Elétrons e a estrutura das moléculas
Atkins e Jones, Principios de Quimica, cap. 3, p. 93-131 (5° edi¢do)

Pense: Por que dois atomos iguais podem formar uma
ligacao covalente? (Ex.: a molécula de H,)
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Elétrons e a estrutura das moléculas
Atkins e Jones, Principios de Quimica, cap. 3, p. 93-131 (5° edigdo)

Relembre: Estrutura de Lewis e a regra do octeto
- Antiga (introduzida por GN Lewis em 1916), mas util até hoje para
explicar compostos onde os atomos possuem valéncia simples.

- "Os atomos se combinam formando moléculas ou sais de tal forma
que cada um dos atomos envolvidos contenha 8 elétrons na camada
de valéncia" >> Isso representa uma configuracao muito estavel, de
forma similar ao que se observa nos gases nobres que sao pouco
reativos, exatamente devido a elevada estabilidade

A "regra do octeto" permite antecipar a proporcao de atomos numa
determinada molécula ou sal, mas nao indica nada sobre a estrutura
(distribuicao espacial) desta molécula ou reticulo cristalino

Revise: Distribui¢do de elétrons nos orbitais atomicos
Bom livro para reviséo de QG: Kotz - Quim Geral | e reacdes quimicas



A regra do octeto, o modelo da repulsao dos pares de elétrons da
camada de valéncia e a estrutura de moléculas simples

Pense: O que a regra do octeto de Lewis prevé
A molécula para o CH,? Qual seria a distribuicdo no espago
destes atomos? - aplique o modelo da repulsdo

de metano , N

CH dos pares de elétrons da camada de valéncia.
( 4) como Pesquise em casa: Qual é o dngulo de ligacdo
exemplo determinado experimentalmente na molécula de

met-aru'O? L) ~ V4 N (]
1. Como podemos definir quais sao os elétrons de valéncia no Ce no H?

1a) Quantos elétrons tem o C?
1b) Como eles se distribuem nos subniveis s, p e d?
(note que aqui estamos misturando um conceito muito mais recente)
1c) Quais elétrons ocupam a "camada de valéncia"?
2. ldem para os elétrons do H



................ a molécula de metano

1. Como podemos definir quais sao os elétrons de valéncia no Ce no H?
1a) Quantos elétrons tem o C?

1b) Como eles se distribuem nos subniveis s, p e d?
1c) Quais ocupam a "camada de valéncia"?
2. ldem para os elétrons do H



TABELA PERIODICA E PARA USAR
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................ a molécula de metano

1. Como podemos definir quais sao os elétrons de valénciano Ce no H?
1a) Quantos elétrons tem o C?

1b) Como eles se distribuem nos subniveis s, p e d?

1c) Quais ocupam a "camada de valéncia"?

2. ldem para os elétrons do H

Distribuicao de elétrons no Carbono:
A TABELA PERIODICA indica nimero atdmico 6 \ \ \

Numero atdbmico 6 <<>> 6 protons \ 2\ n+f «
No estado fundamental temos, portanto, 6 \ hete2 7 nrt-3
elétrons . 2

1s?

2s2  2p? (4 elétrons na camada de valéncia)
Distribuicao de elétrons no hidrogénio:

A TABELA PERIODICA indica niUmero atémico 1.
Numero atdmico 1 <<>> 1 proton

No estado fundamental temos, portanto, 1
elétron

1st (1 elétron na camada de valéncia)




Revendo a distribuicdo de elétrons nos orbitais atbmicos
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Figure 8.5 Subshell filling order.
Subshells in atoms are filled in order of
increasing n + £. When two subshells have
the same n + € value, the subshell of lower
n is filled first. To use the diagram, begin
at 1s and follow the arrows of increasing

n + £. (Thus, the order of filling 1s 1s =
25=+2p= 35= 3p=+45=3d and s0
on.)



Table 8.3 Electron Configurations of Atoms in the Ground State

z Element Configuration z Element Configuration z Element Configuration
: H 15 3 Rb [Kr]ss* 7% W [XeJéfsass?
2 He 1s* 38 Sr [Kr]ss® 75 Re [XeJ4f*sd*6s*
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Quer decorar??

Melhor
aprender a
logica.............
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Regra do Octeto para o metano o .

8 elétrons na camada de valéncia »
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Pense: Essa é a distribuicdo espacial dos
atomos na moléecula de metano?



Experimentalmente sabe-se que a molécula é angular com cerca de
109° entre as ligacoes do Ccomo H

Como explicar???

>> Muitas teorias sdo criadas tomando como base observagoes
experimentais

>> As teorias comumente "evoluem” na medida em que os dados
experimentais vao sendo mais detalhados
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2. Pense: Como é a distribuicdo de elétrons na molécula de agua
segundo a regra do octeto de Lewis? Qual seria a estrutura
espacial?



Mais um Pense: Como é a distribuic@o de elétrons na

exemplo: molécula de agua segundo a regra do
a molécula octeto de Lewis? Qual seria a estrutura
de agua espacial?

\\\

2 Hidrogénios e 1 Oxigénio \ \ Lo H
Distribuicao de elétrons no oxigénio: 253 8

A TABELA PERIODICA indica nUmero atémico 8 \ 2”” £t
NUmero atémico 8 <<>> 8 prétons e

No estado fundamental temos, portanto, 8 elétrons

1s2

2s? 2p? (6 elétrons na camada de valéncia)
Distribuicao de elétrons no hidrogénio:

A TABELA PERIODICA indica nimero atdmico 1.

Numero atdmico 1 <<>> 1 préton

No estado fundamental temos, portanto, 1 elétrons

1st (1 elétron na camada de valéncia)




Modelo para a molécula ??? >> regra do octeto >>
Oxigénio demanda 2 elétrons para o octeto

Hidrogénio demanda 1 elétron para 2 elétrons na camada de valéncia
(para ser similar o gas He, que é estavel no estado fundamental)

Primeiro modelo para a molécula de agua, segundo regra do octeto

H 0 H

Pense: O momento de dipolo da agua é diferente de zero; uma
estrutura linear seria compativel com isso?



Experimentalmente sabe-se que a molécula é angular com cerca de
104° entre as ligacdes do O como H

Com explicar???
>> Muitas teorias sdo criadas tomando como base observagoes

experimentais
>> As teorias comumente "evoluem” na medida em que os dados

experimentais vao sendo mais detalhados



Voltando a molécula de metano

O modelo da repulsao dos pares de elétrons da camada

de valéncia
prevé que, devido a repulsdo eletrostatica, os pares de elétrons
estardo o mais separados possivel no arranjo espacial da molécula

Qual a melhor forma de separar 4 pares de elétrons no espago?

"é a forma que permita a maior distdncia angular entre os eixos nos
quais estes elétrons estejam dispostos”

a molécula nédo é plana

ESTRUTURA TETRAEDRICA



O modelo de repulsao de pares de elétrons da camada de valéncia
(aquela com oito elétrons da teoria de Lewis) representa um avanco
para a teoria do octeto e pode prever uma série de estruturas de
compostos covalentes

O modelo prevé que, em um arranjo molecular, as regides de
maior densidade eletrénica contendo os elétrons de valéncia se
distanciam o maximo possivel no espago devido a repulséo
eletrostdtica elétron-elétron.

Disso resultam arranjos moleculares basicos, descritos a seguir:

Numero de regides | Arranjo mais estavel
de elétrons

2 Linear

3 Trigonal plano

4 Tetraédrico

5 Bipiramidal trigonal
6 Octaédrico



Arranjos
moleculares
mencionados

no slide anterior

De fato, esses
arranjos sdo
experimentalmente
observados para
um numero
enorme de
moléculas

Number of

Arrangement of

Electron-Domain Predicted

Electron Domains Electron Domains Geometry Bond Angles
180"
2 /—\ Lincar 180"
3 120° Trigonal 120°
planar
109.5°
- Tetrahedral 109.5°
90"
5 Trigonal 1207
bipyramidal €0
1
3 o0°
%"
6 '/' Octahedral o0




Moléculas polares

Porque a polaridade das ligagoes e das moléculas sGo muito importantes?

Pense para a proxima aula
A agua € polar ou apolar ?
Atkins e Jones, Principios de Quimica, Cap. 3>> p. 93-131

>> Pense: Como abordar o problema??
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