A teoria dos orbitais moleculares (continuacgdo)

Qualitativamente, indica regidoes do espaco (entre os atomos que
formam uma molécula) nas quais a probabilidade de encontrar os
elétrons € maxima.

Na mecanica quantica, o orbital molecular é tratado como a
combinacao linear das funcoes de onda que descrevem os
respectivos orbitais atobmicos envolvidos na formacao de uma dada
molécula

Uma das aproximagbes comumente feita nessa teoria é que
somente as funcbes de onda relativas aos elétrons de valéncia de
cada atomo séo consideradas na definicdo dos orbitais de uma dada
molécula composta por estes atomos.



Combinacdes possiveis de orbitais s e p para os elementos do
segundo periodo
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Moléculas diatomicas relevantes em quimica inorganica de
sistemas bioldgicos
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Note que o O, é um diradical no estado fundamental



Niveis relativos de energia calculados para orbitais moleculares de

moléculas diatomicas o
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Diferentes estados da molécula de O,
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Orbitais atomicos de valéncia e o orbital molecular resultante para
a molécula de HF
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Um pouco mais sobre orbitais moleculares

Moléculas heteronucleares simples
Exemplo do HF
(revisando polaridade das ligacbes)

Bond Electronegativity Dipole
Compound Length (A) Difference Moment (D)
HF 0.92 1.9 1.82
HCl 1.27 0.9 1.08
HBr 1.41 0.7 0.82
HI 1.61 0.4 0.44

HF HCI HBr Hl

A probabilidade de encontrar o elétron pode ser calculada, gerando modelos
qguantitativos para a polaridade das ligacoes



CO de acordo com a teoria dos OMs

Heteronuclear diatomic: CO
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Contraponto entre a teoria de ligagcéo de valéncia e teoria dos OMs
Orbitais atomicos hibridos do C e hibridacao

1 Carbono e 1 Oxigénio

Distribuicao de elétrons no oxigénio (8 elétrons):

152

2s? 2p? (6 elétrons na camada de valéncia)

Distribuicdo de elétrons no carbono (6 elétrons):
1s?
2s? 2p? (4 elétrons na camada de valéncia)

Como é possivel explicar a molécula de CO com base no modelo de
hibridacao dos orbitais atbmicos?



Os niveis de energia nos orbitais moleculares podem ser calculados
a partir da resolucao das funcoes de onda derivadas da
combinacao entre as funcdes de cada orbital molecular envolvido

O nivel de complexidade para a solucao destas equacdes aumenta
com o numero e diversidade de atomos envolvidos na molécula

Moléeculas ainda simples como NH; e CH, ja representam solugdo
complexa das funcdes de onda

No entanto, o conceito de orbital molecular de maior energia
ocupado (HOMO) e o de menor energia nao ocupado (LUMO) é
frequentemente recuperado para se entender a transferéncia de
elétrons entre bases e acidos de Lewis, bem como entre moléculas
organicas e metais



O conceito HOMO e LUMO na teoria dos orbitais moleculares

HOMO (highest occupied molecular orbital)
LUMO (lowest uno ied molecular orbital)

/ Orbital molecular de maior

Orbital molecular de menor energia que foi ocupado por
energia ainda nao ocupado elétrons

por elétrons

Simplificadamente, pode-se entender que o HOMO sera o
orbital que podera atuar como transferidor de elétrons,

enquanto que o LUMO pode ser o orbital que recebera elétrons
em muitas reagoes quimicas



Exercicios sobre ligacao quimica, estrutura molecular e
propriedade de moléculas com ligacoes covalentes
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Resolver ao menos os exercicios listados a seguir:

Atkins, Principios de Quimica, capitulo 3, pag. 124-129

Exercicios: 15, 19, 21-25, 33, 38, 45, 46, 54, 75, 77, 94, 100, 102,
108, 109



