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Figura 8.1 Ligacoes ibnicas, covalentes e metalicas. Nas trés
diferentes substancias mostradas aqui, ha diferentes tipos de ligagdes quimicas.
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LigacOoes Quimicas

» Uma ligacao quimica € uma uniao entre atomos.

> Ela se forma entre dois atomos se o0 arranjo resultante de
seus dois nucleos e seus elétrons tiver:

Ve

Energia mais baixa que a energia total dos
atomos separados.



Ligacao covalente

Se 0 abaixamento de energia for atingido
pelo compartilhamento de elétrons,

!

entao 0s 4tomos se unem por uma
Ligacao Covalente,

!

formando-se moléculas.



Formagao da molécula de H,

.

H2 molecule

Aproximacao de Ha e He

H. H:

Lnidao entre Ha e He
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1s atomic 1s atomic molecular orbital
orbital orbital

H‘H or H—H ‘




Ligacao covalente

Ha uma distancia ideal entre os nucleos unidos em ligacao
covalente.

Distancia entre os atomos diminui - Aumenta a superposicao
— Aumenta a densidade - Diminui a energia potencial -
Aumenta a forca de ligacao

Variacao da energia potencial de dois atomos de H

'

O ponto minimo
da curva indica o
balanceamento
entre forcas de ~
atracao e repulséo
0,74 A

Distance of separation

/ Potential energy
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Ligacao covalente

Estruturas de Lewis

« As ligacOes covalentes podem ser representadas pelos
simbolos de Lewis dos elementos:

:Cl- + Clt —> :CI:ClI:

* Nas estruturas de Lewis, cada par de elétrons em uma
ligacéo é representado por uma unica linha:

O:
T

H

) oo - |
:ClI—Cl: H—F: H | I}I H-C—H

.o H H Ill



Uma Ligacao Covalente é uma ligacéo quimica na qual dois
ou mais elétrons sdo compartilhados por dois atomos.

Por gue dois atomos deveriam compartilhar elétrons?

8e 8e

Estrutura de Lewis do F,

o : Pares ——oF — F Pares
Ligacao covalente simples " © * °
nao Ilgantes\/: * ‘ \/wao ligantes

Pares /.} F{\ Pares Ligacao covalente simples
®

nao Iigante\} -\/héo ligantes (Sigma o)



LigacOes covalentes simples
(duas sigma o)

Estrutura de Lewis da Agua ( \

ou H—O—H

2e 8e 2e-

H® + .Q° + «H



Ligacao covalente

LigacOes multiplas: quando mais de um par de elétrons sao
compartilhados entre 2 atomos (ligacoes multiplas):

» Um par de elétrons compartilhado: ligacao simples (H,);

H-H

» Dois pares de elétrons compartilhados: ligagao dupla (O,);

0=0
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Dupla Ligacao— dois atomos compartilham 2 pares de elétrons

FEE) w  f=c=p

Se-8e-8e- Ligacao dupla
(2Sigmace 2PiY)
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Ligacao covalente

> Trés pares de elétrons compartilhados:
» ligacao tripla (N,).

:N=N:
» Em geral, a distancia entre os atomos ligados diminui

a medida que o numero de pares de elétrons
compartilhados aumenta.
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Tripla ligacao — dois atomos compartilham 3 pares de elétrons

CNG D ou IN==N:

8e 8¢ Tripla ligacéo
(1 Sigmaoce2PiY)
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Polaridade da ligacao e eletronegatividade

« Em uma ligacao covalente, o0s elétrons s&o
compartilhados.

O compartilhamento de elétrons para formar uma ligacao
covalente nao significa compartilhamento igual dagqueles
elétrons.

* Existem algumas ligacoes covalentes nas quais 0s eletrons
estao localizados mais proximos a um atomo do que a outro.

« O compartiihamento desigual de elétrons resulta em
ligacOes polares.
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Polaridade da ligacao e eletronegatividade

Eletronegatividade: é a habilidade de um atomo de atrair
elétrons para si em certa molécula .

Pauling estabeleceu as eletronegatividades em uma escala
de 0,7 (Cs) a 4,0 (F).
A eletronegatividade aumenta:
* ao logo de um periodo e
e ao descermos em um grupo.
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Ligacao Covalente Polar

Menor
e pobre e rico densidadede e
H—] .:
ot o

Ligacao Covalente Apolar

F—F:
FE

Maior densidade
U o [N =
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Polaridade da ligacao e eletronegatividade

A diferenca na eletronegatividade entre dois atomos é uma
medida da polaridade de ligacao:

 as diferencas de eletronegatividade proximas a O
resultam em ligacoes covalentes apolares
(compartilhamento de elétrons igual ou quase igual);

 as diferencas de eletronegatividade proximas a 2,
geralmente resultam em ligacOoes covalentes polares
(compartilhamento de elétrons desigual);

 as diferencas de eletronegatividade maiores que 2,
geralmente, resultam em ligacoes ionicas (transferéncia
de eléetrons).
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Polaridade da ligacao e eletronegatividade

s . :
[ Densidade eletromca baixa. J Dens;dade eletrénica alteq

(D 0

Figura 8.8 Distribuicao da densidade eletronica. Essa representacao
computacional mostra a distribuicao da densidade eletronica calculada na
superficie das moléculas de F,, HF e LiF
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Propriedades de compostos covalentes e Comparagao com

0os ionicos

Compostos covalentes: geralmente gases, liquidos ou
solidos de baixo ponto de fusao
Compostos idnicos: solidos de ponto de fuséo elevado.

Propriedade NacCl CCl,
Aspecto solido branco liquido incolor
Tfusao/ °C 801 - 23
Tebulicao/ °C 1413 76.5
solubilidade em H,O elevada bastante baixa
Condutividade eléctrica

sé6lido mau mau

fundido bom mau
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Cargas Formais e Estruturas de Lewis

A carga formal de um atomo pode ser obtida pela seguinte
formula: diferenca entre o niumero de elétrons de valéncia (Ng,)
do atomo isolado e o numero de elétrons n&o ligantes (Ngy, ) a
esse atomo em uma estrutura de Lewis.

CF = Ngy = Ny — %2 (Ng)

Onde:
(NEV) =namero de elétrons de valéncia do atomo isolado

(NENL) e o numero de elétrons ndo ligantes a esse atomo em uma
estrutura de Lewis.

(NEL) = numero de elétrons ligantes

A soma das cargas formais dos atomos em uma molécula ou ion devem
ser iguais a sua respective carga
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Desenhando as estruturas de Lewis

Estruturas de ressonancia

« Exemplo: no ozonio, as possibilidades extremas tém
uma ligacao dupla e uma simples. A estrutura de

ressonancia tem duas ligacOes idénticas de carater
iIntermediario.

experimentalmente, o0 0zbnio tem

NP O~ duas ligagdes idénticas, ao passo
.'O/ °.O « 2 O \O gue a estrutura de Lewis requer
o’ fo e’ uma simples (mais longa) e uma

ligacao dupla (mais curta).

Cor primaria ~ Cor primaria

Estrutura de Estrutura de
Amarelo ressonancia ressonancia

O O
:Q/ 0. Z_Q./ \Q:

bl i

Molécula de ozdnio

(a) (b)

Q

7
&T
W

?

N
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Método para previsao da geometrias moleculares

Contar o numero total de eletrons de valéncia; adicione eletron (s) em caso

de carga negativa ou diminua eletron (s) em caso de carga positiva.

Definir o atomo central, que é usualmente o menos eletronegativo; atomos

de carbono sempre sao centrais e atomos de H, sempre estao nas

extremidades (exceto acidos H;PO; e H;PO,)

Ordene os atomos da extremidade em torno do dtomo central, e una-os

através de uma ligacao simples (1 par de elétrons) ao mesmo;
Completar o octeto dos atomos das extremidades, com pares de elétrons;
Conte o numero total de elétrons: se sobrar, acrescente ao dtomo central;

Caso nao existam elétrons suficientes para completar o octeto do atomo

central, tente a realizacdo de ligacdes multiplas (duplas ou triplas);

Determinam-se as cargas formais de todos os atomos presentes na

molécula;

Minimiza-se a carga formal do atomo central.
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Exemplos: Represente a Estrutura de Lewis Completa para o as seguintes

especies quimicas NH;, H,O e NH,*:
a) Amobnia (NH;) =

Nev (NH;) = (5x1) + (1x3) +0 =8 ev

Contar o Nev; adicione eletron (s) em caso
de carga negativa ou diminua eletron (s) em

caso de carga positiva.
Definir o 4tomo central

Ordene os atomos da extremidade em
torno do atomo central, e una-os através de
uma ligagdo simples;

Completar o octeto dos 4atomos das

extremidades;

Conte o numero total de elétrons: se sobrar,

acrescente ao atomo central;

Caso nao existam elétrons suficientes para
completar o octeto do atomo central, tente
a realizacdo de ligagdes multiplas (duplas ou
triplas);

Determinam-se as cargas formais de todos

os dtomos presentes na molécula;

Minimiza-se a carga formal do atomo

central.




Exemplos: Represente a Estrutura de Lewis Completa para o as seguintes

especies quimicas NH;, H,O e NH,*:

b) Agua (H,0)

Nev (H,0) = (1x2) + (6x1)+0=8 ev

Contar o Nev; adicione eletron (s) em caso
de carga negativa ou diminua eletron (s) em

caso de carga positiva.
Definir o 4tomo central

Ordene os atomos da extremidade em
torno do atomo central, e una-os através de
uma ligagdo simples;

Completar o octeto dos 4atomos das

extremidades;

Conte o numero total de elétrons: se sobrar,

acrescente ao atomo central;

Caso nao existam elétrons suficientes para
completar o octeto do atomo central, tente
a realizacdo de ligagdes multiplas (duplas ou
triplas);

Determinam-se as cargas formais de todos

os dtomos presentes na molécula;

Minimiza-se a carga formal do atomo

central.




Exemplos: Represente a Estrutura de Lewis Completa para o as seguintes

especies quimicas NH;, H,O e NH,*:
c) Amonio (NH,*) =

Nev (NH,*) = (5x1) + (1x4) - 1 =8 ev

Contar o Nev; adicione eletron (s) em caso
de carga negativa ou diminua eletron (s) em

caso de carga positiva.
Definir o 4tomo central

Ordene os atomos da extremidade em
torno do atomo central, e una-os através de
uma ligagdo simples;

Completar o octeto dos 4atomos das

extremidades;

Conte o numero total de elétrons: se sobrar,

acrescente ao atomo central;

Caso nao existam elétrons suficientes para
completar o octeto do atomo central, tente
a realizacdo de ligagdes multiplas (duplas ou
triplas);

Determinam-se as cargas formais de todos

os dtomos presentes na molécula;

Minimiza-se a carga formal do atomo

central.




Exemplo d: Represente a Estrutura de Lewis Completa para o
ion carbonato ( CO;?)

1. Contar o numero total de eletrons de valéncia; adicione eletron (s) em caso

de carga negativa ou diminua eletron (s) em caso de carga positiva.

2. Definir o atomo central, que é usualmente o menos eletronegativo; atomos

de carbono sempre sao centrais e atomos de H, sempre estao nas

extremidades (exceto acidos H;PO; e H;PO,)

3. Ordene os atomos da extremidade em torno do dtomo central, e una-os

através de uma ligacao simples (1 par de elétrons) ao mesmo;

4. Completar o octeto dos atomos das extremidades, com pares de elétrons;
5. Conte o numero total de elétrons: se sobrar, acrescente ao dtomo central;
6. Caso nao existam elétrons suficientes para completar o octeto do atomo

central, tente a realizacdo de ligacdes multiplas (duplas ou triplas);

7. Determinam-se as cargas formais de todos os atomos presentes na

molécula;

8. Minimiza-se a carga formal do atomo central.




Nev (CO,)2 = (4x1) + (6x3) £2= 24 ev

1. Contar o Nev; adicione eletron (s) em caso

de carga negativa ou diminua eletron (s) em

O caso de carga positiva.
2. Definir o &tomo central
3. Ordene os atomos da extremidade em

/ C \ torno do dtomo central, e una-os através de

uma ligagdo simples;
4, Completar o octeto dos atomos das

extremidades;

5. Conte o numero total de elétrons: se sobrar,

acrescente ao atomo central;

6. Caso ndo existam elétrons suficientes para
completar o octeto do atomo central, tente
a realizacdo de ligagdes multiplas (duplas ou
triplas);

7. Determinam-se as cargas formais de todos

os atomos presentes na molécula;

8. Minimiza-se a carga formal do atomo

central.

CF = Ngy = Ny — %2 (Ngy) 27



Nev (CO;)2 = (4x1)+ (6x3) +2=24 ev

4 O N

0~ “No
\- /

CF = Ngy = Ny — %2 (Ngy)

CF.=4-0-1%(6) = +1

CFoapc =6-6—-%(2) =-1

Contar o Nev; adicione eletron (s) em caso
de carga negativa ou diminua eletron (s) em

caso de carga positiva.
Definir o a&tomo central

Ordene os atomos da extremidade em
torno do dtomo central, e una-os através de
uma ligagdo simples;

Completar o octeto dos atomos das

extremidades;

Conte o numero total de elétrons: se sobrar,

acrescente ao atomo central;

Caso ndo existam elétrons suficientes para
completar o octeto do atomo central, tente
a realizacdo de ligagdes multiplas (duplas ou
triplas);

Determinam-se as cargas formais de todos

os atomos presentes na molécula;

Minimiza-se a carga formal do atomo

central.
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Nev (CO,)? =

r

\-

(

\-

O

O/C\O

O

O/C\O

\

)

\ -

/

-2

(4x1) + (6x3) + 2= 24 ev

CF = Ngy = Ny — %2 (Ngy)

CF.=4-0-%(8)=0

CFor=6-6-2%(2)=-1
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Estruturas de ressonancia para o ion carbonato:

-2

<)

O—0 -

Hibrido de Ressonancia




Comprimento ou Distancia de Ligacao

@ e adistancia media enire os nucleos dos 2 atomos ligados

@ depende do tamanho do atomo

@ depende daordem de ligagdo(ex.: C—-C>C=C> C=C)

(mais &~ , maior atracao dos nlcleos)

@ varia de acordo com a vizinhanga = valores aproximados

@ determinada experimentalmente

TABLE 8.3 Average and Actual Bond Lengths

Average bond length, Malecule Bond length,
Bond pm Molecule pm
C—H 109 H- 74
C—C 154 N, 110)
= 134 0, 121
LB 139 F, 142
[ L ¢ 120 i 1949
C=0 143 Br, 218
C=0 112 , 268
{—H Q6
N—H 101
[ —0 14400
MN=0} 120
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Comprimanto da Ligacao Covalante
_ Tigpa da

- gazhs

Camg. da
~3azhz

§PTI §

Rao aidmico
TIE O

Comprimanio
da Ligacao

it

107

143

RapnbRBERD

Comprimanio daa Ligaphes W=
Ligac8o trinda < Ligac8o Dupla < Ligaclo Simples
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