
Geometria Molecular e 

Teoria de Ligação de Valência



Geometrias Moleculares

✓As estruturas de Lewis não indicam a forma das

moléculas, mostrando apenas o número e os tipos de

ligações.

✓A forma de uma molécula é determinada por seus

ângulos de ligação, ângulos formados pelas linhas que

se unem ao núcleo dos átomos da molécula.
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Geometrias Moleculares

✓Começamos nossa discussão com moléculas que têm a

fórmula geral ABn, na qual o átomo central A está ligado

a n átomos de B (extremidades).
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✓ Podemos prever geometrias?

Geometrias Moleculares
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✓ Quando A é um elemento representativo usamos o

modelo de repulsão de pares de elétrons da camada

de valência (VSEPR).



Modelo VSEPR

✓ O VSEPR se baseia no comportamento dos elétrons

nas moléculas.

✓ Da mesma maneira, um par de elétrons não ligantes

(ou par isolado) define um domínio eletrônico que está

localizado predominantemente em um único átomo.

✓ Um par de elétrons ligantes pode definir a região,

denominada domínio eletrônico, na qual os elétrons

são encontrados com maior probabilidade.
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Modelo VSEPR

✓ Utilizando a amônia como exemplo:

✓ Cada par não ligante, ligação simples ou ligação

múltipla produz um único domínio eletrônico ao redor

do átomo central de uma molécula.
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✓O modelo VSEPR é baseado na ideia de que os

domínios eletrônicos são carregados negativamente e,

portanto, se repelem.

Modelo VSEPR

✓O melhor arranjo para um determinado número de

domínios eletrônicos é aquele que minimiza as

repulsões entre eles.
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Previsão da Geometria Molecular

1. Desenhe a estrutura de Lewis para a molécula ou íon;

2. Conte o número de pares solitários no átomo central e 

o número de átomos ligados ao átomo central;

3. Use VSEPR para prever a geometria da molécula .
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Cloreto de Berílio

Cl ClBe

2 átomos ligados ao átomo central 

0 (sem) par de elétrons no átomo central

(2x1) + (7x2) = 16 evNev BeCl2 =

Be ClCl
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Valence shell electron pair repulsion (VSEPR) :

Previsão da geometria de uma molécula a partir das repulsões

eletrostáticas entre os pares de elétrons (ligantes e não ligantes).

AB2 2 0 linear linear

B B

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular



11

Trifluoreto de Boro (BF3)

(3x1) + (7x3) = 24 evNev BF3 =

B

F

FF
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AB2 2 0 linear linear

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

VSEPR

AB3 3 0
trigonal 

planar

trigonal 

planar

Trifluoreto de Boro (BF3)

B

F

FF
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AB2 2 0 linear linear

VSEPR

AB3 3 0
trigonal 

planar

trigonal 

planar

AB4 4 0 tetraédrica tetraédrica

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

Metano (CH4)

C
H

H

H
H (4x1) + (1x4) = 8 evNev CH4=
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Penta-Cloreto de Fósforo

P

Cl

Cl

Cl

Cl

Cl

(5x1) + (7x5) = 40 evNev PCl5=
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AB2 2 0 linear linear

VSEPR

AB3 3 0
trigonal 

planar

trigonal 

planar

AB4 4 0 tetraédrica tetraédrica

AB5 5 0
Bipiramidal

trigonal

Bipiramidal

trigonal

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

Penta-Cloreto de Fósforo

(PCl5)
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Hexafluoreto de Enxofre SF6

(6x1) + (7x6) = 48 evNev SF6=

S FF
F

F

F

F
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AB2 2 0 linear linear

VSEPR

AB3 3 0
trigonal 

planar

trigonal 

planar

AB4 4 0 tetraédrica tetraédrica

AB5 5 0
Bipiramidal

trigonal

Bipiramidal

trigonal

AB6 6 0 octaédricaoctaédrica

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

Hexafluoreto de Enxofre

SF6
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VSEPR

AB3 3 0
trigonal 

planar

trigonal 

planar

AB2E 2 1
trigonal 

planar
angular

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

(6x3) = 18 evNev O3=



21

VSEPR

AB3E 3 1

AB4 4 0 tetraédrica tetraédrica

tetraédrica Piramidal

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

(5x1) + (1x3) = 8 evNev NH3=
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VSEPR

AB4 4 0 tetraédrica tetraédrica

AB3E 3 1 tetraédrica Piramidal

AB2E2 2 2 tetraédrica angular

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

(1x2) + (6x1) = 8 evNev H2O=
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VSEPR

AB5 5 0
Bipiramidal

trigonal

Bipiramidal

trigonal

AB4E 4 1
Bipiramidal

trigonal

Tetraedro

distorcido

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

(6x1) + (7x4) = 34 evNev (SF4) =
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VSEPR

AB5 5 0
Bipiramidal

trigonal

Bipiramidal

trigonal

AB4E 4 1
Bipiramidal

trigonal

Tetraedro

distorcido

AB3E2 3 2
Bipiramidal

trigonal
Forma em T

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

(7x1) + (7x3) = 28 evNev (ClF3) =



25

VSEPR

AB5 5 0
Bipiramidal

trigonal

Bipiramidal

trigonal

AB4E 4 1
Bipiramidal

trigonal

Tetraedro

distorcido

AB3E2 3 2
Bipiramidal

trigonal
Forma em T

AB2E3 2 3
Bipiramidal

trigonal
linear

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

(7x3) + 1 = 22 evNev (I3)- =
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VSEPR

AB6 6 0 octaédricaoctaédrica

AB5E 5 1 octaédrica
Piramidal

quadrada

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

(7x1) + (7x5) = 42 evNev (IF5) =
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VSEPR

AB6 6 0 octaédricaoctaédrica

AB5E 5 1 octaédrica
Piramidal

quadrada

AB4E2 4 2 octaédrica
Quadrado

planar

Classe

# de átomos

Ligados ao

átomo central  

# pares de 

elétrons não

compartilhados

pelo átomo central 

Arranjo dos pares 

de elétrons

Geometria

Molecular

(8x1) + (7x4) = 36 evNev (XeF4) =
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✓ Apesar de as moléculas e os íons que consideramos

conterem apenas um átomo central, o modelo VSEPR pode

ser estendido às moléculas mais complexas. Podemos usar

o modelo VSEPR para prever a geometria de cada átomo do

ácido acético, por exemplo:

Modelo VSEPR
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A polaridade de uma molécula refere-se às concentrações 

de cargas da nuvem eletrônica em volta da molécula. 

30

Geometria Molecular 

e Polaridade Molecular

Molécula polar - A soma vetorial, dos vetores de polarização é 
diferente de zero.
Moléculas polares possuem maior concentração de carga 
negativa numa parte da nuvem e maior concentração positiva no 
outro extremo.

Molécula apolar - A soma vetorial, dos vetores de 

polarização é nula.

Nas moléculas apolares, a carga eletrônica está 

uniformemente distribuída, ou seja, não há concentração de 

carga sobre apenas um átomo.



Geometria Molecular 

e Polaridade Molecular

✓ Para uma molécula com mais de dois átomos, o momento

de dipolo depende tanto das polaridades das ligações

individuais quanto da geometria da molécula.
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Geometria Molecular 

e Polaridade Molecular

✓ Para cada ligação na molécula, consideramos o dipolo da

ligação, que é o momento de dipolo devido apenas aos

dois átomos presentes naquela ligação.
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Geometria Molecular 

e Polaridade Molecular

✓ Os dipolos da ligação e os momentos de dipolo são

quantidades vetoriais, ou seja, ambos têm uma

magnitude e uma direção.

✓ O momento de dipolo de uma molécula poliatômica

representa a SOMA dos vetores dos seus dipolos de

ligação.
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➢Uma maneira prática e eficaz de se determinar a

polaridade das moléculas é analisar a quantidade de

nuvens eletrônicas que estão ao redor do átomo do

elemento central e relacioná-la com a quantidade de

átomos ou grupos de átomos ligados a ele.

➢ Se o número for o mesmo, a molécula é apolar. Se não

for, é polar.

Geometria Molecular 

e Polaridade Molecular
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Moléculas APOLARES

Quantidade de 

Nuvens 

Eletrônicas ao 

Redor do Átomo 

Central

Quantidade de 

Átomos Iguais 

Ligados ao Átomo 

Central
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Moléculas POLARES

Quantidade 

de Nuvens 

Eletrônicas ao 

Redor do 

Átomo 

Central

Quantidade 

de Átomos 

Iguais 

Ligados ao 

Átomo 

Central
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➢ Exemplos de determinação da polaridade:



Ligação Covalente e Sobreposição Orbital

✓ O modelo VSEPR fornece um meio simples para prever

as geometrias moleculares, mas não explica por que as

ligações entre os átomos são formadas.

✓ A união entre a noção de Lewis das ligações entre os

pares de elétrons e a ideia dos orbitais atômicos levou

a um modelo de ligação química, chamado teoria da

ligação de valência
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Ligação Covalente e sobreposição orbital

✓ Teoria da Ligação de Valência (TLV): na qual pares de

elétrons ligantes se concentram nas regiões entre os

átomos, e os pares de elétrons não ligantes ficam em

regiões específicas no espaço.

✓ De acordo com essa teoria, o acúmulo de densidade eletrônica

entre os dois núcleos ocorre quando um orbital atômico de valência

de um dos átomos compartilha espaço, ou se sobrepõe, com o

orbital atômico de outro átomo. A sobreposição de orbitais permite

que dois elétrons de spin oposto compartilhem o espaço entre os

núcleos, formando uma ligação covalente.
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✓ Existe sempre uma distância ideal entre os dois núcleos

em qualquer ligação covalente.

Ligação Covalente e sobreposição orbital

40

✓ A distância internuclear no vale da curva de energia

potencial corresponde ao comprimento da ligação da

molécula. A energia potencial nesse vale corresponde à

força da ligação.



✓ Dessa maneira, o comprimento da ligação observado é

a distância na qual as forças de atração entre cargas

diferentes (elétrons e núcleos) são equilibradas por

forças repulsivas entre cargas iguais (elétron–elétron e

núcleo–núcleo).

Ligação Covalente e sobreposição orbital
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H = 1s1 Cl = 1s2, 2s2, 2p6, 3s2, 3p5

TLV e sobreposição orbital

42

Formação da molécula de HCl



Cl = 1s2, 2s2, 2p6, 3s2, 3p5

TLV e sobreposição orbital

Cl = 1s2, 2s2, 2p6, 3s2, 3p5

43

Formação da molécula de Cl2
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Hibridização



6C = distribuição nos subníveis:    E.F. = 1s2, 2s2, 2p2

Representação em quadrícula dos orbitais atômicos para o

metano - Hibridização sp3

45

E

1s

2s

2p

Ground state

1s

2s

2p

Excited state

1s

4sp
3

sp
2
-Hybridized state

Promotion of electron Hybridization

sp3

E.E. = 1s2, 2s1, 2p3

E.H. = 1s2, 2sp3 (4 novos orbitais)



6C = distribuição nos subníveis:    E.F. = 1s2, 2s2, 2p2

Representação em quadrícula dos orbitais atômicos para o

metano - Hibridização sp3
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E

1s

2s

2p

Ground state

1s

2s

2p

Excited state

1s

4sp
3

sp
2
-Hybridized state

Promotion of electron Hybridization

sp3

E.E. = 1s2, 2s1, 2p3

E.H. = 1s2, 2sp3 (4 novos orbitais)



Hibridização sp3
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Representação dos orbitais atômicos para o metano

Hibridização sp3

48

sp3

sp3 sp3

sp3
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Representação da Amônia:  Hibridização sp3

7N = distribuição nos subníveis:    

E.F. = 1s2, 2s2, 2p3

E.H. = 1s2, 2sp3 (4 novos orbitais)



50

Representação da Água: Hibridização sp3

8O= distribuição nos subníveis:    

E.F. = 1s2, 2s2, 2p4

E.H. = 1s2, 2sp3 (4 novos orbitais)



Representação em quadrícula dos orbitais atômicos para 

o eteno - Hibridização sp2

51

6C = distribuição nos subníveis:    E.F. = 1s2, 2s2, 2p2

E.E. = 1s2, 2s1, 2p3

E.H. = 1s2, 2sp2 (3novos orbitais) e 2p1

E



Representação dos orbitais atômicos 

para o eteno Hibridização sp2
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Repetindo...

Representação dos orbitais atômicos para o eteno

Hibridização sp2
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Representação em quadrícula dos orbitais atômicos 

para o etino - Hibridização sp

54

6C = distribuição nos subníveis:    E.F. = 1s2, 2s2, 2p2

E.E. = 1s2, 2s1, 2p3

E.H. = 1s2, 2sp (2novos orbitais) e 2px
1 , 2py

1

E



Representação dos orbitais atômicos para o etino

Hibridização sp
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Representação dos orbitais atômicos para o etino

Hibridização sp
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Repetindo...

Representação dos orbitais atômicos para o etino

Hibridização sp
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Hibridização do PCl5 dsp3

P
Cl

Cl

Cl

Cl

Cl

EF = 1s2, 2s2, 2p6, 3s2, 3p3, 3d0,

15P

EE = 1s2, 2s2, 2p6, 3s1, 3p3, 3d1,

EH= 1s2, 2s2, 2p6, 3sp3d ou 3dsp3
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EF = 1s2, 2s2, 2p6, 3s2, 3p4, 3d0,

16S

EE = 1s2, 2s2, 2p6, 3s1, 3p3, 3d2,

EH= 1s2, 2s2, 2p6, 3sp3d2 ou 3d2sp3

S FF
F

F

F

F

Hidridização do SF6 d2sp3
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