nigonal Peramidal Linear

- Parametros de Ligacao:
Comprimento de ligacao, ordem
de ligacao e energia de ligacao.

-Geometria molecular.

T etrahedral



Comprimento de

ligacao
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Comprimento de Ligacao

Distancia de equilibrio

Comprimento de ligacao
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COMPRIMENTO DE LIGAGCAO

m Distancia media entre os centros atomicos envolvidos
numa ligacao quimica, na posicao de maior estabilidade.




Comprimento de ligacao

” m Nas moléculas
R s diatdmicas 0
- 142

comprimento  de
Cll;9Cl igagdo  diminui
com o0 aumento da
Br—Br ordem de ligacao
228 m Aumenta a medida
gue o raio atomico
[—1 aumenta.
268
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Ordem de Ligacao (ol)

m Indica o0 numero de pares de electroes
gue asseguram a ligacao.

m Quanto maior for a ordem de ligacao, mais
forte € a ligacdo e menor € o comprimento

de ligacao.
O.L.=1- Br-Br H-Cl H-O-H CH4
OL. =2 0=C=0 H,C=CH,

OL.=32 N=N :C=0: HC=CH



Energia de Ligacao




Energia de Ligacao

m Energia que se liberta quando dois
atomos se ligam (quebra de ligacoes);

Energia de Dissociacao

m Quantidade de energia que € necessaria
fornecer para provocar a rutura de uma
ligacao numa mole de moléculas.



ENERGIA DE LIGAGAO OU ENERGIA DE DISSOCIAGCAO DE
LIGACAO

H,(g) — H(g) + H(g) D(H-H) = 436 k] mol™

TABELA Il — COMPARAGCAO ENTRE O COMPRIMENTO DE LIGAGAO E A
ENERGIA DE LIGAGCAO DE ALGUMAS MOLECULAS

Diéxido Monéxido | Cloreto de | Brometo de
de carbono | de carbono | hidrogénio | hidrogénio

Ligacao H-C! H - Br
Comprimento de ligacao / pm 117 114 127 141
Energia de ligacao / kdJ mol-’ 799 1072 431 368

* A energia de ligacao varia inversamente com o comprimento de
ligacao pois, quanto mais afastados estiverem os atomos menor
sera a energia requerida para romper a ligacao.



" N

Molécula Ligacao Comprimento / pm Energia / k) mol™
H, H—H 74 436
N, | N=N | 110 944
0, 0=0 121 496
3 * F—F ‘ 142 4 158
HE * H—F ' 9 565
C, Cr—C/ 199 24)
HC/ ' H—C¢ ' 127 431
Br, * Br—Br ' 228 | 193
B | H—Br | 141 366
H,0 0-H * 9% " 463
H.S S—H 133,6 339
] ' - ' 268 151
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Ordem de ligacao e a reactividade
de uma molécula

Maior ordem de ligacao
4
Ligacao mais forte
4
Maior energia de ligacao
Maior estabilidade

Menor reactividade



exemplo

Hy >0, > N,

—_—

Diminui a reactividade

m A energia de dissociacao da molécula de azoto
€ maior do que a energia de dissociacao da
molecula do oxigenio e do que do H,, pelo que a
estabilidade e maior para o N,.



Comprimento de ligacao

Distancia
internuclear

Ordem de ligacao

Energia de
ligacao

0 comprimento da ligagdo aumenta no sentido N, — 0, — F,. As energias de ligagao variam

no sentido contrario.



Geometria

molecular




Geometria Molecular

m A geometria de uma molécula €, em regra,
aquela que permite minimizar as
repulsdces entre electroes, isto €, a que
possibilite uma orientacao espacial que

torna minima a energia potencial da
molécula



Geometria espacial das moléculas

A geometria de uma molécula, ou seja, a disposicao espacial
dos atomos na molécula, é a que torna minima a sua energia,
isto €, a que torna minimas as repulsdes na molécula.

Admite-se que a repulsao entre pares de eletroes nao-ligantes (PNL)
seja superior a repulsao entre um par de eletroes nao-ligantes e um

par de eletroes ligantes (PL), e que esta repulsao seja superior a
repulsao entre pares de eletroes ligantes.

Repulsoes: PNL-PNL > PNL-PL > PL-PL
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Molécula de agua, H,0

VNN

H/.H.\ H/O\
H

¢

H

Geometria angular

Molécula de diéxido de carbono, CO,

:o=c=o0: {O=c=0 o ‘ O “

Geometria linear
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Geometria espacial das moléculas

Molécula de metano, CH,

| T
,/,, Cn“\\\ Cm ,,,,,,, ‘
N VAL “
TH H

Geometria tetraédrica

Geometria piramidal trigonal
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Geometrias

/

2 s 109.5°
180° 120" ‘ J
/—'@_ v /O\ /& R‘j J -
J J J ) ¥ | d
J -

Linear Angular  Trigonal planar  Trigonal  Trigonal Tetrahedral
pyramidal



Previsao de

Geometrias
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Exemplo: Prever a geometria para
a agua (H,0)

m H:1s’
m ;O : 1522s22p*

pares niao usados em
lizacoes
H[J0 1

pares usados
nas ligacoes
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Tipo de Geometria

m Geometria Angular: AX,E,

m X = Indica-nos o0s pares de electroes
usados na ligacao

m E = Indica-nos os pares de electroes nao
usados na ligacao



Geometria angular

AN
()
VRN
H H
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Geometria Linear

L0
rx; O—@—0 ——Q
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Geometria angular

AkXaEA

H2O
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Geometria Triangular

' o
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Geometria piramidal Trigonal

i /%

NH4
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Geometria Tetraédrica

s."%gm

J

AN,
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Angulos

. 109.5°
180° 120° v
Y \ . : -.j
-0 B ,..fil Q) /’%
< oy V J ) J

Linear Angular  Trigonal planar  Trigonal  Trigonal Tetrahedral
pyramidal
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ANGULO DE LIGACAO

m E 0 menor angulo formado pelos dois segmentos de reta que
passam pelo centro do nucleo do atomo central e pelos centros
dos nucleos de dois atomos a ele ligados.

H Média Maior
| repulséo repulsao '
Média
R NEE

H 10730 H/-—/' H
repulsao Menor
- Na geometria linear o angulo de ligagao € 180°;

- Na geometria triangular plana o dngulo de ligacao € 120°;

* Nas geometrias que resultam de um arranjo espacial tetraedrico,
como a tetraédrica, a piramidal trigonal ou a angular, o angulo
de ligacao tem um valor igual ou proximo de 109,5°.

-
.-
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2 Notas

m Quanto menor for o numero de electroes
ligantes no atomo central, maiores serao
os angulos de ligacao, tendo em conta o
efeito que esses electroes (nao-ligantes)
exercem sobre os electroes ligantes.

m Os angulos de ligacao variam com
Raio do atomo central
Raio dos atmos ligados
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Moleculas Apolares




"
Ligacao Apolar

m Ligacao covalente em que os eletroes
ligantes sao igualmente partilhados pelos
atomos unidos




"
Ligacao covalente Polar

m Quando dois atomos de elementos
quimicos diferentes se ligam por uma
ligacao covalente, um desses atomos
atrai com maior intensidade o0s
eletroes da ligacao do que o outro

5" o

H—>C
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Variacao da polaridade das
ligacoes

Minima Maxima
polaridade polaridade
I
N C-Li
> - C-M
CSe C-Fe 9 WEr (covalente)
C-Sen
C-H O-H
Hz. C l Na-S K-Br
V% g €O * ca0 BaF
Clm ]
c-ce C-F Na-C¢ c
o = r-F
Ligacao Na-O -
covalente "

Ligacao covalente polar
L Ligagao idonica
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Moléculas com mais de dois
atomos

Bond
dipole

Molecular
dipole

(@) No net dipole moment (b) Net dipole moment
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R g bl T Ti'
- CI RC ’// \\‘ 'H Cl ’\:CFI

Net dipole NO et dipole  \ret dinole Net dlpolc No net dipole
HCl BCl; CH-»O NH; CCly
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