
Enlaces : 
-Van der Waals (Gases Nobles)
- Iónico (Interacción Coulomb)
- Covalente.(Mecánica Cuántica)
- Metálico (Teoría de Bandas).
- Puentes de hidrógeno.

Propiedades que dependen del enlace:

- Energía de Cohesión, temperaturas de 
fusión, constantes elásticas.

Características generales:

-Término atractivo (distancias largas).
-Término repulsivo (distancias cortas).



Enlace de Van der Waals: 

-Es la interacción dominante entre átomos de gases nobles y moléculas neutras.
-Dos contribuciones: Atractiva entre dipolos inducidos.

Modelo sencillo:
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La interacción electrostática es
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Para desacoplarlos tomamos:  
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Sustituyendo en H0 + H1 encontramos:  
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Las dos frecuencias de los osciladores acoplados son:   
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donde ω0 = (C/m) ½ es la frecuencia de los osciladores desacoplados.



¿ Cual es el cambio de energía al acoplar los osciladores ?  

Energía sin acoplar E0 = 2 ½ ħω0  
Energía acoplados  E1 =  ½ ħ (ω+ + ω- ) = ħω0  +  ∆E 
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Luego la energía disminuye con la interacción dipolo-dipolo y es proporcional a R-6 .

La energía repulsiva se puede escribir como

∆ERep = B/R12     o ∆ERep = λ exp (-R/ρ)

Es una consecuencia del principio de 
exclusión de Pauli.



Potencial de Lennard-Jones: 
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σ es una longitud y -ε  la energía del 
mínimo (R/ σ = 1.12).

La energía de un cristal de partículas que interaccionan con un potencial LJ:
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Las sumas se pueden calcular numéricamente: p.e. (FCC) Σ (pij) -12 = 12.13188;
Σ (pij) -6 = 14.45392;

Minimizando respecto de R, dE/dR = 0   ⇒ R/ σ = 1.02



Enlaces en Cristales Iónicos.

Na: 1s2, 2s2, 2p6, 3s1;  Cl: 1s2, 2s2, 2p6, 3s2, 3p5 

Na+: 1s2, 2s2, 2p6, 3s0;  Cl-: 1s2, 2s2, 2p6, 3s2, 3p6

La interacción de Coulomb (como la de VdW) es de largo alcance.

La energía total es Etotal = Σij Uij   ,       Uij = λ exp (-R/ρ) – q2 /R  si i y j son vecinos próximos
= ± q2 /(R pij ) si no lo son.

Etotal = Ν [ zλ exp (-R/ρ) − α q2/R ],     α = Constante de Madelung.



La posición de equilibrio  se determina de la ecuación:  d Etotal /dR = 0 

R0
2 exp (-R0/ρ) = ρ α q2 /z λ. 

La energía total queda (para 2N iones)
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Enlace Covalente:

Molécula H2: H = -e2/r1 � e2/r2 + e2/r12

Hay que resolver la ecuación de Schrödinger para la función de onda de dos 
electrones.

ΨS(r1,r2) ∝ [ φ 1(r1)φ2(r2) + φ2(r1)φ1(r2) ](↑↓ − ↓↑) ( S=0)

ΨΑ(r1,r2) ∝ [ φ 1(r1)φ2(r2) − φ2(r1)φ1(r2) ](↑↓ + ↓↑) 
(↑↑)   o (↓↓) ( S=1)



Enlace Metálico:

Los electrones están deslocalizados. Hay que resolver la ecuación de 
Schrödinger de un electrón en el potencial periódico creado por los núcleos de 
la estructura cristalina .  BANDAS DE ENERGÍA. (Propiedades Eléctricas).

Enlace de puentes de Hidrógeno: El hidrógeno puede crear un 
enlace entre dos átomos electronegativos. Muy importante en moléculas 
biológicas y en el agua..


