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Geometria molecular

« COMO 0S atomos e o0s pares de elétrons nao-ligantes
estao distribuidos no espaco tridimensional?

A=k

« geometria molecular influencia:
- polaridade das moléculas

- propriedades: solubilidade, ponto de fusao, ponto
de ebulicao etc..



Como prever a geometria de uma molécula composta de
um atomo central ligado covalentemente a varios
atomos periféricos?

R: as ligacOes e os pares de eletrons nao-ligantes se
orientam de maneira que:

1. as repulsbes elétron-elétron sao as menores
possiveis;

2. as atracoes eletron-nucleo sao as maiores possiveis.



O metodo utilizado para determinar essa orientacao de
menor energia € o chamado “Repulsao entre os pares
de eléetrons da camada de valéncia” ou VSEPR (do
Inglés Valence Shell Electron Pair Repulsion)
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Geometria molecular - VSEPR

. As bases do método sao:

1. Minimizacdo da repulsdo entre pares de elétrons e
maximizacao da atracao elétron-nucleo.

2. A repulséo entre pares de elétrons nao compartilhados >
entre um par nao compartilhado e um compartilhado >
entre dois pares de eletrons compartilhados.

3. As forcas de repulsédo decrescem rapidamente com o
aumento do angulo entre os pares de elétrons. Sao fortes a
90°, mais fracas a 120°, e muito pequenas a 180° .



"

Geometria molecular - VSEPR

. Os passos para se obter a geometria molecular a partir do
metodo VSEPR séo:

1. Determinar a estrutura de Lewis da molécula

2. Determinar 0 numero estéereo — numero de pares de
elétrons compartilhados ou nao ao redor do atomo central.

3. Determinar a geometria eletronica que melhor satisfaca as
bases do metodo VSEPR.

4. Distribuir os pares de elétrons ndo compartilhados de forma
a reduzir a repulséo eletronica.



Orientacéo do

namero geometria angulo com o orbital geometria
estérico eletrénica atomo central hibridizado ) molecular
BeCl, linear
» HgBr, linear
2 S A Cdl, linear
(180 4
el Cco,b linear
lincar C,H," linear
BF, trigonal planar
BCl, trigonal planar
o NO;—= trigonal planar
3 S50, angular (AB,U)
(120° 2 B
o (120% A NO,de angular (AB,U)
- d . CyHyt planar (erig. planar
trigonal planar ar each C)
CH, tetrahedral
CCly tetrahedral
NHy* tetrahedral
A e B sdo atomos o3 S50y tetrahedral
) . N IG‘J 5oy CHCI, distorred ret.
diferentes,e U éo - / T~ (109.5% A NH,d pyramidal (AB,1T)
par de elétrons nao " S()f‘d p}-‘r'zum:dﬂ] (AB,LT)
. H, O pyramidal (AB,1)
comparti Ihado tetrahedral H,Od angular (AB,U,)
- PE, trigonal bipyramidal
. ‘ 34 ShCl; trigonal bipyramidal
5 Ty oy SFd seesaw (AB,UT)
. (%0°, 1207, 180%) 4 FE
S il ‘ ‘ ' A CIF,? T-shaped (AB,U,)
XeF,? linear (AB,U,)
I;7d linear (AB,U;)
trigonal bipyramidal
S5F, octahedral
| SeF octahedral
1. Y. ey PF;~ octahedral
6 ’_,:r <o I.m'gj 180 BrF;d square pyramidal
- | s (907, 1807 A (AB,LT)
XeF 4 square planar
(AB,Uj)

octahedral
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Geometria molecular - VSEPR

nimero estéreo  geometria eletronica disposicdo espacial
angulo

2 linear Wy Wy :

180°
<

3 trigonal planar ‘ w..) -~
120° N

4 Tetraédrica ‘

109,5° 7Y @ e
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Geometria molecular - VSEPR

nimero estéreo  geometria eletronica disposicdo espacial
angulo

90°,120°,180°

5 bipirdmide trigonal - | — 3-<J —J

6 Octaédrica o ‘ - ‘
90° 180Q° |
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Geometria molecular - VSEPR

Determinar a geometria molecular das seguintes moléculas:

NH, SF, CIF, I IF,

NH, SF, CIF,
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Geometria Molecular
Teoria da Repulsao dos Pares de Elétrons de Valéncia

AX2E AX2E2 AX2E3  AX3
angular ~ angular  linear  trigonal  piramidal
S02 H20 XeFo BCl3 NH3

\AidE2 %5 @

AX4

AX5E AX6
tetraédrico quadrado planar bipiramide piramide  octaddrica
CHy IClf  poly MR g

IF5



PCL - biprémide trigonal

spd

SF, - cctaédiica
sp'd®
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A quantificacao da polaridade

momento de dipolo = o produto da cargas envolvidas na
ligacao pela distancia que as separa.

u=e.d
em que, e = carga e d = distancia entre cargas
Unidade = coulomb.metro (C.m) ou Debye (D)

Uma ligacdo covalente sera mais ou menos polar
conforme o seu valor de momento de dipolo.

Diferenca de eletronegatividade « momento de dipolo < polaridade
Exemplos:

C - C ligacao apolar (momento de dipolo igual a zero)

C - Cl ligacéo polar (momento de dipolo diferente de zero)



Polaridade das moléculas

A polaridade das moléculas e definida pela soma vetorial
dos momentos de dipolo de todas as ligacoes
constituintes. Dando origem ao momento de dipolo da
moléecula.

T Momento de dipolo da molécula 1 polaridade
EX:
Moléculas apolares
O,, Br,,CO,,CH,
Moléeculas polares
HF, H,O, CH3OH,
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Polaridade das moléculas

Moléculas apolares Moléculas polares
D
O—O0O Br Br H—F
5 5 De\.. ../'De
0O—c—o0 EAONG
H H
H OH
D lD D TDl
H”7|\\ HA
H /D H H D H

Qual das moléculas possui maior momento de dipolo, NH; NF; ?
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Moléculas

Geometria, momento de dipolo e Polaridade

D DeToo 4& D, DeT e D>
H/\\ F DZ'/I
D, H F

>5=1,46D >5=0,24D

A polaridade das moléculas depende essencialmente ndo s6 das
polaridades das ligacGes quimicas, mas também de como os

momentos de dipolo estdao dispostos no espaco (geometria
molecular).



Ligacdes covalentes: teoria de ligacao pela valéncia

De acordo com esta teoria as ligacoes entre dois atomos de
uma molécula se dao atraves da sobreposicdo entre 0s
orbitais atdbmicos dos atomos, estando os elétrons da ligacao
compartilhados em ambos os orbitais.

EX.: « molécula de H,

atomo A atomo B molécula de H,
@ @ /] l, Ligacao signa (8 )
* molécula de HF E H

“ “ Ligacao signa (8 )

PY
pz



Ligacdes covalentes: teoria de ligacao pela valéncia

* molécula de F, )
F molecula de F,

Ligagao signa (6 )
WL WL

Nl N

» molécula de N, P, Ligagao pi ()

P Py ’«‘

Ligagao pi (n)
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Teoria de ligacao pela valéncia: hibridizacao

* Na presenca de outros atomos, os orbitais da camada de valéncia
de um determinado atomo podem se combinar para formar um novo
arranjo de orbitais de menor energia em relacdo aos seus orbitais
atomicos normais. Este processo é chamado de hibridizacdo. Os
novos orbitais assim formados sao chamados de orbitais hibridos,
podendo se sobrepor aos orbitais de outros atomos fazendo ligacoes
covalentes.

*Esses orbitais hibridos normalmente nos dao uma visdo mais
apropriada da geometria observada das moléculas e ions.

O numero de orbitais hibridos é igual a somatéria do niumero de
orbitais atdbmicos que entraram na combinacéo.

* A nomenclatura dos orbitais hibridos € a juncao dos orbitais que o
deram origem, com um numero sobrescrito igual ao nimero de cada
tipo de orbital que gerou a combinacao.

11 7

EX.: orbitais sp? — gerado a partir de um orbital “s” e dois orbitais “p”.
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Hibridizacao sp: exemplos

* A molécula de BeCl,
Caracteristicas: linear e apolar

Be [He] 2 — Be [He] ! | 2p
T promocao 1 | Be
ply i 25 I
""""""" Representacéo
____________ simplificada de dois
i ety C—p— orbitais sp do Be
Be [He] | < ———p Be [He] 11 2

N hibridizagao T
2|
____________ Sp

@] Cl i Be ] Cl
/ /‘
O + C><> —> 5p \jp doisorbita[issphl’brid‘(;jp

DD P
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Hibridizacdo sp?: exemplos

* Amolécula de BF,
Caracteristicas: trigonal planar e apolar

P — e — e ———————

L _
B [He] | 2 B Hel bl 2
My T nbndizacdo T T
D28 !
mmmmommooooooe- ' Representacao simplificada de
2s Zp trés orbitais sp? do B
2p
B + B + B
F
— — v
orbitais sp?
N o 5/
1207 ¢ . 2p
- 1908 . . _,-"'\
| 20
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Hibridizacao sp?3. exemplos

* As moléculas CH, e CF,
Caracteristicas: angulos entre as ligacdes de 109,5° e apolares

____________________ H
! I
C [He] : 2p | ———— C [He] rtrtt
1  hibridizagao P’ .
! E : Hl lis:
L oo o n : H
| H
e CH,
C + C + C + C 109° 28
%o
2r L 2; ’ 0
T " —
F £ N
quatro orbitais 7 > /{’
- c do tipo sp?® 4 F
o h CF,
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Hibridizacao sp3: exemplos
* Amolécula de etano C,H;

H
o " H
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Hibridizacao sp?3. exemplos
* As moléculas NH; e NF,

Caracteristicas: polares com geometria piramide trigonal e angulos
iguais a 107° e 102° respectivamente.

1 1 o \h‘»
| %A_J i L2 M 4 )
N [He] | =P  ——— N [He] ———1— | N
N . hibridizagao P __H .
L 2s i ,{H B ff%}“
————————————————————— —1{:'—?_3-
107°
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Hibridizacao sp?3. exemplos
* As moléculas de H,O e H,S

Caracteristicas: polares com angulos de ligacao iguais a 104,5° e
92,2° respectivamente.

Repulsdo dos pares néo : (h)'Lbl'tda'IS 35‘0
compartilhados modificam o 0:F ¢ ! (;' 'Zall. s
. angulo original da ligacéo &3 azendo a ligagao
/7 (109,5) W
<> 0
2 — Y L
" " Pares nio
H compartilhados
ocupam um orbital 3p
S ~ e um orbital 2s
Hibridizagcéo sp3

Orbitais nao
hibridizados
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Hibridizacao sp3d: exemplos
* Amolécula de PF,

Caracteristicas: apolar com geometria bipiramide trigonal.

P ——— e — e ———— ——————————

TTTE 3d O N S 3d
P [Ne] T — - N 3d
Sy hibridizagas -
ir :
F
F
p F

Ligacdes entre os orbitais
sp3d do fésforo com orbitais p
do flaor
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Hibridizacao sp3d?: exemplos
* Amolécula de SF,

Caracteristicas: apolar com geometria octaédrica.

____________________________

Nt 11t
S [Ne] | T 3
iy | nibridizagao e
s .
F
e . Ligacdes entre os orbitais
— s ; sp3d? do enxofre com orbitais

il S : p do fluor
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Hibridizacdo sp?: exemplos
* A molécula do eteno C,H,

Caracteristicas: apolar com geometria planar.

C [H 1Ll —— C [H L
el 14 "} hibridizagao el LLT 2
20 a 7
5P’
orbital p
= P simples ~.— ?
\
x\\ Spﬂ
1207

.TP-

5P
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Hibridizacao:

o
-
—
-

exemplos
sp?
sp 3
Ligacao pi
a
H..
8 a C
H.'
a
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Hibridizacao sp: exemplos
* A molécula do etino C,H,

Caracteristicas: apolar com geometria linear.

C [He] i'i_ C [H TALTL
My ® nibrdizagas Y LL
T P
Py P: Py uma ligacao pi
_______ o P

Py

sp C

outra ligacao pi

sp



