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Orbitais Hibridos e a Geometria
Molecular

*Estado fundamental do C: 1s* 2s* 2p,* 2p,*
*Duas ou quatro ligacdes quimicas?

*Hibridizacao
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Orbitais Hibridos e a Geometria
Molecular

*Molécula BeH,

eLinear, rBeH = 1,33 A, estavel

*Configuracdo eletronica Be: 1s%2s?

*Como construir os orbitais moleculares adequados?

*Contribuicao de mais de um orbital atbmico

“Ype-n = C‘11/JBe(25) + C2¢Be(219')+c31/)H(1s)
|
Orbital hibrido

*Coeficientes determinam se € ligante ou antiligante
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Orbitais hibridos sp — BeH,

Vacant
p orbitals
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Orbitais Hibridos e a Geometria
Molecular

*Molécula BH,
*Planar, rBH = 1,19 A, estavel
*Configuracao eletronica B: 1s22s22p

*Trés ligacOes equivalentes: trés orbitais atomicos (s +
Py + Py)
*Orbitais hibridos sp?
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Orbitais hibridos sp? — BH,

Vacant
p orbital

l

30/10/2023 5930300 - Quimica Quantica




Orbitais Hibridos e a Geometria
Molecular

*Molécula CH,
*Tetraédrico, rCH = 1,09 A, estavel
*Configuracao eletronica C: 1s%22s22p?

*Quatro ligacdes equivalentes: quatro orbitais

atémicos (s + p, + p, + p,)

*Orbitais hibridos sp3
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Orbitais hibridos sp3

13
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Orbitais hibridos sp* — CH;CH,
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Ligacoes o, M, 0 e ¢

S-po popo

Ligagdes o: nenhum plano nodal contendo o eixo internuclear

PT-p1t pri-dr dr-drt

Ligagdes m: um plano nodal contendo o eixo internuclear
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Ligacoes o, M, 0 e ¢

Ligacdes J: dois planos nodais contendo o eixo internuclear
[Re,Clg]?>~ : Ligacao
qguadrupla ReRe
* 1ligacao o
e 2ligagdesm
e 1ligacdo §
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Ligacoes o, M, 0 e ¢

, : Ligacdo quintupla UU
. 1 ligacao o
e 2ligacdes
* 1ligacdo d

* 1ligacao ¢

LigacOes ¢ : trés planos nodais contendo o eixo internuclear
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Por que BeH, é linear e H,O € angular?

Y =c1lsy, + clsy, + 03254 + C42pyg + C52Pya + Co2Pyy

Energy ——>

i
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Por que BeH, é linear e H,O € angular?

Be BeH, H
orbitals orbitals orbitals
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Por que BeH, é linear e H,O € angular?
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Por que BeH, é linear e H,O € angular?

[0} H,0 H
orbitals orbitals orbitals
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