Moléculas polares

Porque a polaridade das ligagoes e das moléculas sGo muito importantes?

A agua € polar ou apolar ?
Atkins e Jones, Principios de Quimica, Cap. 3>> p. 93-131

Resolucao no quadro
>> Como abordar o problema??



Voltando a molécula de agua como exemplo

>> moléculas com o datomo central contendo elétrons ndo compartilhados
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Os oito elétrons estariam melhor

acomodados (em uma estrutura mais
estavel) se dispostos no espaco ao longo
dos eixos de um tetraédro —_

bond distan

angulo determinado
experimentalmente
104,3°)

Note que os
elétrons
"isolados"
também sao
relevantes para o
arranjo espacial
dos atomos
envolvidos

angulo previsto
para os eixos de
um tetraedro
109,5°




Moléculas polares

A estrutura espacial e o momento de dipolo

Pense inicialmente em moléculas diatomicas:

H-F versus H-H

depois em moléculas poliatdmicas

CHCI3 versus CCI4

Quais apresentam ligacées polarizadas?
Quais sdo moleculas polares?

Monte as estruturas e tente I‘ES,DOHC/EI’ as questﬁes acima
>> distribuicdo de elétrons, octeto e modelo de repulsédo de elétrons - quadro



Mapas de contorno
indicando a densidade de
cargas em moléculas com
ligacOes covalentes

O gradiente de cores indica o
gradiente de cargas:
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Momento de dipolo da ligacao

= v Se 4tomos de
5+ 5- eletronegatividades diferentes
estao envolvidos na ligacao, ha
distorcao na eletrosfera da
molécula

u=0



Pense: se as ligacoes covalentes
em estudo quebrarem, qual
seria a tendéncia de
transferéncia de elétrons??




Momento de dipolo em moléculas poliatomicas
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Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia
combinando orbitais atomicos para formar um novo orbital
"da molécula”

Atkins e Jones, Principios de Quimica, cap. 3, p. 93-131

A molécula de H,

a sobreposicao + N + 8 +d=0F +l0 + ] = M+ ]
frontal dos orbitais 5
: H s H Is H-H
da origem a uma
ligagao Sigma (o) Constructive
averlap

A molécula de HF
a sobreposi¢do @’(D —_—
frontal dos orbitais
da origem a uma H ? HF
ligacao Sigma (o)




Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia

ligaces 7 lwepme | menews
gas Distribuicao de

elétrons no

A molécula de N,

a sobreposicao 20(2) 2002 Nitrogénio:
frontal dos 152 -~
os o /7 \
OrbltaIS da ::I_}}].. o bond ZSZ {I 2p3 l‘
origem a uma o - @ 2p(2)+2p(2)} . /S

ligacao Sigma (o),
mas ha mais duas
ligacOes com
sobreposicao
lateral dos
orbitais atomicos
dando origem a
ligacoes Pi (m)

7 bond 7 bond

{2p(x)+2p(x)} {2p(¥)+2p(y)}



Orbitais envolvidos nas ligacoes da molécula de N2
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Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia

Pense: como podemos explicar o fato do carbono realizar 4 ligagoes
em todas as moléculas em que ele ocorre

Recordando informagdoes sobre os orbitais atomicos >> a base para
a teoria de ligacao de valéncia

3 orbitais atdmicos p
idénticos, separados
a 90°
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Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia

Retornando a molécula de metano (CH )

Distribuicao de elétrons no Carbono:

A TABELA PERIODICA indica nimero atdmico 6.
Numero atdmico 6 <<>> 6 protons

No estado fundamental temos, portanto, 6 elétrons
1s2

2s? 2p? (4 elétrons na camada de valéncia)

Porque assumimos que os 4 elétrons da camada de valéncia sGo
iguais se eles estdo em orbitais atomicos diferentes?

Note ainda que o orbital 2s esta completo e nGo demandaria formar
uma ligagGo quimica para atingir a maxima estabilidade



Promoc¢ao de elétrons e hibrida¢ao de orbitais

A molécula de Metano

Distribuicao de elétrons no Carbono:

C no estado fundamental

1s2
2s2

2p?
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a diferenca entre os niveis de
energia dos orbitais 2s e 2p é
pequena >> a promoc¢do do
elétron 2s ocorre facilmente

Distribuicao de elétrons no Carbono:

1s2
2s!

2p3

promocao de 1 elétron 2s para 2p

Distribuicdo de elétrons no Carbono hibridado sp3:

1s?
2sp3

T

T

T

T

4 orbitais hibridos sp3 idénticos

Pense: qual a melhor forma de separar estes orbitais no espaco?



Densidade eletronica em orbitais atdmicos s, p e hibrido sp3

3 orbitais atdmicos p
idénticos, separados
a 90°

4 orbitais hibridos
sp3 idénticos




A molécula de Metano: ilustracoes tridimensionais

@

combine
sp® and 1s

add four
H atoms

four sp® hybrid orbitals each MO orbital is the
form a tetrahedron same and has o symmetry

4 ligacoes
idénticas os-sp3 Gs-sp3



Proxima aula

Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia,
promocao de elétrons a orbitais de maior energia,
hibridacao

ONDE ESTUDAR??

Atkins e Jones, Principios de Quimica, cap. 3, p. 93-131
(59 edicdo)

Pense sobre como deve ser a molécula de ETENO



Pense para a proxima aula

Onde estudar??
Atkins e Jones, Principios de Quimica, Cap. 3>> p. 93-131

1. Pense: Porque a polaridade influencia a acidez e como se trata os
dados numericamente. Pense com um exemplo:

Qual entre os dois acidos abaixo é o mais forte?

Acido acético ou dcido tricloroacético. Explique sua resposta
Pesquise em casa: qual a constante de dissociacdo em cada caso

>> Solubilidade em agua de moléculas com ligagoes covalentes
2. Pense: Porque a molécula de etano é insoluvel em agua?
Porque a molécula de etanol é soluvel em agua?

Porque a molécula de glicose é soluvel em agua?

Porque a molécula de celulose é insoluvel em agua?



