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Teoria do Orbital Molecular

• Nessa abordagem, os orbitais atômicos de
uma molécula combinam-se, formando um
conjunto de orbitais moleculares que são
espalhados sobre toda a molécula.

• São chamados orbitais deslocalizados.

• Os orbitais moleculares são uma propriedade
da molécula como um todo, e os elétrons da
molécula ficam distribuídos dentro desses
orbitais.
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Transição eletrônica





Butadieno





Hexatrieno















Densidade eletrônica

• Exemplo: Anilina
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Electron density calculated for aniline, high
density values indicate atom positions,
intermediate density values emphasize bonding,
low values provide information on a molecule's
shape and size.



Interações Intermoleculares
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Créditos: Gary L. Bertrand, University of Missouri-Rolla
http://web.mst.edu/~gbert/INTERACT/intermolecular.HTM

Interações intermoleculares em fase gasosa

Íon - Íon

𝐹 = −
𝑍1𝑍2
𝑑2



Créditos: Gary L. Bertrand, University of Missouri-Rolla
http://web.mst.edu/~gbert/INTERACT/intermolecular.HTM

Interações intermoleculares em fase gasosa

Momento de dipolo



Créditos: Gary L. Bertrand, University of Missouri-Rolla
http://web.mst.edu/~gbert/INTERACT/intermolecular.HTM

Interações intermoleculares em fase gasosa

Íon – Dipolo Dipolo-Dipolo



Créditos: Gary L. Bertrand, University of Missouri-Rolla
http://web.mst.edu/~gbert/INTERACT/intermolecular.HTM

Interações intermoleculares em fase gasosa

Dipolo flutuante em moléculas apolares



Créditos: Gary L. Bertrand, University of Missouri-Rolla
http://web.mst.edu/~gbert/INTERACT/intermolecular.HTM

Interações intermoleculares em fase gasosa

Íon – Dipolo induzido Dipolo-Dipolo induzido



Créditos: Gary L. Bertrand, University of Missouri-Rolla
http://web.mst.edu/~gbert/INTERACT/intermolecular.HTM

Interações intermoleculares em fase gasosa

Forças de Dispersão (London)



Fonte: http://en.wikipedia.org/wiki/Intermolecular_force
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Fonte: http://en.wikipedia.org/wiki/Intermolecular_force

Interações intermoleculares

Ligação de hidrogênio: H ligado a F, O ou N!



Diagrama de fases - Água



Diagrama de fases - Água



Diagrama de fases – CO2



Diagrama de fases – Carbono



Diagrama de fases – SiO2



Diagrama de fases – silicatos



Sólidos
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Estrutura de sólidos e exemplos de 
arranjos







Estruturas de Rede Covalente

• Alotropia:

– É a capacidade de alguns elementos de formarem 
mais de uma estrutura.

– Exemplo: Grafite, diamante e fulereno são 
alótropos de carbono



Alotropia: Fósforo

White phosphorus

Red phosphorus

black phosphorus

diphosphorous

violet phosphorus



Alotropia: Fósforo

http://en.wikipedia.org/wiki/Allotropes_of_phosphorus







Cerâmicas

Combinação de compostos!



Vidros



• Estrutura ordenada mas 
não periódica!

• Dan Shechtman

– Prêmio Nobel de Química em 2011: “for
the discovery of quasicrystals”

Quasicrystals

Potential energy surface for silver
depositing on an aluminium-
palladium-manganese (Al-Pd-Mn)
quasicrystal surface.

http://en.wikipedia.org/wiki/Aluminium
http://en.wikipedia.org/wiki/Palladium
http://en.wikipedia.org/wiki/Manganese

