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CO,-D_,

- As representacoes 1rredutives dos orbitais
atomicos ja foram determinadas ao se
analisar outras moléculas.

- No caso do carbono central, as
representacoes irredutivels sao as mesmas
do oxigénio da molécula da agua linear.

- No caso dos oxigénios terminais, as
representacoes irredutivels sao as mesmas
dos atomos de oxigénio da molecula do
dioxigénio.






CO,-D,,

- Os orbitais atdmicos 6, € G, estdo em
numero impar, 3 de cada.

-Inicialmente combinaremos apenas os pares
mais proximos.






CO,-D_,

- Considerando-se que os orbitais moleculares de
mesma representagao irredutivel se distanciam uns
dos outros, o orbital molecular 6,” com maior
contribuicao dos orbitais p, dos oxigenios, deve ter
energia mais alta que os orbitais 2p dos oxigenios.

- Da mesma forma, o orbital molecular 6,” com maior
contribuicdo dos orbitais 2s dos oxigenios, deve ter
energia mais baixa que os orbitais 2s dos oxigenios.






CO,-D_,

- Finalizando, os orbitais 7, formam dois pares de
orbitais moleculares, sendo um ligante (de menor
energia) € um antiligante (de maior energia).

- Como as interagoes 11 sao mais fracas que as
interagcoes 2., o conjunto dos orbitais moleculares
ficam “por dentro” dos orbitais moleculares G.

- Por ultimo, os orbitais moleculares 7w, ficam com a
mesma energia dos orbitais 2p dos oxigénios sendo,
portanto, ndo ligantes, uma vez que nao ha orbitais =,
no carbono.






CO,-D_,

- Considerando os 6 elétrons de valéncia de cada
atomo de oxigénio ¢ os 4 elétrons de valéncia do
carbono, temos um total de 16 elétrons.

- Dessa forma, todos os orbitais moleculares de
fronteira, ocupados (HOMO) e desocupados (LUMO),
Sao0 T.
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