIHEDRAL ' 
MRITE(6,ªl ' ',f(7), 'ANGULO 7-3-5 OIHEORAL ' 
MR!TE(6,ª) ' ',f(8l, 'ANGULO 6-3-7 OIHEDRAL ' 
STOP 
END 



COUíiiJ:. CART~S. it!tCL\LE~ u.<1. 
,¿j¡\ nnctAl 'Jl'"ddl)':. (l·Z-3~~ LSQ.1)000 
C'.lrien~.:i~ion. l--2 res¡>. l!j~ X) 

1 o .r.11:;111HJ'}t: ~r.o e .c1:00000E•OO 
2 n. !J'J~''iJ'iJc. ~Ju o. ,1cnc;rncoe .. oo 
~ 1: •• ¡,,¡1'),-.~.~~! •íiO O. ilOOOOllílf.: •Oíl 

os:: :11.1.'!I 

1\t .. 1 ... •• 

2.5L34ti0 

o.ººªºº"º' •00 -2.R47100 
4 1. ·-; ¡ JtJO o. c-uuaooue: "ºº 

ClJ•Jn;. 1·e~¡J. a1 centro 3 
Ato•a rw. s -t.:JS~3oo o.oooooooi:~ao 
Ato•ll Nu• 6 0.944~GOO t.6Jó100 
.A.to•O Nu• 7 0.9-l.16'300 -1.636100 

.... r. .. Nu• J.3o930ií 0.3C000il0E•0() -3.690786 
Ato•o llu• -O. 9445939 l. 636100 ·3. 690807 
< o•o Xu• 7 -0.9445939 -l.63Gl00 ·3.690807 

:n:.11 J. 564Gü0 

0.8435000 
o. 941)000 
0.84l50ü0 

CAM8JARA EL A TOMO t fp.; (UolS y grado'S): 
acn= 2.411eoo TETA<ll• o.oooooooE•OO Fl(IJ• o.oooooooe+oo 
''""'U1! son coord·esfe:-ica-; re":o;1. al Cf'ntro 2 u or;!11!n) 

Ct\;lf3 tARA EL A íOMO J 0' (Utl'> y 9rados}: 
>:tll= 2.120~00 TETA<rl• 122.coao FIOP o.oooooooE•OO 
\.;u! -ton 1:rJ1Jrd-~'ift:=rictts r~-sp • .:tl Ci!!'ltrtJ 2 u orig¿n) 

l~.l)s ~~ü~~;~~ EL AT~;~A({)"' 58.~l~;o(uat YFrc:~~s)~.OOOOOOOE•OO 
(que ~on coord ... •sferica5 resp . .11 c1ntro ll 

COORO. CART es. FINALES 
1~ OMO 
A TOMO 
~-tOMO 

"º"· i 0.0000000<•00 
NUN. 2 o.oooooooe•oo 
NUM. 3 2. 306684 

• º"º ' º"'º 
HUM. 4 1.719088 
HUM. 5 • ;QiJI 7&. 

/¡fúi'IO l•UH. 6 2.5.;:1463 
1 OMO NUN. 7 2.521463 

ENLACES 
Z.015900 
2.417900 
z. 720000 
2. Of9045 
z. 068957 
2. 068957 

ANGULQS 

COORO. INTERNAS 
u. a. 

DISTANCIA 4·--1 
DISTANCIA Z---1 
DISTANCIA l·--2 
DISTANCIA 5---3 NETIL 
DISTANCIA 6---3 NET!L 
DISTANCIA 7·--J NfTIL 

ENTRE ENLACES ?r•dos 
121.4861 ANGULO 2-1-4 

O.OOOOOOOE+OO 2. 417800 
O.OOOOOOOE•OO O.OOOOOOOE+OO 
O .OOOOOOOE•OO -l, 441392 
O .OOOOOOOf+OO 3. 470696 
O. OOOOODOE•D0 ... "0. 2861443 
1.636100 -2.589443 

-1.636100 -2. 689443 

117.0278 ANG H·C-H ETIL 
122.0000 ANGULO 1·2-3 

!15.0000 ANG c-c-c !NTERNET!L 
114.0578 ANGULO. 2-3-5 
114.0502 ANGULO 2·3·6 
114.0602 ANGULO 2-3-7 
104.5190 .ANGULO 6-3-5 OIHEORAL 
104,5180 AN~ULO. 7-3-5 DIHEDRAL 
104.5176 ANGULO 6-3-7 Dl-
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P.\iUl'l!Tf!I •pll 
DIMEHS!O.~ X(M,N), R(•), R1HH), l(N), ~(N), fl(N) 
D!M'.•H0.1 RAllli, APi'(ft,•l, F(H), RD(H) 
Pl • J.14ló 
ruric: s !.r!•i. O/'i' t 
"'.:'.AV(S,'1 LL 
llf¡(lff(ti,') ' t,'(')Q¡\I). Cl\IHES. INICIALES u.a.• 
RfAD(5,') ALf?, RD(l) 
~LFPªAl.fP/fUN'-
T€T sALFP •P [ 
MRlTE(6,'J'TETA rN!CIAL 9rados 0·2·3)o', TET'fUHC 
MRITE(6.•) '(Orhntilclon 3- ... 2 resp. eje Z)' 
X (3, 1) •RO (3). s rn ( ALF P) 
X(3, ))•·R0(3) 'C05(ALFP) 
DO 15 l•l,N 
IF (l ,fQ. 3) GDIO ió 
Jf (l .EO. 5) GOTD 15 
IF (! .eo. 6) GOTO 15 
REAO(S,") (X(l,J), J•l.3) 

15 COHTlhVf 
ALF3• ( 180, 0· 115 .10) /FUNC 
Alf l • ( 180, 0·123. 28) /FUNC 
XPP ( 5, l )a·(l .108/. 5292) •s ! N ( Alf 3) 
XPP (5, 3) •(1.108/. 5292) ·cos (ALF 3) 
'XPP (6,l)a (l. 219/, 5292) • SINCALFl) 
XPP (6, 3Ja(l. 219/. 5292) ·cos (ALF l) 
IF (lL ,GT. 10) GOTO 30 

20 X(5, l) •XPP(S, l) ªCOS(IE Tl ·XPP (5, 3) 'S!N(TET)•X(3, l) 
X (5. 3) •XPP(S, l) •s IN( TEil •XPP ( s ,3) ·coS(TET) •X( 3. 3) 
X (6, l )=XPP(6, l) •CDS (TE Tl ·XPP (6, 3) •s IN( TETJ>X(3, l) 
X(6. 3) •XPPC6. u. S!H( TET) •XPP (6. 3) •cos ( TET) •X(3. 3) 
liOTO 57 

30 DO 35 J•l ,3 
REAO (5,") !, RA(I), T(I), FI(I) 
IF (! .EQ. 0) &OTO 35 
IF (! ,EQ. 5) GOTO 31 
lf (! .EQ. 6) GOTO 31 
WRITE(6,')'' ....... DA LA TETA RESPECTO AL C2 coito ORIGEN' ....... . 
MAlff(6,•) 1 '",'CA"81ARA EL ATOMO', l,' EH (UAS y gr•dD!fh' 
iRlTE(6, •)'RCll•' ,AA(l) •' ',' TETACl)•', T(l),' ' 1 'Fl(l)•' ,fl(J) 
Go.10 32 . 

31 T(!)•l80·T(I) 
WRITE(6,')"•••••••DA LA TETA RESPECTO Al C3 COMO ORIGEN .. ••••••• 
ttRtTE(6,')' t,'CAMBIARA EL ATOMO', t,• EH (UIS y 9r1dos):' 
tO~ITE (6, ª) 'R(J)"'' ,RA(l),' ', 'TETA(t)•', TO),' ', 'FI (I)•' ,f 1(1) 

32 T( 1 )s T( !) /FUHC 
f 1(!)>f1( l) /FUMC 
X( l ,l)•RA( Il "S!H(T (l l l "COS(FI (!)) 
X( l ,2)•RA( I) •s !H(T(J) i •sJH(F! ( I)) 
X(!. 3)'RA(!) ·cos( T (I)) 
JF(l.EQ.3) GOIO 33 
XPP(l,l)=X(!,l) 
XPP(!,3)>X(l,3l 
X( l ,l)•XPP( 1 ,1) •cos(TET)-XPP( ¡, 3) 'S!NCTET)>X(3.ll 
X( l, 3) •XPP( I ,1). s IH CTETl •XPP ( I. 3) •coS(TET) •X(3,3) 
GOTO 35 

'3 IET•2.0'PI·J(J) 
X (s. l )>XPP( s.11 ·cos (!ET )-XPP(S' 3) • s IN ( TET) •X(3,l) 
X( 5.)) .,,,,,s. 1). $ (H(l é 1). XPP( s. 3) ·cost TE!) •X (3.)) 
X (6. l! •>Pi'\Ó .11. cas ( 1 ET) ·XPP( ó. 3) ·s I NCTE 1) ·~ (3, l) 
X(6. 3) •XPP (ó, I). s 1 ~(I e T l • XPP( 6. 3) •cos (TEJ) •X(3, 3) 



,..,.,,.,-......... , _.,..._ ... _., .......... ---4 ·-·. ···-·-· 
~(6,l)••?P(ó,l)·~t•(TET)•XPP(6,J)•cosrTéT)•~(l,3) 

15 CO•Tl•ué 
57 OJ óü J•l,3 

AR(li••(l,Jl ''2 
R(l)•R(l)•U(ll 
AR(3JsX(3 ,J l,. 2 -
A(3)•A(3J+RRili 
RR!5l•(X(5 ,Ji-• (3 ,J l l ,.2 
R(Sl•R\5i••R(5l 
R~ \ ó) 2 (A ( ó, J 1 - ' ( j, JI i ' ':2 
P. (6 J =i ( ó °J .. KR( ti) 
V0l""0l'A(l.Ji'X(3,Jl . 
V ( 5 l •V ( 5) -X (3 , J l 'X\ 5, J.) •X (3, J ) ' '2 
V(6l •V(6)·X(3 ,J) 'X(6, j l •X(3 ,J)' '2 

60 CONTlhüE 
SRl•SQRTCR(l)) 
SR3•SQRT(R(3)) 
SR5•5QRT (R(S)) 
SA6•5QRT(R(6)) 
F ( S)>ACOS( V ( 5) I (SRS' SR3)) 
F(6)•ACOS(V(6)/(SA6'5Rll) 
F(3)•ACOS(V(3i/(5Rl'SR3)) 
WR!TE(6,') V(l),' VECTOR 3' 
WR!TEC6, ') V(S),' VECTOR 5 ' 
'9Rtlt(ó."j V(li),' VECTO~ 15 ' 
WR!TE(6,')' '• 'COORO. CARIES. FIMLES' 

~~l~~(~:~)K•ATONO NUM,',!, (X(!,J), J~l,3) 
l9 CONTINUE 

•RITE(6,•) ' ','COORD, INTERNAS ' 
•RITE(6,') ' '.'ENLACES u. a.' 
•RITE(6,'l sqrt(R(3)),' DISTANCIA 3---2 ' 
•RITE(6,') sqrt(R(5)),' DISTANCIA 5---3 ' 
WR!TE(6,') sqrt(R(6)),' DISTANCIA 6---3 • 
WRITEC6,•) 1 ','ANGULOS ENTRE ENLACES grados 1 

WRITE(6,") ' ',F(3)"FUNC, 'AM6ULO 1-2-3' 
WR!TE(6,') ' 1 ,F(5)"FUNC, 'ANGULO 2-3-5 ' 
WRITE(6,") ' •,F(6)"FUNC, 'ANGULO 2-J-6·' 
n~ 
E~ 



O. OOOOOOOE+OO 2. 417800 
O. OOOOOOOE+OO O. OOOOOOOE+OO 
O.OOOOOOOE+OO -1.338741 
O.OOOOOOOE+OO 3.470600 

-1.3111211,6E-O' -0. 11144,06 
O. OOOOOOOE+OO -3. 5!111192 
O. OOOOOOOE+oO 3. 470600 
O. OOOOOOOE+OO -1. 441300 
O. OOOOOOOE+OO -o. 2861000 

l. 634100 -2. 689400 
-1. 634100 -2. 689400 
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€~lE:Rt;lA SCF X 10-2 AU 

-2738.BO 

-2739.20 

-2739.80 

-2740.00 

-2740.40 

-2740.80 

225.00 

ISOBUTENO 1Al 

232.00 238.00 

ANGULO TE'Í'A DE C3 

244.00 



ISOBUTENO lAl 
·. •.¡:_, '·1-.1-:E.'.L \. 

ENERGIA SCF X l0-2 AU 

-27~9.60 

2.36 2.44 

DISTANCIA C2-C1 

2.52 2.60 2.68 



ISOBUTENO l Al 

EÑERC!A. .3CF X LO :! Ali 

-2739.20 

-2739.70 

-2740.20 

-2740.70 

-2741.20 ~----'--,----------------
2.48 2.56 2.64 2.72 2.BO 

DISTANCIA C2-C3 



ISOBUTENO lAl 

E!IERCIA SCF X L0-2 AU 

-2740.20 

-2740.40 

-2740.60 

-2740.60 

-2741.00 

2.64 2.72 2.80 2.68 Z.96 

DISTANCIA C2-C3 



ENERG!A SCF X l0-2 AU 

-2741.42 

57.00 

ISOBUTENO lAl 
-· ... ·. ¡: \ i ·r-:EJ:.~ J.";.\ 

58.00 59.00 

ANGULO TETA DE C4 

60.00 61.00 



ISOBUTENO 1 Al 

ENERGIA SCF :< 10-:'.! AU 

-2739.60 

-2740.40 

--2740.60 

-2741.20 

1.90 1.96 2.06 2.14 2.22 

RADIO C1-C4 



ISOBUTENO lAl 

ENERGIA ser l[ l0-2 AU 

-2741.20 

-2741.30 

-2741.40 

-2741.50 

-2741.60 

2.62 2.87 2.72 2.77 2.62 

RADIO C2-C3 



ISOBUTENO lAl 

ENERGlA SCF i< 10-2 AU
0 

-274 L.14 

-2741.24 

-2741.34 

-2741.44 

-2741.54 

2.24 2.32 2.40 2.48 2.56 

RADIO Cl-C2 
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METACROLEINA lAl 
- ; .'· ~- .'.. ·. "E!<E.'d .\ 

EHERClA Sl:F A tG- :.! AU 

-4193.20 

-4193.60 

--4194.00 

--4194.40 

--4194.80 

--4195.20 ...J.=--'-----.,;...--..;..;..----.;p;..;_. ______ :.;.;;;=--=;;.;.;;,; 
2.81 2.89 2.77 2.85 2.93 

RADIO CZ-C3 



METACROLEINA lAl 
- .''.1-.. ::; 

ENERClA 3..:'? :<. to· 2 AL: 

-4191.48 

-4194.56 

-4194.64 

-C194.72 

-4194.80 

-4194.88 --'---"--------...-----------.;;, 
114.00 116.00 117.00 118.00 

ANGULO C1-C2-C3 



METACROLEINA lAl 

ENERClA SCF :< :J ~ AV 

-4 l9l.56 

-4194.64 

-4194.72 

-4194.BO 

-4194.BB 

-4194.96 ...J..-----.----'---.-----'--i---'----. 
112.00 116.00 120.00 128.00 

ANGULO C1-C2-C3 



F.NERGTA SCF X to :? AU • 

-4194.88 . 

2.14 

METACROLEINA lA t 

2.19 2.24 

RADIO C3-06 

2.29 2.34 



METACROLEINA !Al 
' .. '.! 

-4 L9~.UH -

-4195.12 

-4195.16 

-4195.20 

-4195.24 

-4195.28 ..... ------,.-----.....-------.------. 
120.00 122.00 124.00 126.00 128.00 

ANGULO ENTRE C2-C3-06 



-•H95.04 

-4195.12 

-4195.20 

-4195.28 

-4195.36 

1.84 

MEiACROLEINA lAl 
- , .. ,!'\ \fT!'.'T' 

2.00 

RADIO C3-H5 

2.08 2.16 



ENERGtA SCF Y. lO ·2 AU 

-4195.20 

-4195.24 

-4195.28 

-4195.32 

-4195.36 

METACROLEINA lAl 
·. ;: · ·'!-:El:."· L'.\ 

-4195.40 -L..;....;..._.;._.;._.;..;;-;........;.........;"'"-...---"'"--'--r-.;....;--""-'--, 

112.00 114.00 118.00 118.00 120.00 

ANGULO C2-C3-H5 
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