
Molécula de F2 (C.L.O.A.)
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• Os electrões das camadas internas ocupam orbitais moleculares cujas energias 
são semelhantes às das orbitais atómicas que lhes dão origem.

• Nº e-s ligantes = Nº de e-s anti ligantes  logo não contribuem para a ligação• Nº e s ligantes = Nº de e s anti-ligantes, logo não contribuem para a ligação.

Logo: A ordem da ligação é 
determinada pelos e-s de valência

8 - 6
Ordem da ligação = 

10 - 8
2 = 2

= 1



Diagrama de Energia das Orbitais Moleculares: O2E
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A molécula é paramagnética!!!Ordem da ligação = 10 - 6

2
= 28 - 4
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Diagrama de Energia das Orbitais Moleculares: C2E
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A molécula seria paramagnética!!!

2s2s σ2s

1s 1s
σ1s

σ*
1s

C2C C



Diagrama de Energia das Orbitais Moleculares para o C2

Corrigido  considerando a mistura s-p:  molécula diamagnética
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Corrigido  considerando a mistura s p:  molécula diamagnética
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A mistura s-p considera-se para nº total de e-s <14



A B

Moléculas Diatómicas Heteronucleares

A-B

χA≠χB

Dipolo molecular

d
  d-q +q

μ
μ = q × d

Átomo mais electronegativo Átomo menos electronegativo

1 Debye (D) = 3.3333×10-30 C m



Diagrama de Orbitais Moleculares para LiF

E (Li) = 519 kJ mol-1E Ei(Li) = 519 kJ mol
Ei(F) = 1681 kJ mol-1
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Ordem da ligação = 2 - 0
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11 22 98977 Estados de oxidação 
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No verso da Tabela Periódica:

Na
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Raio atómico (Å) Electronegatividade
de Pauling
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i l l l

Percentagem de carácter iónico de uma ligação química 
(electronegatividades de Pauling)

Dipolo molecular

d

χA-χB 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0 1,1 1,2 … 2,3 2,4 2,5 2,6 2,7 2,8 2,9 3,0 3,1 3,2

%c.i. 0.5 1 2 4 6 9 12 15 19 22 26 30 … 74 76 79 82 84 86 88 89 91 92

-q +q
μ

μ = q × d

Átomo mais electronegativo Átomo menos electronegativog g



Carácter iónico de uma ligação e momento dipolar:

μ = q × d

μ = e × d
iónico

Se a ligação fosse 100% iónica: 

Mas há apenas transferência parcial de carga:

r = 
μ

exp

μ
ió i

= 
q
e

μ = q × d
exp

O á t ió i é d t i d l dif d l t ti id d

Mas há apenas transferência parcial de carga: μ
iónico

r - carácter iónico da ligação
% c.i.= 100×r

χLi = 0.98
χ χ  3 0 % c i = 89% (Tabela periódica Pauling)

O carácter iónico é determinado pela diferença de electronegatividades
LiF

χF = 3.98
χF - χLi = 3.0 % c.i. = 89% (Tabela periódica, Pauling) 

Carácter iónico: r = 0.89

Estimativa do momento dipolar da molécula:Estimativa do momento dipolar da molécula:

μ
exp

= r μ
iónico

= 0.89 × e × d

1 6 10 19 Ce = 1.6×10-19 C
d – distância internuclear



Influência da Electronegatividade sobre a energia das orbitais moleculares

E Moléculas diatómicas homonucleares
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Influência da Electronegatividade sobre a energia das orbitais moleculares

E Moléculas diatómicas heteronucleares: A-B, A-C, A-D
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Sumário 6
Ligação Química  g ç Q

• Teoria das Orbitais Moleculares (TOM)

• I .Método da Combinação Linear das Orbitais Atómicas (C.L.O.A)

• Diagramas de Energia de Orbitais Moleculares

- Moléculas Diatómicas Homonucleares: Moléculas de O2 e F2

- Molécula de C2. Mistura de orbitais s e p

- Moléculas Diatómicas Heteronucleares: Molécula de HF

- Orbitais moleculares não ligantes

- Molécula de LiF

- Dipolo Molecular

- Carácter iónico da ligação

Influência da Electronegatividade sobre a energia das orbitais- Influência da Electronegatividade sobre a energia das orbitais 

moleculares Teoria: Capítulo 4, pág. 25-41


