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Tema 4 Orbitais Moleculares

hibridacion bitais hibrid s
. . . orbitais hibridos sp °, sp‘es
Orbital atbmico s, p (d e f) > P P P
Altérase a forma e orientacion
Os orbitais atbmicos mesturanse dos orbitais atémicos pero
para formar novos orbitais hibridos 0 numero permanece constante

diagrama de contorno de densidad
electrénica de un orbital hibrido sp3

Formacion de los orbitales hibridos sp®

Orbitales sy p

4 érbitas sp?
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Nalgunhas moléculas apreséntase o problema de explicar como a partir de
orbitais atomicos diferentes podense formar ligazons idénticas. Hai que supor que
durante a reaccion se produce un proceso de hibridacion ou recombinacion de
orbitais atOmicos puros, resultando uns novos orbitais atomicos hibridos.

Estes orbitais estan caracterizados por:

1. Producese o mesmo numero de orbitais hibridos ca orbitais atomicos puros de
partida.

2. Son todos iguais, enerxeticamente e formalmente. So se diferencian na sua
orientacion espacial.

3. Para que poida existir hibridacion, a enerxia dos orbitais atomicos de partida
debe ser moi similar.

4. Os angulos entre eles son iguais.
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Pode haber diferentes combinacidons de orbitais atomicos

Esa simboloxia indica o numero de orbitais atbmicos puros que se
estan combinando e o tipo de cada un de eles.

sp significa que se combina un orbital s cun p

sp? significa que se combina un orbital s con dous p

sp? significa que se combina un orbital s con tres p
spd significa que se combina un orbital s, trespeund
sp’d? significa que se combina un orbital s, tres p e dous d
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Formacion da hibridacion sp3

orbitais atdomicos catro orbitais
3
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xeometria tetraédrica
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Distancias y angulos de enlace en la molécula de metano
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Formacioén da hibridacion sp?

hibridacion tres orbitais
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Vista frontal y vista superior de un atomo
de carbono con hibridacién sp2
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Formacion da hibridacion sp

orbitais atémicos dous orbitais
baleiros 2p

2s 2p dous orbitais
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xeometria lineal

Configuracion orhitalica de un atomo de
carbono con hibridacién sp Densidad electrénica m en la molécula de acetileno
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Hibridacions sp3, sp? e sp



"

tipo e numero de ligazéns
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Combinacion de orbitais atomicos. Orbitais a (sigma) e 1T (pi):

Enlace sinxelo formado por unha ligazén o na molécula de etano
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enlace sigma formado por
dous orbitais sp3 - sp3

enlace sigma formado por
dous orbitais sp3 - sp3

Formacion de enlaces en la molécula de etano
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Ligazons dupla formada por un enlace o e un enlace 1™ na molécula de eteno
(etileno)
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hibridos sp2 dos orbitales vacios p
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Exemplos de hibridacion sp® molécula de metano
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Molécula de auga (xeometria tetraédrica)
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Molécula de BFs (xeometria trigonal planar
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Molécula de BeCl, (xeometria lineal)

BeCl,
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Molécula de dioxido de carbono (xeometria lineal)
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A molécula CO

Contén 10 electrons de valencia que forman unha distribucidn electronica de
octetos: Un enlace triplo e un par de electrons senlleiros tanto en C coma en O.
Isto require que ambos os atomos sufran unha hibridacion sp.

A ligazdn tripla consiste daquela nun enlace sigma formado polos sp de ambos
os atomos ¢ dous enlaces pi produto do recubrimento dos orbitais 2p tanto en C
coma en O . A molécula ¢ forzosamente lineal.
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Hibridacions do carbono, mostrando os electrons de valencia
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mostrando os electrons de valencia
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s+ p — 2 sp + 2 p Hibridacidons do nitroxeno,
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Hibridacion: sp®d = s+3p+d—5spd +4d



orbitale d

S Py Py Ps s Py Py P, + orbitale d
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Ejemplo: PCls

xofre ten de numero atomico Z. = 16 e a sua estrutura electronica é:



[NE] 352 31]4 3du lgl
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ten dous electrons desapareados e pode formar dous enlaces. Asi é a sua
configuracion cando actua con valencia 2. Pero, ao ter os orbitales 3d unha enerxia
similar a dos 3s e 3p, cun pouco mais de enerxia, desaparea todos os seus electrons
adquirindo a configuracion:
() 38 33 3d° 'S -
S S O I .

Os seis enlaces que pode formar son iguais, producindose unha homoxeneizacion
dun orbital s, tres p e dous d, é dicir, formanse seis orbitais hibridos sp>d?:

(1¥e] 3(sp3d2}6 3d° . S -
ittt L1 11| " .

A molécula de hexafluorurode azufre
ten unha estrutura espacial octoédrica.
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