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Jo propésito de este trabajo, es presentar los resultados
obtenidos al aplicar la Mecdnica Cudntica al estudio de las
moléculas de CH., CH, y CH.

Fl interss de las mismas, reside en que constituyen los
compuestos méds sencillos no cldsicos de carbono, por lo que
su comportamiento serd indicativo del gque presentan los com=
puestos de carbono no clédsicos de estructura més complicada.
Al mismo tiempo, presentardn interés en cinética guimica,
dado que su estructura serd definitoria sobre la posibilidad
de que la llamada inversidén de Walden tenga o no lugar en
determinades procesos. E1 interéds experimental de las mismas,
no es tan acusado como el que se deduce de su aplicacidn
tedrica. De hecho, sdo la molécula de CH; tiene existencia
experimental como entidad estable aislada, aungue Unicamente
en condiciones ambientales poco frecuentes, como o5 el caso
de 1la Resonancia de Ién Ciclotrdén o el medio superdcido.

La situacidn de estas moléculas dentro de los hidruros
de carbono, se aprecia en la Pigura I.1l, donde se ha indicalo
el nd¥mero de electrones de gue consta cada miembro de la se-
rie a2lli descrito. =3 dicho mimero el que determina parte de
las propiedades de dichas moléiculas, ya que la de CHS’ con
un ndmero impar de elactrones, =fo podrd existir en estados
elzctrdnicos con capas abiertas, mientras que las otras dos,

cuyo numero es par, podrin existir en un estado sinzlete con
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PIGURA I.l.- Los hidruros de carbono. Se agrupan segin 2a
carga y el numero de electrones, que se in-

dica con el nimero subrayado a los mérgenes.
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los orbitales moleculares llenos hasta determinado nivel por
pares de electrones, es decir, con un estado en capas cerra-
das que, normalmente, serd el fundamental, La importancia de
este hecho, reside en que las moléculas con todos los orbita-
les ocupados llenos por un par de electrones, constituyen un
caso, entre los posibles dentro del método Hartree-Fock, de
facil estudio y perfectamente descrito metodolégicamente des-
de hace largo tiempo, mientras que el resto de los estados,
conocidos como estados con capas abiertas, presentan una me-
todologia para su tratamiento, en plena elaboracidn, y con
problemas no resueltos. El estudio y desarrollo de los méto-
dos avlicables para el conocimiento de la estructura de estas
moléculas, constituye la primera parte del presenta trabajo,
deserrollindose dichos métodos en el sizuiente capitulo. La
aplicacidn de los mismos en forma de un programa de cdlculo

a partir de un formalismo elegido, constituye el siguiente,

7 en el Yltimo hemoa descrito loscdlculos realizadeos a partir
del programa elaborado ¥ otros gue se indicardn, Z1 resulia-
do final estd concretado en una serie de conclusiones quimi-

cas sobre estos sistemas,





