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Diatomicas heteronucleares - C_,
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Orbitais do carbono 2p, ¢ 2p, -inseparaveis
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CO-C.,

Orbaitais do carbono ou do oxigénio
2p, € 2p, - Inseparaveis
Escolhendo ¢ =45°

(Cop, = P, = cos(45°)p, t sen(45°)p,
= (V2/2)p, + (V2/2)p,



CO-C.,

Orbaitais do carbono ou do oxigénio
2p, € 2p, - Inseparaveis
Escolhendo ¢ =45°

(Cop, 2 p, = -sen(45°)px + cos(45°)p,
-(V2/2)p, + (V2/2)p,
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Orbaitais do carbono ou do oxigénio
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Orbitais do carbono 2p, € 2p, -Inseparaveis
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Orbitais do carbono ou do oxigénio
2p, € 2p, - Inseparaveis
Escolhendo ¢ =45°
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Espectros de fotoelétron - CO

Weller, M.; Overton, T.; Rourke, J.; Armstrong,
F. Inorganic Chemistry, 6a ed., Oxford
University Press, 2014. pg. 63.



Diatomicas homonucleares - D,




MM D
7

oQ 09

B

Lo

>

s

O DN — — DN — — [T

1

2COS(Q
2C0S20
1
1
2COS(Q
2C0S20

25,7 o(C,
1 1

1 -1
-2coso 0
2cos2¢ O
-1 -1
-1 1
2coso O
-2cos2¢ 0



Dioxigenio - O,




Oz =~ Dooh

Orbaitais 2s - inseparaveis
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Orbaitais 2p, - inseparaveis
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Orbitais 2p, e 2p, d@ dmﬁomgemos -inseparaveis

Escolhendo ¢ = 90°
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py - ~Px




Oz =~ Dooh

Orbitais 2p, e 2p, dos dois oxig€nios, Inseparaveis
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Orbitais 2p, e 2p, d@ dmﬁomgemos -inseparaveis
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Oz =~ Dooh

Orbitais 2p, e 2p, dos dois oxig€nios, Inseparaveis
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Oz =~ Dooh

Orbitais 2p, e 2p, dos dois oxig€nios, Inseparaveis
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Oz =~ Dooh

Orbitais 2p, e 2p, dos dois oxig€nios, Inseparaveis
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Espectros de fotoelétron - O,

- Weller, M.; Overton, T.; Rourke, J.; Armstrong, F.
Inorganic Chemistry, 6° ed., Oxford University Press,

2014. pg. 256.

- Miessler, G. L.; Tarr, D. A. Inorganic Chemistry,
Prentice-Hall, 1991. pg. 134 (reproduzindo espectro de
Eland, J. H. Photoelectron Spectroscopy, Butterworths,
1974. pg. 11)



Espectro de fotoelétron - N,

- Miessler, G. L.; Tarr, D. A. Inorganic Chemistry,
Prentice-Hall, 1991. pg. 133 (reproduzindo espectro de
Gardner, J. L.; Samson, J. A. R. PJ. Chem. Phys.
62:1447 (1975)).






Energias dos orbitais atomicos
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Funcoes de onda dos orbitais atomicos

Is 2p



Funcoes de onda dos orbitais atomicos

Is, 2s, 3s 2p



Desenhando os orbitais moleculares

dioxigénio - O,






02 = Dooh

Os orbitais 2s podem formar uma combinagdo ligante e outra antiligante




02 = Dooh

Os orbitais 2s podem formar uma combinagdo ligante e outra antiligante







Oz - Dooh

Os orbitais 2p, também podem formar uma combinacdo o ligante e antiligante




02 = Dooh

Os orbitais 2p, também podem formar uma combinacao o ligante e antiligante







02 = Dooh

Os orbitais 7 (p,,p,) tambeém formam combinacoes ligantes ¢ antiligantes




02 = Dooh

Os orbitais 7 (p,,p,) também formam combinagOes ligantes e antiligantes
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