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Introducao

e Sistemas no universo tendem a buscar
a situacao de maior estabilidade;

e Os atomos raramente sao encontrados
em forma isolada;

A grande maioria dos atomos sao
encontrados sob forma combinada.

Atomos isolados constituem-se em
entidades com alta energia

Com excecao dos gases nobres!



Introducao

A buscapor uma configuracao estavel — A regra do
octeto (configuracao de gas nobre).

« Como os atomos podem atingir este tipo de
configuracao:

— Perdendo;
— Recebendo;
— Compartilhando elétrons.

 Apenas os elétrons mais externos se envolvem
neste processo.

A forma como os elementos atingem a
configuracao mais estavel define o tipo de
ligacao.




Eletronegatividade na TP

Electronegativity Trends in Periodic Table
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Electronegativity increases from hottom to top in a column.
Electronegativity increases from left to right acr oss a group.




Tendéncias da eletronegatividade
na tabela periodica




LigacOes quimicas

* A eletronegatividade, potencial de
lonizacao e afinidade eletronica dos
elementos quimicos definem o tipo de
ligacao que sera formada.

* Tipos de ligacao:

— lOnicas;
— Covalentes;
— Metalicas.

Poucas ligacOes sao totalmente ionicas,
covalentes ou metalicas




Tipos de Ligacoes

* Nas ligacoes puramente iOnicas, nao ha
compartilhamento de elétrons.
* Nas ligacOes metalicas, uma parte dos

elétrons é compartilhada por todos os
atomos do cristal ou da peca.

* Nas ligacoes covalentes, pares de
elétrons sao compartilhados entre dois

Ou mais atomos.




Transicoes entre ligacoes

Metalicas
Li
Ag Na,Bi
Sn Na,Sb
AS Na,As
Te Na,P
S NasN

l, CIF OF, NF, CCl, BF,BeF, Na,O

F, IF, Sk, PF; SiF, AlIF; MgF, CsF
Covalentes lOonicas
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Os eletrons em torno do nucleo

O modelo de Bohr

nucleus

v _eelectron orbits

Hn=2

greater distance

~136eY— from nucleus

1992 Encyclopaedia Britannica, Inc.

Prémio Nobel de Fisica em 1922

10



Refinamentos na teoria de Bohr

* Os espectros de emissao de grupos de
atomos nao sao compostos por linhas
Isoladas — cada linha e composta por
varias linhas muito proximas.

 NUmeros guanticos:
— Principal (n) =1, 2, 3, ... Tamanho
— Secundario ou azimutal (I) =0, 1, ..., (n)Forma
— Magnético (m) =-I, ..., 0, ..., +| Direcao
— Spin (ms) =+ %
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Espectros de Emissao

3s 3p
2s 2p

1s

Espectro de
emissaode 1 s6
atomo

Niveis
isolados de
energia

Espectro de emissao
dos elétrons mais
externos de grupos
de atomos

Na —o —

Banda de
N, é «—— energia
Banda de

Parcialmente preenchida com e-

conducao
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Orbitais atobmicos

« Elétron pode se comportar como particula ou
onda (natureza dual) De Broglie

« Aplicacbes dos principios da mecanica
ondulatéria para definir a estrutura eletrénica
dos atomos e a forma dos orbitais ocupados
pelos elétrons.

« Equacao de Schrodinger (eqguacao de onda
aplicada ao movimento dos eletrons):

jl//zdxdydz =1| Schrodinger - Prémio Nobel de Fisica em 1933
—0o0

Se quisermos ter a certeza completa de onde estara um
elétron temos que desenhar um orbital do tamanho d%
universo!!!




Orbitalis atomicos

 Regiao do espaco onde o elétron tem
orobabilidade maior que 95% de estar

* Definidos por uma funcao matematica.

e Orbital atomico definido por trés
ndmeros quanticos:

-n=1,2,3,.. tamanho
-1=0,1, 2, .., (n-1) forma
-m=-l,..0, ..+ direcao

Cada orbital atomico pode ser definido
Inequivocamente pelos trés numeros
guanticos y




Camadas eletronicas e os
orbitais atomicos

n I m Simbolo
1 0 0 1s
2 0 0 2S
2 1 -1, 0, +1 2p
3 0 0 3s
3 1 -1, 0, +1 3p
3 2 -2,-1,0, +1, +2 3d
4 0 0 4s
4 1 -1, 0, +1 ap
4 2 -2,-1,0, +1, +2 4d
A4 3 -3,-2,-1,0, +1, +2, +3 Af




Regioes de probabilidade definidas pela
resolucao da equacao de Schrodinger (95%)

Os orbitais “s”




Orbitais atomicos

orbital s

2 elétrons

orbitais d

10 elétrons

dx2—-y2
(d)

orbitais p

6 elétrons

o 1)

» L

4 Nodal

™3,

P

plane
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Regioes de probabilidade definidas pela
resolucao da equacao de Schrodinger (95%)

Os orbitais “2p”




Regioes de probabilidade definidas pela
resolucao da equacao de Schrodinger (95%)

Os orbitais “3p”




Regioes de probabilidade definidas pela
resolucao da equacao de Schrodinger (95%)




Alguns aspectos importantes

 Cada orbital atomico pode conter no
maximo dois elétrons - Principio de
exclusao de Pauli.

- Regra de Hund para distribuicao
eletronica (so entra o segundo elétron
num orbital, depois que todos orbitais
do subnivel tenha o primeiro elétron).

« A sequUéncia dos niveis energeéticos —
Diagrama de Energia de Linus Pauling.

152 257 206 352 3p° 452 30104p5-
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Tipos de arranjos de atomos

formados nas ligacoes

 Moléculas:
— Quantidade definida de atomos
— Geometria definida
— LigacOes covalentes

— ESTADO DE AGREGACAOQ: gas, liquido ou so6lido
DEPENDE DO TAMANHO (e da TEMPERATURA,
claro)

* Cristais:
— Presentes nas ligacoes metalicas
— Tambem presentes nas ligagOes covalentes e
i0nicas
— Formam-se arranjos tridimensionais
— Cristais moleculares

— Cristais por justaposicao de cadeias longas

(cristalinidade em polimeros) *



Distribuicao espacial dos atomos:
CRISTAIS

Estruturas tridimensionais organizadas.
Cristais metalicos e i0nicos:

sodio

. cloreto de sodio
Cristais moleculares : em cada posicao se tem
molécula de sacarose

Cristals ou redes covalentes: diamante

As unidades minimas - cela unitaria - se repetem
Indefinidamente nas trés direcoes do espaco formando
a rede ou reticulado cristalino

As dimensoes de um cristal podem variar de alguns
nanOmetros a varios centimetros. ’3



Cristais

 NUmero de coordenacao — numero de
vizinhos de um atomo da rede cristalina:

« Admitimos que 0S atomos ou ions sao
esferas rigidas.

« Estruturas cristalinas mais comuns sao
formadas.
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Estrutura Cristalina
envolvendo atomos iguais:

Metalis

Li Be
52 | 113
Na
tee | iss
i Ti | v | & | Mo | Fe | Co Zn | |
227 148 L3 | 1.2 137 | 524 | i3S L34 er' L2
2e | Nb | Mo | Tc | Ru Cd | In | Sa | sb
159 | 143 | 136 | 135 | 1m 49 | 183 | ceo | dar
Hf Ta w Re Os &‘73 T :
156 L3 | L37 .34 1.4 50 | .70 B
Ung | Unp | Unh | Uns | Uno | Une for Hg at its freezing point,
—39°C
Nd Pm Sm Eu Gd T D‘g Ho Er Tm
151 LKL 15 | 380 | L9 L7 | N L% | LT3 122
U Np Pu Am | Om Bk Cf Es Fm Md
1.38 L0 151 184
i
Body-centered Cubic close packed Hexagonal Tcimgoml Oﬂborhombic
cubic {face-centered cubic) clase packed



Estrutura Cristalina envolvendo unidades
ilguais: metais e cristais moleculares

Atomos iguais e esféricos

Estrutura cubica de corpo centrado Estruturas compactas

| i a3 =4R

Diagonal do
cubo=4R

V esfera = (4/3) (1) (r3) i

Cela unitaria: menor unidade que, se repetida
NUmero de coordenacio: 8 nas trés diregcbes, recompde a rede cristalina

Numero de atomos inteiros por cela: 1 no centro + 8verticesx 1/8 = 2

Fracao do volume ocupado da cela: 68%

Densidade do material cristalino= massa da cela/ volume da cela
, 2.M
_ 2atomos massadelatomo _p, 2.M , 0= 2
arestadocubo’® L =3 AR N 26
a- [ ] N A ' A

J3

o,



Estrutura Cristalina envolvendo unidades
ilguais: metais e cristais moleculares

Estrutura cuibica de face centrada Atomos iguais esféricos

FCC has | R
ABCABC..
repeat
Ndmero de coordenacéao: 12 Diagonal da face = 4R
av2=4R

Numero de atomos inteiros por cela: Y2 x 6faces + 8verticesx 1/8 = 4

Fracao do volume ocupado da cela(fator de empacotamento): 74%

Massa especifica do material cristalino= massa da cela/ volume da cela

_ 4atomos.massadelatomo 4.M A 4.M A
arestadocubo’ P =

3 / 3
a”.N , 4R




Visulizando melhor as estruturas ccc e cfc

c03fccpl.mov c03bcepl mov

cfc CCC
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Estrutura Cristalina envolvendo unidades
ilguais: metais e cristais moleculares

Estrutura hexagonal compacta Unidades iguais e esfericas

c/la=1,633

NUumero de coordenacdo:; 12

NUmero de atomos inteiros por cela: ¥2 x 2faces + 12verticesx 1/6+ 3 =6

Fracao do volume ocupado da cela: 74%

Densidade do material cristalino= massa da cela/ volume da cela

_ 6atomos.massadelatomo 4= 2R
volumedacela - c = 4RV6/3
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Estruturas compactas:
diferenciando hc do cfc

Figura 2.5: As duas possibilidades pa

pde 49 of these ome Drom oo hevey amd
oz I de oy
A A A _J A 1 l
1y rslempamtamem ma:i:mm.




Diferenciando o CFC do HC
CFC HC

(a) Hexagonal close-packed (hcp) (b) Cubic close-packed (ccp)
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Estruturas envolvendo atomos ou unidades
diferentes: menos compactas

Ligas metalicas ou cristais iOnicos

Um dos componentes define o tipo de rede cristalina e o
outro entra nos intersticios (vazios ou sitios ) da rede.

Vazios ou sitios octaédricos

O atomo interstiticial tera seis vizinhos
mais proximos estando no centro de
um octaedro formado pelos atomos
gue constituem a rede

\Vazios ou sitios tetraédricos

O atomo interstiticial estara no centro
de um tetraedro formado por atomos
da rede

«<— CCC

?

18 sitios
octaédricos

8 sitios
tetraédicos

o 24 sitios 32
= ./‘ tetraédricos




Ligacoes quimicas

TIPOS - classificacao didatica

Ligacao ionica
Ligacao covalente
Ligacao metalica

Ligacao de van der Wals
Ligacao de hidrogénio

33



