
Cap. 3 – Moléculas diatômicas
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Ligação química
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Eletronegatividade (χ)

• É o poder de um átomo em uma molécula em atrair
o elétron para si.

• Eletronegatividade de Pauling (χp)

– Pauling percebe que moléculas diatômicas
heteronucleares (XY) tem sempre entalpia de dissociação
maior que a média das homonucleares (X2 e Y2);

– Ele conclui que essa diferença é uma medida do caráter
iônico dessa ligação XY, e chama de eletronegatividade.

– Escala de Pauling: χp = 4 para o Flúor;
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Modelo de Lewis



Limitações: paramagnetismo do O2
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Geometria molecular
• Teoria da Repulsão dos Pares de Elétrons da Camada de

Valência (RPCEV) ou Valence shell electron pair repulsion
(VSEPR);

• Sidwick & Powell (1940) – Baseada no modelo de Lewis

• Princípios
– Os átomos em moléculas são mantidos unidos por

pares de elétrons conhecidos como pares ligantes;
– Alguns átomos dentro de uma molécula podem ter

pares de elétrons não envolvidos na ligação: pares
isolados.

– Como os pares de elétrons são carregados
negativamente, eles se repelem. Em cada átomo, os
pares de elétrons adotam a posição mais distante
possível do outro.
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O primeiro passo é a identificação do átomo central, o
que pode ser feito com o auxílio das cargas formais.
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Modelos mais avançados como a
Teoria da Ligação de Valência e a
Teoria do Orbital Molecular
permitem o melhor entendimento
da ligação covalente e a solução das
limitações do modelo de Lewis!
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Ligação química

• Ambas concebidas na primeira metade do
século XX e, por muito tempo foram teorias
concorrentes.

• Teoria da Ligação de Valência (LV): Concebida
por Linus Pauling.

• Teoria do Orbital Molecular (OM): Concebida
por Friedrich Hund e Robert Mulliken.
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Reconhecimentos

• Linus C. Pauling
– Prêmio Nobel de Química em 1954: “for his research

into the nature of the chemical bond and its
application to the elucidation of the structure of
complex substances”

• Robert S. Mulliken
– Prêmio Nobel de Química em 1966: “for his

fundamental work concerning chemical bonds and the
electronic structure of molecules by the molecular
orbital method”



Teoria da Ligação de Valência

• Está ligada à ideia de Lewis dos pares de
elétrons compartilhados formando a ligação
entre os átomos.

• Uma ligação tem origem na interação entre os
orbitais atômicos dos dois átomos, que produz
um orbital ligante, localizado entre os dois
átomos.

• Esse orbital ligante contém dois elétrons.
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Teoria do Orbital Molecular

• Nessa abordagem, os orbitais atômicos de
uma molécula combinam-se, formando um
conjunto de orbitais moleculares que são
espalhados sobre toda a molécula.

• São chamados orbitais deslocalizados.

• Os orbitais moleculares são uma propriedade
da molécula como um todo, e os elétrons da
molécula ficam distribuídos dentro desses
orbitais.
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Ligação de Valência

Orbital molecular

X



Hibridização
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Hibridização
























