revendo aula anterior

Sofisticando os modelos: Teoria da ligacao de valéncia

ligaces 7 lwersmy | meneas |
gas Distribuicao de

elétrons no

A molécula de N,

A sobreposicao 202 202 Nitrogénio:
frontal dos < 12 .-
o " S 7 \\
.. LRl I
Orbltals da ’1‘:1—1‘}1‘ o bond Zsz '\ 2p3 :'
origem a uma Ceal 2p(z)+2p(2)} “"

ligacOes com
sobreposicao
lateral dos
orbitais atomicos

2p(x) 2p(x)

ligacao Sigma (0'),; * !
mas ha mais duas: e

7t bond 7 bond

{2p(x)+2p(x)} {2p(¥)+2p(y)}



Orbitais envolvidos nas ligacoes da molécula de N2

EIRA T ¥ Al .
) B4 T PE) Um<1 ligagag o f{)“.”ﬂ_“:
”tﬁpareihﬂﬂ'ientﬂ A srine e oditie.



Como deve ser a estrutura da molécula de eteno (C2H4)?

Teoria da ligacao de valéncia - recaptulando

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

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

nucleus

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
pequena >> a promoc¢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



Ligacbes 7 e deslocalizacio de elétrons As moléculas do eteno e
do benzeno

Eteno (C,H,) - Pense: quais devem ser as ligagées no eteno?
(use a regra do octeto sem receio)

Distribuicao de elétrons no Carbono:
1s2
2st  2p3 1 T

Como adaptamos a teoria
de ligacdo de valéncia? >>
O numero de atomos
envolvidos exige imaginar
que ha uma ligacdo dupla
entre os Carbonos




octeto

H 123" H

H/1 33.9 pm \H

Max. separacao elétrons de valéncia



Distribuicao de elétrons no Carbono:

1s2
2s!

2p3

T

0

T

AN

Sp?

~
7

p ("puro" para a ligacao )



y Ligacao de valéncia - hibridacao
Hybridization of Ethylene

s
2

- SN

parallel p-criitals
% % p
+

< f ?*\ x-bond

spf hybrid orkitals

equivalent representations

l

> @

4-1s AO.
h ycrogen
ethyiene - a panar maecule

CC bond - 1.33 A, 152 kcal énol (p-kond ~ 54 kca inol)

CH bond - 1.076 A, 107 kcal fnol



A molécula de Eteno:
ilustragcoes tridimensionais

H



"Heat map" calculado para a densidade eletrdnica

Elétrons de ligacOes m permanecem mais longe do
eixo central entre os atomos que formam também
uma ligacao o. Por isso, sao mais fracamente
atraidos pelos nucleos dos atomos em questao.
PORTANTO:

>> Podem ser mais facilmente atraidos pelo atomo
mais eletronegativo

>> Podem ser mais facilmente transferidos para um
"aceptor" de elétrons




LigacOes 7t e deslocalizacao de elétrons

Benzeno (C,H,) - Pense: quais devem ser as liga¢des nos 6 carbonos
do benzeno?
(use a regra do octeto sem receio)

Distribuicao de elétrons no Carbono: Como adaptamos a

1s? teoria de ligacdo de
2s! 2p3 1 T 7 valéncia?




CoHe

Benzene
Molecular formula

Sigma Bonds
sp’Hybridized orbitals

H\C/ \C/H
I | = | I
H/C\C/C\H
I
H

Kekulé Structures
(Isomers)

delocalized pi
system

6 p, orbitals

C

H
Y~
120° H

H:

360 ¥ i1
H

Planar Hexagon
Bond Length 140 pm

Benzene ring
Simplified depiction




Pense para a proxima aula

Onde estudar??
Atkins e Jones, Principios de Quimica, Cap. 3>> p. 93-131

Polaridade das ligacoes C-O
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