£5PUCE Zirtual

CIENCIA DE LOS

MATERIALES: PROPIEDADES,
PROCESOS Y CICLOS

Estructura de las moléculas

Ingenieria en ciberseguridad g

0000OO0



INTRODUCCION DE LA CLASE

La estructura de las moléculas constituye un pilar fundamental en el estudio de los
materiales, proporcionando la base para comprender como los 4&tomos se organizan y se
enlazan para formar compuestos con propiedades especificas. Este conocimiento es crucial
para los ingenieros y cientificos de materiales, ya que permite predecir y manipular las
caracteristicas de los materiales a nivel macroscopico. En esta unidad, se exploraran los
principios fundamentales que rigen la formacion de enlaces quimicos y moleculares, desde
los fuertes enlaces primarios hasta las sutiles fuerzas intermoleculares que influyen en el
comportamiento de la materia.

A medida que se profundiza en las configuraciones moleculares basicas, se analiza como
la geometria molecular, la polaridad y las estructuras cristalinas determinan las propiedades
fisicas y quimicas de los materiales. Este estudio no solo es esencial para comprender los
materiales existentes, sino que también sienta las bases para el disefio y desarrollo de
nuevos materiales con caracteristicas especificas para aplicaciones avanzadas en
ingenieria. La comprension de estos conceptos permitira a los estudiantes desarrollar una
vision integral de la relacion entre la estructura atdmica y molecular y el comportamiento
macroscopico de los materiales, una habilidad indispensable para futuros profesionales en
el campo de la ciencia e ingenieria de materiales.

Clase 3: Estructura de las moléculas

RDA1: Experimentar sobre la materia para conocer sus propiedades y su estructura
Reto 1

Estructura de las moléculas

La estructura de las moléculas es un concepto fundamental en la ciencia de los materiales,
ya que esta determina las propiedades fisicas, quimicas, eléctricas y mecanicas de estos.
Para un ingeniero de materiales, comprender la estructura molecular es esencial para
disefiar y desarrollar materiales con caracteristicas especificas para diversas aplicaciones.
Esta seccion explorara los principios que rigen la formacion de enlaces quimicos y las
configuraciones moleculares resultantes, proporcionando una base sélida para el estudio
avanzado de los materiales.

Enlaces quimicos y moleculares

Los enlaces quimicos son las fuerzas que mantienen unidos a los atomos para formar
moléculas y compuestos. Estos enlaces son el resultado de la interaccion de los electrones




de valencia de los 4&tomos, y su naturaleza determina en gran medida las propiedades fisicas
y quimicas de los materiales. La energia de un enlace quimico influye directamente en la
estabilidad de una molécula y, por ende, en su comportamiento en diversas condiciones.

Enlaces primarios

Los enlaces primarios son las interacciones mas fuertes entre atomos y se clasifican en tres
tipos principales: io6nico, covalente y metdlico. Cada tipo de enlace primario tiene
caracteristicas distintas y se presenta en diferentes tipos de materiales (Salas—Banuet &
Ramirez—Vieyra, 2010; Toletino, 2022).

Figura 1. Tipos de enlace primario
Tomado de (Rodriguez, 2021)

a) Enlace ionico

El enlace i6nico se forma por la transferencia de electrones entre dtomos con diferencias
significativas de electronegatividad. Este proceso resulta en la formacion de iones con
cargas opuestas que se atraen electrostaticamente. La fuerza de atraccion electrostatica es
proporcional a la carga de los iones e inversamente proporcional al cuadrado de la distancia
entre ellos, como describe la Ley de Coulomb.

Ejemplo: En el cloruro de sodio (NaCl), el sodio (Na) cede un electrén al cloro (Cl),
formando iones Na+ y Cl-. La fuerte atraccion electrostatica entre estos iones resulta en la
formacion de una red cristalina estable, caracteristica de los compuestos idnicos. Los
compuestos idnicos suelen ser duros, quebradizos y tienen altos puntos de fusion debido a
la fuerte energia reticular.

b) Enlace covalente




El enlace covalente implica la comparticion de electrones entre atomos, generalmente no
metalicos, para alcanzar una configuracion electronica estable. Los enlaces covalentes
pueden ser simples (comparticion de un par de electrones), dobles (comparticion de dos
pares de electrones) o triples (comparticion de tres pares de electrones). La naturaleza del
enlace covalente influye en la geometria molecular y en la polaridad de la molécula.

Ejemplo: En la molécula de agua (H20), cada atomo de hidrogeno comparte un par de
electrones con el atomo de oxigeno. El oxigeno, al ser mas electronegativo que el
hidrégeno, atrae los electrones compartidos hacia si, creando una distribucion desigual de
la carga y formando una molécula polar. Esta polaridad es responsable de muchas de las
propiedades tnicas del agua, como su capacidad para actuar como solvente universal y su
alto punto de ebullicion.

¢) Enlace metalico

El enlace metalico se presenta en metales puros y aleaciones, donde los electrones de
valencia forman una "nube" deslocalizada alrededor de los nucleos atomicos positivos.
Esta "nube" de electrones permite que los electrones se muevan libremente a través de la
estructura del metal, lo que proporciona conductividad eléctrica y térmica.

Ejemplo: En el cobre (Cu), los electrones de valencia se mueven libremente entre los
atomos, facilitando el transporte de carga eléctrica y calor. Esta propiedad hace que el cobre
sea un material ampliamente utilizado en la fabricacion de cables eléctricos y componentes
electronicos. Ademas, la capacidad de los atomos metédlicos para deslizarse unos sobre
otros sin romper los enlaces explica la ductilidad y maleabilidad de los metales.

Para mas detalles de los tipos de enlaces se puede revisar el siguiente articulo, (Salas—
Banuet & Ramirez—Vieyra, 2010): 10.1016/S0187-893X(18)30161-7

Enlaces secundarios

Los enlaces secundarios, también conocidos como fuerzas intermoleculares, son mas
débiles que los enlaces primarios, pero juegan un papel crucial en las propiedades de
muchos materiales, especialmente en estado liquido y sélido. Estos enlaces influyen en las
interacciones entre moléculas y determinan propiedades como el punto de fusion, el punto
de ebullicion y la solubilidad (Cebula et al., 2023; Israelachvili, 2011; Sanchez-Lazo Pérez
et al., 2015).




a) Fuerzas de van der Waals

Estas fuerzas débiles se presentan entre todas las moléculas y 4&tomos, y se dividen en tres
tipos: fuerzas de dispersion (London), fuerzas dipolo-dipolo y fuerzas de induccion.

- Fuerzas de dispersion (London): Surgen de fluctuaciones momentineas en la
distribucion de carga electronica, creando dipolos instantaneos que inducen dipolos en
moléculas vecinas. Estas fuerzas son mas significativas en moléculas grandes con muchos
electrones.

- Fuerzas dipolo-dipolo: Actuan entre moléculas polares, donde la region positiva de una
molécula atrae la region negativa de otra. La magnitud de estas fuerzas depende de la
polaridad de la molécula.

- Fuerzas de inducciéon: Ocurren cuando una molécula polar induce un dipolo en una
molécula no polar cercana, creando una atraccion entre las dos moléculas.

Fuerzas
Intermoleculares o
de Van der Waals

v

Enlaces Moleculas

Figura 2. [lustracion de las fuerzas de Van der Waals
Tomado de (Areaciencias, 2024)

b) Puentes de hidrogeno

Los puentes de hidrogeno son un tipo especial de interaccion dipolo-dipolo que ocurre
entre un atomo de hidrégeno unido a un atomo electronegativo (como O, N o F) y otro
atomo electronegativo. Estos enlaces son mas fuertes que las fuerzas de van der Waals y
tienen un impacto significativo en las propiedades de los materiales.

Ejemplo: En el agua liquida, los puentes de hidrogeno entre moléculas de H20 contribuyen
a su alto punto de ebullicion y otras propiedades Unicas. La capacidad del agua para formar




puentes de hidrogeno también es fundamental para la estructura y funcion de las proteinas
y el ADN en los sistemas biologicos.

Fuerzas intermoleculares

Las fuerzas intermoleculares, aunque mas débiles que los enlaces primarios, son cruciales
para determinar muchas propiedades fisicas de los materiales, como puntos de fusion y
ebullicion, solubilidad y tension superficial. Estas fuerzas influyen en como las moléculas
interactian entre si y, por lo tanto, en el comportamiento macroscopico del material
(Fornaso et al., 2018; LibreTexts, 2024; Torres et al., 2010).

a) Importancia en las propiedades de los materiales
Las fuerzas intermoleculares influyen significativamente en:
- Estados de agregacion: Determinan si un material es solido, liquido o gaseoso a

temperatura ambiente. Materiales con fuertes fuerzas intermoleculares tienden a ser so6lidos
o liquidos a temperatura ambiente, mientras que aquellos con fuerzas débiles tienden a ser

gases.
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Figura 3. Estados de la materia
Tomado de (Carney, 2015)

- Solubilidad: Afectan la capacidad de un material para disolverse en diferentes solventes.
La regla general es que "lo similar disuelve a lo similar", lo que significa que moléculas
polares se disuelven en solventes polares y moléculas no polares se disuelven en solventes
no polares.




- Adsorcion: Influyen en la capacidad de los materiales para adherirse a superficies. Las
fuerzas intermoleculares entre las moléculas de un material y las de una superficie
determinan la fuerza de adhesion.

b) Relacion con la estructura molecular

La fuerza y el tipo de interacciones intermoleculares dependen de la estructura y
composicion de las moléculas:

- Moléculas polares: Tienden a formar interacciones dipolo-dipolo mas fuertes. La
presencia de grupos funcionales polares, como -OH, -NH2 o0 -COOH, aumenta la polaridad
de la molécula y, por lo tanto, la fuerza de las interacciones intermoleculares.

- Moléculas con grupos -OH, -NH o -F: Pueden formar puentes de hidrégeno. Estos
grupos son capaces de formar enlaces de hidrogeno con otras moléculas que contengan
atomos electronegativos como oxigeno, nitrégeno o flaor.

- Moléculas grandes: Generalmente presentan fuerzas de dispersion mas significativas
debido al mayor nimero de electrones. Las fuerzas de dispersion aumentan con el tamafio
y la forma de la molécula.

Configuraciones moleculares basicas

La configuracion molecular se refiere a la disposicion espacial de los atomos en una
molécula, lo cual influye directamente en sus propiedades y reactividad. La configuracion
molecular es determinada por la naturaleza de los enlaces quimicos y por la repulsion entre
los pares de electrones de valencia.

Geometria molecular

La geometria molecular esta determinada por la disposicion tridimensional de los d&tomos
en una molécula. La teoria de repulsion de pares de electrones de la capa de valencia
(TRPECV) es fundamental para predecir estas geometrias. Esta teoria establece que los
pares de electrones de valencia (tanto enlazantes como no enlazantes) se repelen entre si y,
por lo tanto, se disponen alrededor del 4tomo central de manera que minimicen esta
repulsion (Martinez et al., 2012).

a) Principales geometrias moleculares




- Lineal: Dos atomos unidos a un atomo central (ej. CO2). El angulo de enlace es de 180
grados.

- Angular: Dos 4tomos unidos a un 4tomo central con un angulo menor a 180° (ej. H20).
La presencia de pares de electrones no enlazantes en el &tomo central provoca una mayor
repulsion y reduce el angulo de enlace.

- Trigonal plana: Tres atomos unidos a un 4&tomo central en un plano (ej. BF3). El angulo
de enlace es de 120 grados.

- Tetraédrica: Cuatro atomos unidos a un atomo central (ej. CH4). El angulo de enlace es
de 109.5 grados.

- Piramidal trigonal: Tres atomos unidos a un a&tomo central con un par solitario (ej. NH3).
La presencia del par solitario reduce el angulo de enlace a aproximadamente 107 grados.

- Octaédrica: Seis atomos unidos a un atomo central (ej. SF6). El angulo de enlace es de
90 grados.
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Figura 4. Geometria molecular
Tomado de (descomplica blog, 2022)




b) Influencia en las propiedades
La geometria molecular afecta directamente:

- Polaridad de la molécula: La geometria molecular influye en la distribucion de los
dipolos de enlace y, por lo tanto, en la polaridad general de la molécula.

- Reactividad quimica: La geometria molecular determina la accesibilidad de los atomos
a los reactivos y, por lo tanto, influye en la reactividad de la molécula.

- Propiedades fisicas como punto de fusion y ebullicion: La geometria molecular afecta
las interacciones intermoleculares y, por lo tanto, influye en las propiedades fisicas de la
sustancia.

Polaridad

La polaridad molecular es el resultado de la distribucion desigual de la carga eléctrica en
una molécula, lo que tiene implicaciones significativas en las propiedades de los
materiales. La polaridad de una molécula depende de la polaridad de los enlaces
individuales y de la geometria molecular (Torres et al., 2010; Val Castillo, 2024).

a) Momento dipolar

El momento dipolar es una medida cuantitativa de la polaridad de una molécula. Se calcula
como el producto de la carga parcial (d) y la distancia (d) entre los centros de carga positiva
y negativa: ¢ = § X d. El momento dipolar es un vector que apunta desde la carga
negativa hacia la carga positiva.
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Tomado de (Ponce, 2021)




b) Factores que afectan la polaridad

- Electronegatividad de los atomos: La diferencia de electronegatividad entre los atomos
en un enlace determina la polaridad del enlace.

- Geometria molecular: La geometria molecular determina cémo se suman los momentos
dipolares de los enlaces individuales. Si los momentos dipolares se cancelan, la molécula
es no polar, si los momentos dipolares se suman, la molécula es polar.

- Presencia de pares de electrones no compartidos: Los pares de electrones no
compartidos en el 4&tomo central contribuyen al momento dipolar de la molécula.

¢) Consecuencias de la polaridad

- Solubilidad: las moléculas polares tienden a disolverse en solventes polares, y las
moléculas no polares tienden a disolverse en solventes no polares.

- Punto de ebullicién: los compuestos polares suelen tener puntos de ebulliciéon més altos
debido a las fuertes interacciones dipolo-dipolo entre las moléculas.

- Fuerzas intermoleculares: la polaridad influye en la fuerza de las interacciones entre
moléculas.

Estructuras cristalinas

Las estructuras cristalinas son arreglos ordenados y periddicos de atomos, iones o
moléculas en un sélido. Estas estructuras son fundamentales para entender las propiedades
de muchos materiales, especialmente metales y ceramicos. La estructura cristalina de un
material influye en sus propiedades mecanicas, térmicas, eléctricas y Opticas (Meléndez,
2021; Oishi-Tomiyasu, 2024; Paneque-quevedo, 2015).

a) Redes de Bravais

Las redes de Bravais son los 14 arreglos tridimensionales posibles de puntos en el espacio
que describen la estructura cristalina de un material. Cada red de Bravais se caracteriza por
su tipo de celda unitaria y por las relaciones entre los pardmetros de la red (longitudes de
los lados y angulos entre los ejes). Las redes de Bravais mas comunes son:




- Cubica simple (SC): Los atomos estan ubicados en las esquinas de un cubo.

- Cibica centrada en el cuerpo (BCC): Los dtomos estan ubicados en las esquinas y en
el centro del cubo.

- Cubica centrada en las caras (FCC): Los atomos estan ubicados en las esquinas y en el
centro de cada cara del cubo.

- Hexagonal compacta (HCP): Los dtomos estan ubicados en las esquinas y en el centro
de las caras hexagonales, asi como en el centro del prisma hexagonal.
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Figura 6. Representacion esquematica de las diferentes redes de Bravais que se encuentran
en la naturaliza
Tomado de (Margal, 2015)




b) Indices de Miller

Los indices de Miller (hkl) son un sistema de notacion utilizado para describir los planos y
direcciones en las estructuras cristalinas. Los indices de Miller se determinan identificando
las intersecciones del plano con los ejes cristalograficos y tomando los inversos de estos
valores. Los indices de Miller son fundamentales para entender la difraccion de rayos X'y
otras técnicas de caracterizacion de materiales.

¢) Defectos cristalinos

Los defectos en la estructura cristalina pueden tener un impacto significativo en las
propiedades de los materiales. Los defectos cristalinos se clasifican en:

- Defectos puntuales: Vacantes (ausencia de un atomo en una posicion de la red) e
intersticiales (atomos adicionales en posiciones no regulares de la red).

Defectos puntuales

« Vacancias:
-Sitios atomicos vacantes en una estructura.

+ Autointersticiales:
-atomos "extra" se posicionan entre los sitios atdmicos.

Auto-
intersticial

Figura 7. Representacion esquematica de las diferentes redes de Bravais que se encuentran
en la naturaliza
Tomado de (Paton, 2018)

- Defectos lineales: Dislocaciones (defectos lineales que afectan la disposicion de los
atomos). Las dislocaciones permiten la deformacion plastica de los metales.

- Defectos superficiales: Bordes de grano y superficies externas.

d) Importancia en las propiedades de los materiales




La estructura cristalina influye en:

- Propiedades mecanicas: Resistencia, ductilidad, dureza.

- Propiedades térmicas: Conductividad térmica, punto de fusion.

- Propiedades eléctricas: Conductividad eléctrica, semiconductividad.

- Propiedades dpticas: Transparencia, refraccion.

Para una mejor revision de algunos de estos conceptos se puede revisar el siguiente video,
(Salvador FI, 2020):
https://www.youtube.com/watch?v=H4RDj3hRzZ4

La comprension de la estructura de las moléculas, desde los enlaces quimicos hasta las
configuraciones moleculares y las estructuras cristalinas, es fundamental para el estudio de
los materiales. Estos conceptos proporcionan la base para entender como las propiedades
microscopicas de los atomos y moléculas se traducen en las propiedades macroscépicas de
los materiales que observamos y utilizamos en aplicaciones de ingenieria. El dominio de
estos principios permite a los ingenieros y cientificos de materiales disefiar y desarrollar
nuevos materiales con propiedades especificas para diversas aplicaciones tecnologicas.




Referencias citadas en la Clase 3.

Areaciencias. (2024). Fuerzas de Van Der Waals. Areaciencias.
https://www.areaciencias.com/quimica/fuerzas-de-van-der-waals/

Carney, S. (2015). Molecular Views of States of Matter.
https://www.youtube.com/watch?v=FDxrMISggP4

Cebula, J., Fink, K., Boratynski, J., & Goszczynski, T. M. (2023). Supramolecular
chemistry of anionic boron clusters and its applications in biology. Coordination
Chemistry Reviews, 477. https://doi.org/10.1016/j.ccr.2022.214940

descomplica blog. (2022). Descubra o que ¢ geometria molecular com um resumo
completo. descomplica blog. https://descomplica.com.br/blog/o-que-e-a-geometria-
molecular/

Fornaso, C., Bamonte, E., Monteserin, H., Landau, L., Di Giacomo, M., Mastrangelo, M.,
Torres, N. M., & Erausquin, P. (2018). Fuerzas intermoleculares y propiedades
fisicas de compuestos orgénicos Una estrategia didactica. Educacion Quimica,
16(4e), 129. https://doi.org/10.22201/fq.18708404¢.2005.4¢.66076

Israelachvili, J. N. (2011). Intermolecular and Surface Forces (U. University of
California, Santa Barbara, California (ed.)). Elsevier. https://doi.org/10.1016/C2009-
0-21560-1

LibreTexts. (2024). Fuerzas intermoleculares y puntos de ebullicion relativos. LibreTexts
libraries.
https://espanol.libretexts.org/Quimica/Quimica_Organica/Mapa%3A_Quimica Org
anica %28Wade%?29/02%3A_Estructura y Propiedades de Moléculas Orgénicas/
2.11%3A_Fuerzas_intermoleculares y puntos de ebullicion relativos %28pb%?29

Margal, L. A. B. (2015). Estudo de propriedades estruturais de nanomembranas
semicondutoras. May. https://doi.org/10.13140/RG.2.2.20118.70728

Martinez, A., Valdés, J., Talanquer, V., & Chamizo, J. A. (2012). Estructura de la
materia: de saberes y pensares. Educacion Quimica, 23(3), 361-369.
https://doi.org/10.1016/S0187-893X(17)30121-0

Meléndez, J. J. (2021). Estructura de los solidos. Cristalografia, difraccion y defectos. En
Universidad de Extremadura, Manuales. http://hdl.handle.net/10662/12423

Oishi-Tomiyasu, R. (2024). Ideas of lattice-basis reduction theory for error-stable Bravais
lattice determination and abinitio indexing. Acta Crystallographica Section A:
Foundations and Advances, 80(Pt 4), 339-350.
https://doi.org/10.1107/S2053273324004418

Paneque-quevedo, C. A. A. (2015). El cristal, la red tridimensional natural de difraccion.
Revista Cubana de Quimica.

Paton, E. (2018). Introduction to Materials Engineering: CH4. Introduccion a la ciencia
de los materiales. https://www.youtube.com/watch?v=R5819uR7D5I

Ponce, V. M. (2021). Las propiedades del agua. ponce.sdsu.edu.
https://ponce.sdsu.edu/lpdava.html

Rodriguez, D. (2021). ;Qué debo saber sobre los enlaces quimicos? Al fin entendi.
https://www.youtube.com/watch?v=Thzd2YhUkLs

Salas—Banuet, G., & Ramirez—Vieyra, J. (2010). Ionico, covalente y metalico. Educacioén




Quimica, 21(2), 118-125. https://doi.org/10.1016/S0187-893X(18)30161-7

Salvador FI. (2020). Estructuras Cristalinas DESDE CERO. Salvador FI Facultad de
Ingenieria. https://www.youtube.com/watch?v=H4RDj3hRzZ4

Sanchez-Lazo Pérez, S., Gallegos Cazares, L., & Flores Camacho, F. (2015). El
aprendizaje de la quimica en los nuevos “Laboratorios de Ciencias para el
Bachillerato UNAM”. Revista Iberoamericana de Educacion Superior, 6(17), 38-57.
https://doi.org/10.22201/iisue.20072872¢e.2015.17.161

Toletino, M. (2022). Clasificacion de enlaces quimicos Classification of chemical bonds.
Publicacion semestral, 10(20), 32—34.
https://repository.uaech.edu.mx/revistas/index.php/prepa4/article/view/9537/9246

Torres, N., Landau, L., Baumgartner, E., & Monteserin, H. (2010). Fuerzas
intermoleculares y su relacion con propiedades fisicas: busqueda de obstaculos que
dificultan su aprendizaje significativo. Educacion Quimica, 21(3), 212-218.
https://doi.org/10.1016/s0187-893x(18)30085-5

Val Castillo, O. (2024). El sentido del momento dipolar. Anales de Quimica de la RSEQ,
120(1), 32. https://doi.org/10.62534/rseq.aq.1963




€5 PUCE Zirtual

La excelencia no se improvisa

siguenos

00000



