Teoria das Orbitais Moleculares (TOM)
1l — Método do Enlace de Valéncia

A formacao de uma ligacao entre dois atomos € descrita como a
coalescéncia (enlace) de 2 orbitais atdmicas de valéncia semi-
preenchidas, 1 de cada atomo, ou de 1 orbital atbmica totalmente

preeenchida de um atomo e outra vazia do outro atomo (ligacao dativa).

Como se usa o0 método?

* Apenas se consideram as orbitais atdmicas de valéncia;

* SO se fazem combinacdes de orbitais atbmicas duas a duas,
uma de cada atomo;

* Os e-s de camadas interiores conservam caracter atomico;

* SO ha orbitais ligantes e nao-ligantes (atomicas)



Contornos de isoprobabilidade dos electroes mais externos na

molécula de F, pelo método do Enlace de Valéncia

F: 1s2 252 2p°
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Em vez dos electrdes anti-ligantes
previstos pela C.L.O.A. ha electrdes
nao ligantes, o que levaria a:
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Molécula de O,

Pelo

O: 1s2 252 2p*

meétodo da

C.L.O.A. ha 2 electrbes
desemparelhados,

antil

igantes.

Pelo método do E. V.
nao ha electroes
desemparelhados.



Molécula de C,
C: 1s? 252 2p?

P Pelo método da

C.L.O.A. ha 4 electrbes
ligantes &t
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\1'? Pelo método do E. V.

C ha 2 electrbes ligantes

o e dois m.




Moléculas Poliatomicas

Orbitais Atomicas Hibridas
(Forma elegante de introduzir no meétodo do E. V. a mistura de orbitais s e p)

1. Antes de se estabelecer a ligacao, em cada um dos atomos ha uma
combinacdo de orbitais (por ex. s e p) === orbitais atomicas hibridas

2. As orbitais atdmicas hibridas combinam-se com as de valéncia dos
outros atomos para formar orbitais moleculares.

Ex: hibridacao sp
sp sp

P + ) <
m 2 Orbitais Hibridas sp

equivalentes,
formando um angulo
de 180°



Ex: hibridacao sp,

py|

(Plano xy) +

3 Orbitais Hibridas sp,
equivalentes, formando
angulos de 120°



Ex: hibridacao spg
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4 Orbitais Hibridas sp,
equivalentes, formando
angulos de 109° 28’
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Energias das Orbitais Hibridas

(Sem hibridacao)

SP3

Eqp = 1/4 Eg + 3/4 E,,
Egpe = 1/3 Epg + 2I3 E,,

Egp = 1/2 Epg + 112 E,,

AE/2



- 152 252 20 HIDROCARBONETOS: C,H,

Carbono em hibridacao sp;: 1s? 2spst 2spst 2sp;t 2sp,t

1

Capacidade para
Alcanos: C,Hniz T g g

formar 4 ligacdes ¢

1

Carbono em hibridacao sp,: 1s? 2sp,* 2sp,! 2sp,* 2p,*
)

| Capacidade para formar

Alcenos: C.H,, . .
A 3 ligacbes c e 1 ligacao =

Carbono em hibridacao sp: 1s# 2sp* 2sp* 2p,* 2p,*
1
Capacidade para formar 2

Alcinos: C.H ;.5 0 i ligacBes o e 2 ligagBes 7



HIDROCARBONETOS

Alcanos: C H . Alcenos: C.H,, Alcinos: C Hpp .
Metano: CH,
u&t
Etano: C,H; Eteno: C,H, Etino: C,H,
.

«
Propano: C;H, Propeno: C;Hq Propino: C3H,
Butano: C,H,, 1-Buteno: C4Hg 1-Butino: C4Hg

C




Oxigénio em hibridacao sps;. 182 2sp;” 2Sps” 2Spst 2spst

H,O

.— pares isolados

n”

Metanol: CH;0OH pares isolados
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Dimetiléter:CH;OCH, ‘ HG 4
pares isolados ‘ H/
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Oxigénio em hibridacao sp,: 1s? 2sp,? 2Sp,° 2Sp,t 2p,*

Formaldeido N !
ou metanal:H,CO 1
pares isolados N
Acetona
ou dimetilcetona: CH;COCHj,

Acido acético: pares isolados

CH,COOH

pares isolados

pares isolados



Azoto em hibridacao sps. 1s? 2sp3? 2sp,yt 2sp,t 2sps?t
NH;

par isolado

Metilamina: CH;NH,
«— par isolado

i &

Azoto em hibridacao sp,. 1s? 2sp,? 2sp,! 2sp,t 2p,?t

Metanimina:CH,NH z— par isolado

- .
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