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Teoria do Orbital de Valéncia

 E uma das teorias usada para explicar a ligagido quimica.

* Primeira teoria de ligacao a usar a mecanica quantica.
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Teoria do Orbital de Valéncia
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* Quantidade de energia em que a molécula T \ l

é mais favoravel que o 4tomo isolado = |

|
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* Energia de ligacao! = |
50
 Energia necessdria para quebrar a =

ligacao H-H ~436

|
0,74 A
Distancia H— H —»

* Energias envolvidas:

* Repulsao elétron-elétron
* Repulsao nucleo -nucleo

e Atracao: nucleol-elétronl, nucleol-elétron2, niucleo2-elétronl e nucleo2-elétron2

* No minimo de energia: energia de atracao contribuem maijs
que energias de repulsao GreenCat




Moléculas poliatomicas: Metano (CH,)
H
H H

N

H
* Distribuicdo eletronica do Carbono: 1s? 25> 2p? (2p,* 2p,* 2p,°)

* Distribui¢ao eletronica do Hidrogénio: 1s?

 Segundo o modelo, carbono faria apenas 2 ligacoes! [
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Hibridizacao

* Parte integrante da teoria do orbital de valéncia.

* Propoes que os orbitais de valéncia de um atomo podem se combinar.

* Os orbitais resultantes sao degenerados (mesma energia).

* S3ao formados tantos orbitais quantos forem combinado.
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Voltando ao Metano (CH,)

* Distribuicdo eletronica do Carbono: 1s* 2s* 2p* (2p,* 2p,* 2p,”)

2p 4 4 Promocao de
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Geometria Y
Hibridizaciao do carbono é sp3 .
bridizag P Tetraédrica GreenCat




Ligacao o

Atomic

orbitals
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o-bond
Envolve a interacao frontal entre orbitais.

Todos os orbitais (s, p, d, f...) podem formar ligagoes o.

Dois atomos podem fazer apenas 1 ligacao o entre si. As multiplas ligacoes
Sao T.

e

E o tipo de ligagdo mais forte. Y

Os ldbulos que formam a ligacao devem ser de mesma fase. GreenCat




Metano (CH,)

Metano tem geometria tetraédrica.
Angulo entre as ligagdes é 109.5°.
Todas as ligagoes sao tipo o.

Orbitais hibridizados fazem apenas ligacoes .

y
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Amonia (NH,)

* Distribuicdo eletrénica do nitrogénio: 1s? 2s? 2p* (2p,* 2p,* 2p,)

Hibridizagdo Nitrogénio tem H ‘1“570'
' hibridizagdo sp3

Geometria da molécula

é piramidal
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Hibridizacao do carbono é sp3 GreenCat




Agua (H,0)

* Distribuicdo eletronica do Oxigénio: 1s? 2s* 2p* (2p, * 2p,' 2p,})

Hibridizagdo Hibridizacao do H 104.5° H

——— oxigénio é sp3
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Hibridizacao do carbono é sp3 GreenCat




Hidreto de boro (BH,):Hibridizacao sp?

Distribuicdo eletrénica do Boro: 1s* 25> 2p* (2p,* 2p,° 2p,°)
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Hibridizagao do boro é sp? GreenCat
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Etino: Carbono em hibridizacao sp
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Ligacao 7

n-bond

Envolve a interacao de orbitais perpendiculares a ligagdo ¢ e envolve 2
I6bulos de cada orbital.

Apenas os orbitais s nao fazem ligagoes .

_4

Os I6bulos devem ser de mesma fase para interagir. {
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PCl.: exemplo da hipervaléncia

* Fdsforo tem seus elétrons de valéncia nos orbitais do nivel de energia n=3, de
forma que orbital 3d esta presente, embora nao esteja ocupado

3d fI
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um elétron RN
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I Hibridizac3o Fosforo tem

e— hibridizacdo sp3d
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SF,: hibridizagao sp3d?

 Assim como o fosforo, o enxofre também tem seus elétrons de valéncia nos
orbitais do nivel de energia n=3, de forma que orbital 3d esta presente,

embora nao esteja ocupado
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Teoria de ligacao

* Os conceitos de ligacao que aprendemos nos permite representar moléculas e
entender as ligagdes quimicas envolvidas entre atomos de uma molécula.

e Teoria do orbital de valéncia explica a grande maioria das moléculas
conhecidas e é, de forma pratica, € muito usada.

e A teoria do orbital de valéncia falha em explicar algumas observacoes
experimentais, mas isso nao compromete sua importancia.

* Ateoria de ligagao mais completa é a Teoria do Orbital Molecular.
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