Estudio de la geometria molecular usando Avogadro.

En este trabajo, vamos a dibujar tres moléculas triatdmicas, analizaremos sus geometrias (CO,,
H,O y SO,) y veremos si concuerdan con los postulados de la Teoria de Repulsién de Pares de
Electrones de Valencia (TRePEV)

En la barra de herramientas:
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entonces se desplegara un cuadro de didlogo en el que usted deberd seleccionar qué atomo desea

Seleccionar la herramienta de dibujo y luego ir a Preferencias de herramientas y clickear,

insertar:

Configuracicnes de Dibujo |n€__3u|

Elemento: |Car|:u:unu:| B - |
Orden de Enlace: |Simple - |

Ajustar Hidrogenos

Inserte el &tomo de carbono y luego los dos oxigenos:

Configuracicnes de Dibujo

Elemento: |Ox|'genn 8) v|
Orden de Enlace: |5imple - |

Ajustar Hidrdgenos

y crear los enlaces (manteniendo apretado el mouse desde un atomo al siguiente). Tener la
precaucion de que no esté seleccionada la opcion Ajustar Hidrégenos, y de que el Enlace sea
Simple. Luego, ir al Menu Extensiones y seleccionar la opcion Optimizar Geometria:
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Configuradiones de Dibujo g X Optimizar Geometria Ctrl+Alt+0

Elemento: |Oxigeno @ - | Mecanica molecular 3

Orden de Enlace: |Simple A | GAMESS 3

Ajustar Hidrogenos Gaussian...
MOLPRO...
MOPAC...
NWCherm...

Q-Chem...

Espectros...

Crear superficies...

Vibraciones...

Luego, en la barra de herramientas, utilizar la Herramienta de Rotacion Automadtica ( 2 )y
mediante la misma setear los parametros de x, y y z con los que se desea que rote la moléculay
presione Iniciar y la molécula comenzara a moverse.
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rotacidn de x: {0
rotacién de y: {0
rotacdn de z: 0
Iniciar | | Reiniciar

Ademas, usted puede medir el angulo que forman los tres 4&tomos, para eso, usted debera

B=-H
seleccionarlos ( “* )y cuando lo haga, el programa automaticamente le informara tanto los
angulos, como las distancias interatémicas:



Angulo: 180,00
Distandals): 1,367 &

Los resultados hallados, concuerdan con lo esperado para la molécula de CO, que tiene geometria
lineal, con angulo de 180°.

Repetir el mismo procedimiento que para el
didxido de carbono, pero con los respectivos
atomos.

En este caso los resultados esperados también
son los esperados, dado que es un molécula con
geometria angular, con angulos de
aproximadamente 109°.

103,9°
0,970 &

Tener en cuenta que para esta molécula los enlaces deben ser dobles.

Tal como predice el modelo, esta molécula también
muestra geometria angular pero con angulos de
aproximadamente 120°.

113,0°
1,570 &




