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 Electroes de valencia
estao deslocalizados.

» Electroes de valencia
ocupam orbitais
moleculares que se
espalham por toda a
molecula.




Experiéncias mostram que O, é paramagnética

=8

Todos os electroes
estao emparelhados

O, deve ser diamagnético

Teoria das orbitais moleculares — as ligacoes

resultam da interaccao entre as orbitais atomicas para
formar orbitais moleculares.




Figure 10.16 Liquid exygen. Oxygen gas condenses to a Liquid at —183 °C (left). Notice that liquid
weygen is very pale blue {middle). Oxygen in the liquid state 15 paramagnetic and clings to the poles of a
magnet (nght). (Charles 0. Winters)




moleculares ligantes e anti-
sﬂgma formam-se a partir de

Is adjacentes.
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Niveis de energia das orbitais moleculares
ligante e antiligante do hidrogénio (H,).
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Uma orbital molecular ligante tem menor energia e maior estabilidade do
gue as orbitais atdbmicas a partir das quais se formou.

Uma orbital molecular antiligante tem maior energia e menor estabilidade
do que as orbitais atbmicas a partir das quais se formou.
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1. N°. de OM = no. de

orbitais atomicas

utilizadas.

2. Electroes séo
atribuidos as OM de
acordo com o principio
de Aufbau.
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Naodal plane

7" 35, Molecular orbital
(antibonding)
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Modal plane
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M2

5 molecular arbital
(antibonding )

EMERGY

TMap, maolecular orbital
(bonding)

Sideways overlap of atomic 2p orbitals that lie in the same
direction in space give m bonding and antibonding MOs.



Duas possiveis interaccoes entre duas orbitais p
equivalentes e as correspondentes orbitais moleculares
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Diagrama geral de niveis de energia das orbitais
moleculares para as moléculas diatomicas homonucleares
de elementos do segundo periodo: Li2, Be2, B2, C2 e N2.
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Configuracao das Orbitais Moleculares (OM)

e O nuamero de orbitais moleculares (OM) formado é
sempre 1gual ao numero de orbitais atbmicas que se
combina.

 (Quanto mais estavel for a OM, menos estavel sera a
correspondente OM antiligante.

e O preenchimento de OM faz-se por ordem crescente de
energias.

 (Cada OM pode acomodar no maximo dois electroes (com
spins opostos de acordo com o Principio de Exclusdo de

Pauli).

e Utilize a regra de Hund para preencher OM com a mesma
energia.

e O numero de electroes nas OM € igual a soma de todos os
electroes dos atomos envolvidos na ligacao.
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TABELA | 105

Propriedades de Moléculas Diatomicas Homonucleares de Elementos do Segundo Periodo®

o,

Ty T T|1 TN

T2p, Tl T 1l TN

Tapy Wip: | Tt L[ T Tl 1

o Tl 1l Tl Tl Tl

e Tl Tl 1l Tl Tl Tl
Ordem de ligagfio 1 1 2 3 2 1
Comprimento de ligagho (pm) 267 159 131 110 121 142
Energia de ligaciio 104,6 2887 6276 9414 4987 156.9

(kI/mol)




Orbitais moleculares deslocalizadas nao estao confinadas ao

espaco entre dois atomos adjacentes ligados, mas, pelo

contrario, estendem-se sobre trés ou mais atomos.
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Densidade electronica acima e abaixo do plano da molécula

do benzeno.




Ligacoes do iao carbonato







