Atomos,
moléculas
e ions
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Microscopia de Forca atdmica

Nuclear pore complex
' "1 transporter
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Estrutura atomica

NEUTRON

Em 1900 através dos trabalhos de
Joseph John Thompson e Enerst

| Rutherford foi estabelecido o modelo
Electron Orbits [IRSIIE186) 41180

PROTON

NUCLEUS ELECTRONS

O modelo coloca protons e 0s neutrons mais pesados em um
nucleo pequeno e os electroes ocupam a maior parte do volume.

Em um atomo electricamente neutro, o numero de electrons é
igual ao numero de protones




NEUTRON

Composite
particle

PROTON

Composite
particle

ELECTRON

O neutron é uma particula
subatdmica sem carga eléctrica
com um massa ligeiramente
superior ao protao 1,008664904

Fundamental unidades de massa atomica,

particle

cerca de 0,1% mais pesado que o
proton.

O neutron é essencial para a
producao de energia nuclear dado
gue esta envolvido nas reaccoes
em cadeia.




NEUTRON PROTON
| ELECTRON

O Proton (primeiro) é uma
particula subatdmica com uma

Fundamental carga eléctrica positiva
Composite Composite  particle

particle particle

O numero de protons - Define a propriedade de cada elemento

“cada elemento tem um numero definido de protons”




NEUTRON

Composite
particle

PROTON

ELECTRON . ,
O electron é uma particula

subatomica carregada

Fundamental negativamente.

Composite  particle
particle

E é considerada uma particula elementar pois nao se
conhecem os seus componentes ou algum tipo de
subestrutura .

A massa de um electron € 1836 x menor que a do protao

As propriedades quimicas dos elementos e moléculas
dependem em grande parte dos electrodes.



Atomic Number

Estrutura atomica

<—Chemical Symbol

<—Element Name As propriedades quimicas dos elementos e
iy, TG S moléculas dependem em grande parte dos
electroes...

Novo

Original Todos os atomos de um dado elemento tém o
mesmo numero de protons no nucleo

1 H .
Hidrogénio
1.00794

. O hidrogénio é o elemento mais simples com
Li Be apenas um proton no seu nucleo

Litio Berilio
6.941 9.012182

O numero de protons do

nucleo é dado por Z




Unidade de massa atomica

Lavosier (1743-1794) Jonh Dalton (1766-1844)

Dalton sugeriu que as combinacdes de elementos envolvessem
atomos e prop0s uma escala relativa para as massa atomicas

Para simplificar escolheu 1 para hidrogénio no qual baseou a sua
escala

e Hoje usamos uma escala relativa - carbono como referéncia.
6 protons e 6 e neutrons no nucleo




* Uma unidade de massa atomica, 1 u,
corresponde a 1/12 da massa de um datomo de
carbono com seis protons e seis neutrons...




NUumero de massa

Numero de massa

NUumero atomico




isdtopos

Nem todos os atomos de uma
amostra de ocorréncia natural de
um determinado elemento
possuem a mesma massa

NEUTRON

PROTON

Sl Exemplo: o boro em dois tipos de
Ny atomos um com massa de 10 e
NUCLEUS ELECTRONS outro com massa de 11

Os atomos que possuem 0 mesmo numero atdmico e numeros e
massa diferentes denominam-se isotopos

Todos os atomos tem o0 mesmo numero de protons.
Entdo o que muda?

Numero de neutrons é diferente!




Isétopos hidrogénio

Protio Deutério tritrio




%H Deutério aplicacdes

E usado com isdtopo ndo radioactivo para estudar
reaccoes quimicas

Quimicamente semelhante ao hidrogénio mas
apresenta um padrao distinto em espectroscopia
de infravermelho e de massa

Bastante util para estudar compostos quimicos por
ressonancia magnética nuclear (D,0) .

Funciona também com moderador em alguns tipos
de reactor nucleares

Curiosidade : Em cada copo que vocé bebe, 0,001% D,O




% H Deutério

O gelo produzido com agua
deuterada é mais denso que agua
-1,11 g/cm3




% H Deutério

delstein7X
' Proton

Neutron

hitp:/fusion. srubar. nat




? H Tritio aplicacoes

O tritio é raro na natureza tempo de meia

"~ pmmw wmmgm | vidade 12,4. produzido pela radiagdo
| EXI cosmica na parte superior da atmosfera.

A maior parte é produzido através da
fissdo do °Li -
Li-6 + n->T+ He-4 +4.78 MeV

Ou também produzido em alguns reactores nucleares.




Abundancia isotdpica

Uma amostra de agua de um lago
consistira quase inteiramente em agua na
qual os atomos de hidrogénio consistem
no isotopo 1H.

No entanto algumas moléculas poderao
ter deutério. Esse resultado pode ser

previsto porque a Abundancia de H1 na
terra e de 99,985%

numero de atomos de um dado isotopo

; ; , X 100
numero total de atomos de todos os siotopos do desse elemento




VAPORIZATION IONTZATION ACCELERATION DEFLECTION DETECTION

Electron gun Magnet —g F

: Heavy ions A mass spectrum is a plot of the
all .IN}J' o ara deflected relative abundance of the charg
- = - too little. particles versus the ratio of
mass/charge (m/z).

= To mass 100
= - analyzer

Gas inlet Repeller Electron Accelerating
trap plates

Magnet  Light ions = P Al ° ﬂ
are deflected ' ' 5 0
too much. ; u

To vacuum pump " Detector

20

50

Relative Abundance

A amostra é Bombardeada com Um campo magnético que é
introduzidana  electrons de alta perpendicular a direccao do feixe das

camara de energia que promovem particulas carregadas.
ionizagao com o arranque de electrons

vapor 0s atomos ou
moléculas da amostra

Este campo promove a curvatura do
feixe e o raio da curvatura depende
também da velocidade de aceleracao e
do campo magnético da massa e da
carga das particulas.




Espectroscopia de massa

Heavy ions A mass spectrum is a plot of the
are deflected relative abundance of the charged
too little. particles versus the ratio of
mass/charge (m/z).

To mass
o
analyzer = e

Gas inlet Repeller Electron  Accelerating
plate trap plates

Magnet  Light fons
are deflected
too much.

To vacuum pump & Detector

Pequenas quantidade de amostra sao requeridas

A amostra tera de ser vaporizada

Um ou mais electroes terao de ser removidos do atomos
para os atomos ou moléculas ficarem como ides positivos
E necessario um acelarador de ides campo electrico — placas
de acelaracao

Um campo magnético para deflectir a corrente inica

Os ions com maior massa e menor carga (1+) serao menos
deflectidos

Os atomos atingem a placa detectora produzindo uma
pequena corrente que a amplificada




Peso atomico

-~ = O peso atomico é a media dos
pesos dos varios isoétopos
relativamente a sua abundancia

(% de abundancia do is6topo 1)

Peso atomico = 100 X massa do isotopo 1 + ...




Peso atomico

Element

Hydrogen

Boron

Neon

Magnesium

Ne

Mg

Atomic
Weight

1.00794

10.811

20.1797

24,3050

Mass
Number

1
2
3
10
11
20

21

Isotopic
Mass

1.0078

2.0141

3.0161
10.0129
11.0093
19.9924
20.9933
21.9914
23.9850
24,9858
25.9826

Natural

Abundance (%)

49.985
0.015
0

19.91

a0.09

90.48
0.27
Q.25

78.99

10.00

11.01



Tabela periddica
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Dimitri Mendeleev

Ordenou os 60 elementos quimicos conhecidos
de sua época na ordem crescente de peso
atomico

TABELLE II

GRUPPE 1| GRUPPE IL|GRUPPE Il |GRUPPE [V.| GRUPPE V. | GRUFPE VL|GRUFPE V]  GRUPPE VI,
HH“' RH2 RH:Z RH —
HG R?Cl?r RO2 RZ0S ROZ R207 RO4

Mg 24 =212 Ci=2355
K=39 cas 49 i= 48 5 LLES-11 F& = 58, Ca= 59,
Mi= 59, Cu=83,

4 W W —IREIHEN

;O

Cu=63| 2Zn=65 : L 5 . Br=ao0
Rb=885 |Sr=87 TV = 7Y —=100 Ru< |04, Rh= |04,
P = 106, Ag=108.
| lag=108Y cd=nz =11 Sn=118
lfcs=|:.3 aa =137 =138 |pee =140 —_——_—

(=) — -_

o wm -

\— — T8 |FLEE |80 2 = {os =195, 1r =197,
| ) | PE=198, Au=139
i | lAu=198)] Hg=200| Ti =204 PbE20T |

- —-—
i2

Vertical ficavam os elementos com propriedades quimicas

Grupos verticais, ou as chamadas familias quimicas.




Dimitri Mendeleev




Elementos com propriedades quimicas semelhantes

Metais alcalinos

Semi- NETe)

Metais alcalinos- metal  metais

terrosos
‘ N F

Nitrogen Fluorine
14.007 18998

Halogéneos

15

Magnesgm IVI eta is d e tra n S i gé O M eta IS Alx?si;!am 51%1;2 Fhoasongrus ?;Ig:sr Cgﬁ!le

22 23 24 25 26 | 27 | 29 30 31

scdl i Ve Codl Mnl Eesl Co i | Cu | Zn [WGEM Ge | As | .Se sBr

Calcium Scandium Titanium Vanadium Chromium Manganese Iron ‘ Cobalt Copper Zinc Gallium Germanium Arsenic Selenium Bromine
40078 44,956 4788 50942 51996 £8933 63,546 79904

65.39 63732 7261 74922 78972

54938 55933

49

40 41 42 43 44 | 45 48 50 51 52
Strontium ri Zirconium Niobium Molybdenum Technetium Ruthenium ‘ Rhodium Palladium i g Cadmium Indium i Antimony Tellurium
8762 406 91224 92,506 95.95 9890 101.07 102.906 10642 07.86 2411 114818 1871 121760 1276

74

-71 72 73 75 76 77 78 ( 81 82 3 84
“Ba Hf | Ta | W | Re | Os  Ir | Pt g (Lhi RPbe BN Po
Barium Hafnium Tantalum Tungsten Rt\emium fo'f“j'}m ‘ Iridium Platinum Thallium Lead Bismuth Polonium

137.327 17849 180.948 18385 8520 19023 19222 195.08 | 20059 204383 2072 208980 [208.982)

106 107 108 | 109 113 114 115 116

Rf | Db | Sg | Bh | Hs Mt Ds | Rg Uut | FI Lv

Radium Rutherfordium Dubnium Seaborgium Bohrium Hassium ‘ Meitnerium Darmstadtium | Roentgenium | Copernicium L i Flerovi Ji Li
226,025 1261} [262) [266] [264] (2691 | [268] [269] | 1272] 1277]

unknown 12891

61 62 63 64 67 68 70 ‘

lantanideos la | Ce | Pr | Nd | Pm | Sm | Eu | Gd Dy | Ho | Er Yb Lu

Lanthanum Cerium Praseodymium | Neodymium Promethium Samarium Europium

Gadalinium Terbium Dysprosium Holmium i i Ytterbium Lutetium
138906 140.115 140908 14424 144913 15036 151.966 157.25

158925 16250 164.930 167.26 168934 173.04 174,967
89 90 91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102 ‘ 103

Actineos Ac | Th'| Pa | U | Np | Pu | Am | Cm | Bk Cf | Es Fm Md No Lr

Actinium Thorium Protactinium Uranium Neplunlum leomum Americium Curium
227028 232.038 231036 238.029 048 244,06+ 243.061

Berkelium Callhvmum i Nobelium Lawrencium
247.070 247.070 257 095 25&1 259101 1262]

Transition Baslf.‘ Lanthanide
Metal




Grupo 1 A - Os metais alcalinos Tém este nome
porque reagem muito facilmente com

a agua formando formam hidroxidos. Estes metais
também reagem facilmente com

o oxigénio produzindo oxidos.

Kali turgidum

Grupo 2A- Os Metais Alcalino-Terrosos tem baixa
densidade, sao coloridos e moles. Todos sao
solidos. Os Metais Alcalino-Terrosos também
formam hidréxidos fortemente basicos.

Ambos reagem com Halogénios formando sais.

Juntamente com os gases nobres sao 0s unicos grupos q nao
sao constituidos por metais .




Semimetal ou metaldide sao elementos quimicos
gue exibem tanto caracteristicas de metais quanto
de nao-metais, quer nas propriedades fisicas, quer
nas quimicas.

Sao semi-condutores termicos e electricos....
BN — nitreto de boro utilizado no fabrico de LED
ultravioleta




Os gases nobres sao todos gases inodoros, incolores,
monoatomicos de baixa reatividade quimica.

Exemplos...
Argonio - utilizado em lampadas de bulbo para prevenir a

oxidacao do filamento de tungsténio.

Hélio - Cilindros de mergulho em grandes profundidades para

evitar a toxidade do nitrogénio




Moléculas compostos e formulas

NAME MOLECULAR CONDENSED STRUCTURAL MOLECULAR MODEL
FORMULA FORMULA FORMULA
Ethanol C,He0 CH,CH,0H H H
H—C—C—0—H
H H
Dimethyl C,Hg0 CH,0CH, H -
ether | |




Nomes dos compostos quimicos

International Union of Pure

and Applied Chemistry

2-Acetoxybenzoic acid,
O-Acetylsalicylic acid,
ASA,

Acetylsalicylic acid,
Aspirin




1,3,7-Trimethylxanthine
1,3,7-Trimethylpurine-2,6-dione

(-)-(6aR,10aR)-6,6,9-
(5a,6a)-7,8-didehydro-4,5-epoxy- trimethyl-
17-methylmorphinan-3,6-diol 3-pentyl-6a,7,8,10a-
diacetate tetrahydro-

6H-benzo[c]chromen-1-ol

methyl (1R,2R,3S,5S)-3-

(benzoyloxy)-8-methyl-8-
azabicyclo[3.2.1] octane-
2-carboxylate

N-methyl-1-phenylpropan-2-amine




Social harm score

LA pempddres oduer Dodame Trama-dol Harribetemrdias
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Personal ham score



Hematite, Fe,0, Calcite, CaCO,

Compostos ionicos — lons

Nome Comum Nome quimico m I6es envolvidos

Calcita Carbonato de calcio CaCO, Ca?*; CO,*

Fluorita Fluoreto de calcio CaF; Ca’*; F

Gipsita Sulfato de cdlcio CaS0,.H,0 Ca?*; SO,*
dihidratado

Hematita Oxido de ferro (Ill) Fe,0, Fe3*; 0%

Ouro-pigmento Sulfeto de Arsénio As,S, As3t; S




Metais geralmente perdem um ou mais életrons
Nao metais geralmente ganham um ou mais életrons

O numero de életrons ganhos e perdidos ira seguir a configuracao
electronica de um gas nobre

1A 74

Metals

Transition metals
Metalloids
Nonmetals

Li"

5B

7B

68

BA




e

Lithwum, L

e~
9p
o

10n

Fluorine, F

2e

A 3p
3n

Lithium 1on, Li™

10e™

10n

Fluoride 1on, F~

L1

in
3e

L3
3p
3n
2e



|0es poliatdmicos

Sao compostos por dois ou mais e em conjunto tém
uma carga eléctrica

Os ides carbonato tem uma carga negativa -2
Enquanto o ion amonio, NH,*

iy
";_

| _". = bl . _l.'f . A -
- " ” = ... .-- : - _1. [ k.
| / C0,° oy 3 S
{ PO, 3 £ - ‘
| =hd- %
-8 ; i it
Calcite, CaCO, _ _ .
Calcium carbonate Apatite, Ca;F(PO,), Celestite, Sr50,

Calcium fluorophosphate Strontium sulfate




Nomenclatura

CATION
lon amonio

ANIONS

Grupo 4A Grupo 7A
[on cianeto ClO lon hipoclorito
lon acetato Clo, lon clorito
lon carbonato Cloy lon clorato
lon hidrogenocarbonato clo, lon perclorato
[on oxalato
Metais de transicao
lon nitrito CrO,> lon cromato
lon nitrato Cr,0,% lon dicromato
lon fosfato MnO, lon permanganato
lon hidrogeno fosfato

lon dihidrogeno fosfato




Nomenclatura

Grupo 6A
lon hidroxilo
lon Sulfito
lon Sulfato

lon hidrogenosulfato




@i&; Regras dos nomes
KEEP

Cations: assumem o nome do metal —ions
CALM

N aluminio
FOLLOW Ou se for metal de transicdo - Co?*ido
balto (1) ou ido cobalto Co3* (lll). O ion
THE RULES

Amonio NH*

Anions: que podem ser monoatomicos ou poliatdmicos

Monoatomico negativo -

elementos nao metalicos do grupo 7A —2 Halogénios
— denominam-se de i0es Haletos — a terminacao é
“eto

”

lons negativos poliatomicos do grupo 62 os que contém
oxigénio denominam-se oxianions e o seu nome esta
relacionado com o numero de atomos de oxigénio




lons negativos poliatomicos do grupo 62 os que contém
oxigénio denominam-se oxianions e o seu nome esta
relacionado com o numero de atomos de oxigénio

Grupo 7A
clo, | fionperclorato |

Clo; fon clorato | Aumento do
‘ numero de atomos
‘ de oxigénio

Clo, lon clorito
clo- | fon hipoclorito




Propriedades dos compostos idnicos

O que acontece quando particulas carregadas se
aproximam?

Quao forte é a forca de atraccao ou repulsao entre as duas
cargas?




Augustine Charles de
Coloumb
(1736-1806 )

1795

Forcas existente entre particulas
carregadas podiam ser quantificadas

d1 X 4>
2

Forca = —K,

K, = 8,98 x 109 N.m2/(C?




A medida que carga e A media que a
dos ions aumenta X distancia
aumenta igualmente diminui a for
a forca de atragdo A de atragao




Liquidos ionicos
1 Sais com um ponto de fusdo
inferior a 1002C

] Pressao de vapor negligenciavel

[ Elevada condutividade idnica
0,1-80 mScm-1

J Ampla janela Electroquimica
4-5.7V

[ Termoestaveis.

Ei-ﬂ /_—-‘ﬂ""  N3o inflamaveis
__"'.'.i-.—-"v—-""-..#

e g

J Verdes, seguros, ndo toxicos...



Liquidos ionicos
Volateis

Nature 439, 831-834 (2006)



Kaboom lonic liquids

“Combustible ionic liquids by design: is
laboratory safety another ionic liquid myth?”

J

[ 3

[1-Bu-3-H-IM][NO;

Chem. Commun., 2006, 2554-2556
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Liquidos Idnicos
Green (RED)

{0\
NS




—
way L H
X ED g

r | [Inorganic LCI from SimaPro |

Syngas| | Ozrganic’ — | Estimated emission for
+ L sensitivity analysis

CH30H

s 2

1 U O T 6

+ i

3 H2S04|Na2B407
Energy—>| [By-Product] [a-bt HC1 Na2s04
""" —> / > Mud
H20 —>| i Enerqgy| — e
/Material | [Ener Y 5
‘1-methylimidazole Chlorob
T e T Energy—>
E =
[Bmim] [C1]] NaBF4
S J
Energy|—+ _}Q NaCl|

Environ. Sci. Technol. 2008, 42, 1724-1730 WW




Toxicidade
liguidos idnicos

Acute effects of 1-octyl-3-methylimidazolium
bromide ionic liquid on the antioxidant enzyme
system of mouse liver

Ecotoxicology and Enviromental Safety (2008), 3, 903-908.

Assessing the toxicity on [C3mim ][ Tf2N]

fo aquatic organisms of different trophic

levels. Aquatic Toxicology (2010),4, 290-297

Environmental fate and toxicity
of 1onic liquids: a review.

Water Research (2010),2, 352-72.



Liquidos ionico

Limite é a nossa
criatividade!




Atomos moléculas e o mol

um Mol ¢a quantidade de uma substancia que possui um

numero de unidades fundamentais (dtomos, moléculas ou outras
particulas) igual ao numero de atomos presentes em exactamente
12 g do is6topo do carbono 12

Um mol contém sempre o mesmo numero de particulas nao

importa qual a substancia

1 mol = 6,02214129 x 1043

Sulfur Magnesium Tin Silicon
32.066 g 24.305 g 118.71¢g 28.086 g




Atomos moléculas e o mol

A massa em gramas de um mol de atomo de gqg elemento

(6,02214129 x 1023 atomos desse elemento) é a Massa Molar
(M)

= 0200 ml
=35 +5%

L 50— 150 ————————H,0
L

AT 18.02 g/mol

80— s0

Aspirin, CgHg0, Copper(II) chloride  Iron(II) oxide, Fe,04
180.2 g/mol  dihydrate, CuCl, * 2 H,0 159.7 g/mol
170.5 g/mol




Existe uma relacao direta entre o Numero de
Avogrado e outras constantes importantes

Constante dos gases perfeitos

R = KzN, = 8,34144598 Jmol™!

" b iyt
1 . 'P‘ .1:_\__
e T . , '*31- o

“h%‘ Constante de Faraday

'l - . .P.'.' ¥ i

Do TIRIN ¢ WG, R

b 67 LR
bt U 54 5 r

Amadeu Avogrado F = eN, = 96485,33289 Cmol™*!

1776-1856




Atomos moléculas e o mol




Formulas empiricas e moleculares

Como é possivel chegar a formula de um composto sabendo as
guantidades relativas de cada um dos seus constituintes?




11 - O acetoaminofenol ou paracetamol cuja estrutura esta desenhada é
um principio activo de alguns analgésicos. A dose recomendada para um
adulto é de 2 capsulas de 500 mg. Quantas moléculas formam uma dose

desse medicamento?




13 - O acetileno € um gas incolor usado como combustivel em soldas,
entre outras coisas. Ele tem 92,26% de Ce 7,74% H. Sua massa molar é
de 26,02 quais sao as formulas empiricas e moleculares do acetileno.




15 - O sulfato e magnésio tem diversas aplicacoes. Geralmente este
sal vem na sua forma hidratada MgSO, . 7H,0. No enanto, a agua de
hidratacao é perdida por aguecimento e sendo que a quantidade
perdida ira depender da temperatura. Supondo que se aquece uma
amostra de 1,394 de MgSO, a 1002C e se obtém uma massa final de
0,855 g. Quantas aguas permanecem ainda na estruturar do MgSO,, ?




19 - A sacarina cuja estrutura molecular esta abaixo
representada. Esta molécula foi sintetizada pela
primeira vez 1897 onde era pratica comum dos
guimicos experimentarem todas as substancias que
sintetizavam no laboratorio.

a) Escreva a formula molecular do composto,
b) Se vocé ingerir 125 mg de sacarina, qual é a
quantidade de matéria (mols) de sacarina

ingerida?
c) Qual massa de enxofre esta contida em 125 mg
de sacarina.







