
Moléculas Poliatômicas

𝐻Ψ = 𝐸Ψ

núcleos ,  elétrons i, j

aproximação de Born-Oppenheimer eq. de Schrödinger eletrônica

coordenadas dos elétrons

depende parametricamente da
configuração nuclear
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I. N. Levine, Quantum Chemistry, Prentice Hall, 5a ed., 2000, cap. 19.6.





Teoria da Ligação de Valência

Estruturas de Lewis (1916)

NN



Estruturas moleculares básicas

Teoria VSEPR (valence shell electron pair repulsion)



Hibridização de Orbitais
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D. McQuarrie, J. D. Simon, Physical Chemistry, Univ. Sc. Books, 1997, cap. 10.1



I. N. Levine, Quantum Chemistry, 

Prentice Hall, 5a ed., 2000, cap. 19.6
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1 eV = 96 kJ/mol
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BeH2, 4 elétrons de valência:
H2O, 8 elétrons de valência:



Diagrama de correlação de Walsh

BeH2 linear

BeH2 não-linear



Diagrama de correlação de Walsh
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CH4

8 elétrons de valência:



C2H4

12 elétrons de valência:

HOMO

LUMO

Teoria de Hückel
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