Moléculas polares

Porque a polaridade das ligagoes e das moléculas é muito importante?

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




Voltando a molécula de agua como exemplo
>> moléculas com o datomo central contendo elétrons ndo compartilhados
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devido ao dngulo das ligagoes, o momento de dipolo resultante é diferente de zero



Moléculas polares

A estrutura espacial e o momento de dipolo

Pense inicialmente em moléculas diatomicas:

H-F versus H-H

depois em moléculas poliatomicas

CHCI3 versus CCI4

Quais apresentam ligacdes polarizadas?
Quais sdo moléculas polares?

Monte as estruturas e tente responder as questb”es acima
>> distribuicdo de elétrons, octeto e modelo de repulsdo de elétrons - quadro



TABELA PERIODICA E PARA USAR
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Li

Be
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12
Mg
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He

10
Ne

13
Al

14
Si

L5

16

17
Cl

18
Ar

19
K

20
Ca

21
Sc

22
Ti

23

24
Cr

25
Mn

26
Fe

27
Co

28
Ni

29
Cu

30
Zn

31
Ga

32
Ge

35
As

34
Se

35
Br

36
Kr

37
Rb

38
Sr
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40

41
Nb

42
Mo

43
Tc

44
Ru

45

46
Pd

47

48
Cd

49

50
Sn
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Sb

52
Te

D5

54
Xe

55
€s

56
Ba

87
Fr

88
Ra

* kK

Xk

72
Hf

73
Ta

74

745
Re

76
Os

747
Ir

78
Pt

79
Au

80
Hg

81
Tl

82

83
Bi

84
Po

85

86
Rn

104
Rf

105
Db

106

107
Bh

108
Hs

109
Mt

110
Ds

LT
Rg

112
Cn

113
Uut

114
FI

115
Uup

116
Lv

117
Uus

118
Uuo

57
La

58
Ce

59
Pr

60
Nd

61
Pm

62
Sm

63
Eu

64
Gd

65
Tb

66

67
Ho

68
Er

69
Tm
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1le)
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Lu

89
Ac

90
Th

91
Pa

92

93
Np

94
Pu

95
Am

96
Cm

i
Bk

98
€f

99
Es

100
Fm

101
Md

102
No

103
Ll




Mapas de contorno
indicando a densidade de
cargas em moléculas com
ligacOes covalentes

O gradiente de cores indica o
gradiente de cargas:
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Momento de dipolo da ligacao

= v Se 4tomos de
5+ 5- eletronegatividades diferentes
estao envolvidos na ligacao, ha
distorcao na eletrosfera da
molécula

u=0



Pense: se as ligacoes covalentes
em estudo quebrarem, qual
seria a tendéncia de
transferéncia de elétrons??




Momento de dipolo em moléculas poliatomicas
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Pense e associe conhecimentos

>> Solubilidade em agua de moléculas com ligagoes covalentes
2. Pense: Porque a molécula de etano é insoluvel em agua?
Porque a molécula de etanol e soluvel em agua?

Porque a molécula de glicose é soluvel em agua?

Porque a molécula de celulose é insoluvel em agua?
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Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia
combinando orbitais atéomicos para formar um novo orbital
"da molécula”

Atkins e Jones, Principios de Quimica, cap. 3, p. 93-131

A molécula de H,

a sobreposicao + N + 8B +d=0F +l0 + )} = M+ ]
frontal dos orbitais 5
: Hls H Is H-H
da origem a uma
ligagao Sigma (o) Constructive
averlap

A molécula de HF
a sobreposi¢do @Q —
frontal dos orbitais
da origem a uma H I HF
ligacao Sigma (o)




Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia

ligacoes «

A molécula de N,
A sobreposicao
frontal dos
orbitais da
origem a uma

Distribuicao de

-C>Q & O

elétrons no

Nitrogénio:

IS

2p(z)+2p(z)}

ligacao Sigma (o), !
mas ha mais duas

ligacOes com
sobreposicao
lateral dos
orbitais atomicos

{2p(x)+2p(x)}

152 /”--N\\
/ \
2s?> | 2p3 J

7 bond

{2p(y)+2p(y)}



Orbitais envolvidos nas ligacoes da molécula de N2
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Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia

Pense: como podemos explicar o fato do carbono realizar 4 ligagoes
em todas as moléculas em que ele ocorre

Recordando informagdoes sobre os orbitais atomicos >> a base para
a teoria de ligacao de valéncia

3 orbitais atdmicos p
idénticos, separados
a 90°

© 2010 Encyclopaedia Britannica, Inc.



Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia

Retornando a molécula de metano (CH )

Distribuicao de elétrons no Carbono:

A TABELA PERIODICA indica nimero atdbmico 6.
Numero atdmico 6 <<>> 6 protons

No estado fundamental temos, portanto, 6 elétrons
1s2

2s? 2p? (4 elétrons na camada de valéncia)

Porque assumimos que os 4 elétrons da camada de valéncia sGo
iguais se eles estdo em orbitais atomicos diferentes?

Note ainda que o orbital 2s esta completo e nGo demandaria formar
uma ligagGo quimica para atingir a maxima estabilidade



Promoc¢ao de elétrons e hibrida¢ao de orbitais

A molécula de Metano

Distribuicao de elétrons no Carbono:

C no estado fundamental

1s2
2s2

2p?

™,

/\/
v

™

T

T

a diferenca entre os niveis de
energia dos orbitais 2s e 2p é
pequenawssp a promog¢do do
elétron 2s ocorre facilmente

Distribuicao de elétrons no Carbono:

1s2
2s!

2p3

promocao de 1 elétron 2s para 2p

Distribuicdo de elétrons no Carbono hibridado sp3:

1s?
2sp3

T

T

T

T

4 orbitais hibridos sp3 idénticos

Pense: qual a melhor forma de separar estes orbitais no espaco?



Densidade eletronica em orbitais atdmicos s, p e hibrido sp3

3 orbitais atdmicos p
idénticos, separados
a 90°

4 orbitais hibridos
sp3 idénticos




A molécula de Metano: ilustragoes tridimensionais

@

combine
sp® and 1s

add four
H atoms

four sp® hybrid orbitals each MO orbital is the
form a tetrahedron same and has o symmetry

4 ligacoes
idénticas os-sp3 o~ CS-Sp3



Proxima aula

Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia,
promoc¢ao de elétrons a orbitais de maior energia,
possibilidades variadas de orbitais hibridos

ONDE ESTUDAR??

Atkins e Jones, Principios de Quimica, cap. 3, p. 93-131
(59 edicdo)

Pense sobre como deve ser a molécula de ETENO
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