Caracter dos Elementos e Modelo de Ligacao Quimica

Na realidade: caracter misto das ligacdes entre os atomos



LIGACAO QUIMICA
Teoria das Orbitais Moleculares (TOM)
. Método da Combinacao Linear das Orbitais Atomicas (C.L.O.A)

APROXIMACOES:

1- Aproximacao de Born-Oppenheimer:
Os nucleos encontram-se em repouso, a distancia internuclear de
equilibrio.

2- As orbitais moleculares, ‘Pj, sao combinacodes lineares de todas as
orbitais atdomicas, W;, de todos os atomos: para cada orbital molecular
J:

¥i=c ¥+ c ¥+ ... ¢ ¥,

3- Os electroes dstribuem-se pelas orbitais moleculares seguindo os
Principios de Energia Minima e de Exclusao de Pauli.



Teoria das Orbitais Moleculares (TOM)
Método da Combinacao Linear das Orbitais Atomicas (C.L.O.A)

CRITERIOS DE SIMPLIFICACAO:

1- Critério da Semelhanca de Energias:

SO ha mistura de orbitais atOmicas se as suas energias forem semelhantes
(se os atomos forem iguais: 1s com 1s, 2s e 2p com 2s e 2p, etc).

2- Critério da Coalescéncia:

SO ha mistura de orbitais atOmicas se a interferéncia das respectivas
Z

funcdes de onda for néo nula:

Se o0 eixo internuclear for o dos xx, uma orbital s coalesce
com uma s ou p,, mas ndo com uma p, ou p,.



Interferécia construtiva e destrutiva das fungoes de onda y, e yg
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Plano nodal



Formacao de uma orbital molecular ligante

atomos nao interactuantes

a distancia internuclear
de equilibrio




Energias das Orbitais Ligante e Variacdo da Energia Potencial
Antiligante a distancia durante a formacao das orbitais
iInternuclear de equilibrio moleculares




Orbitais Moleculares para a molécula de H,
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Diagrama de Orbitais Moleculares: H,
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Nomenclatura das Orbitais Moleculares: orbitais 7T
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Molécula de F, (C.L.O.A.)
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