Modulo 1 - Quimica Organica

1. Estrutura electronica das moléculas
organicas

Elementos nas moléculas organicas

Ligacao covalente simples, dupla e tripla
Orbitais atdmicas e orbitais moleculares
Hibridacao sp3 - alcanos

Hibridacao sp2 - alcenos

Hibridacao sp - alcinos

Compostos aromaticos - benzeno

Sistemas com duplas ligacoes conjugadas e
deslocalizacao dos electroes, ressonancia
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O que sao moléculas organicas?

H H H
H—(I:—H H—-(ID—(ID—:QH

; b
methane ethanol

Sao
moléculas
que contém
C,H O N...

caffeine
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Orbitais Atdmicas

Cada orbital pode ser ocupada por 2 eletroes, desde
gue ambos tenham spin oposto.

Orbitais s

0@
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Orbitais p

2p.
Orbjtais d

A

X m y X

3d,:

X _,\"’

3d,\'_\' 3dtz 3d 1
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A configuracao eletronica € o modo como os electroes
estao distribuidos pelas varias orbitais atbmicas num atomo.

ndamero de eletrdoes
na orbital ou na

/ subcamada
(quando esta tem mais

/151 do que uma orbital)

Numero quantico ndmero quantico de
principal n momento angular |
(indica o nivel eletrénico) (indica o tipo de orbital)

Diagrama orbital

H |
1st
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Ordem das orbitais (preenchimento)
num atomo polieletronico (ordem crescente de energia)

1s<25<2p<3s<3p<4s<3d<4p <5s<4d<5p<6s
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Electroes de valéncia — eletroes da camada
exterior de um atomo (a de maior energia).

Grupo Configuracao e- n° e~ de valéncia
1 nst 1
2 ns? 2
13 ns2npl 3
14 ns2np? 4
15 ns2np3 5
16 ns2np* 6
17 ns2np°® 7
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Tabela Periodica U useon
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Representacado dos e  de valéncia nos atomos

Simbolos de Lewis

10 11 12
, 1B 2B

e o e e
o U
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- H forma 1 ligacao covalente (monovalente)

- O forma 2 ligacoes covalentes (divalente)
- N forma 3 covalentes (trivalente)
- C forma sempre 4 ligacoes covalentes (tetravalente)

Hydrogen Oxygen Nitrogen Carbon
(valence =1) (valence = 2) (valence = 3) (valence = 4)

of JO%
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Nas moléculas organicas a principal ligagao
quimica € a ligacao covalente:
-partilha de eletroes entre atomos de numa molécula

e A Estrutura de Lewis de um composto covalente ou de um
iao poliatdbmico mostra como os eletroes estao distribuidos
entre os atomos, de forma a mostrar a ligacao entre eles.

A ligacao covalente

0 representa a partilha de um
/ eletrao de cada atomo
(Hi € fH) = |
O

C:H H—C—H Os eletrdes da camada de
H | valéncia de um dtomo ou de um
eElactron from corboms " H i30 simples s3o representados por
H H H H pontos colocados ao redor do

simbolo do elemento. Cada ponto

HiC:H HiC:H H:C:H H:C:H
y .y representa um electrao.

H H H H
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Ligacao covalente simples na agua:

Pares de electrbes ——7( ) pares de eletrdes ndo

nao partilhados

H—EZ:J'—H ligantes

. , pares de eletrdes ligantes
Estrutura de Lewis da agua:

* Dois hidrogénios ligados ao atomo de oxigénio central. Os eletroes de
ligacdo sao indicados pelas linhas entre o oxigénio e cada um dos
hidrogénios.

* Os eletrdes remanescentes - dois pares - que constituem o octeto do
oxigénio, sao chamados nao-ligantes, por ndo estarem envolvidos em
ligacdes covalentes

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 14
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Ligacao covalente simples no metano e na amonia:

No metano nao existem
+—— electrBes ndo ligantes;
todos os electroes do
carbono estao envolvidos
em ligacOes covalentes

H
: Par de electrbes nao
% p::tiaa:o na orbital sp? |
| H—N—H
H—'rli—H \
& O azoto tem 1 par de

electroes nao ligantes

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 15
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A existéncia de um par de electroes nao partilhados no
atomo central determina a geometria das moléculas organicas

TABLE 11.2 Molecular Shape Around Atoms in Organic Compounds

Total Number Number Number Shape Around Approximate
of Groups of Atoms of Lone Pairs an Atom (A) Bond Angle (%)
2 5 0 A 180 Geometria linear

lingar

f

Geometria

3 3 0 A 120 .
o triangular plana
trigonal planar
qu Geometria
4 4 0 - b‘-“ 109.5 tetraédrica
tetrahadral
A. .
g Vo Geometria
4 3 1 ) ~109.5° piramidal trigonal
trigonal pyramidal
A Geometria
4 2 2 ¥ ) ~109.5°
bent : angular

The symbol “~" means approximately. 16
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Teorias para descrever
a formacao da ligacao covalente e
a estrutura eletronica das moléculas

Teoria da Ligacao de Valéncia — os eletroes numa molécula ocupam
orbitais atdbmicas dos atomos individuais.

Teoria das orbitais moleculares — as ligac0Oes resultam da interacéo
entre as orbitais atbmicas para formar orbitais moleculares.

© Luisa Lourq Iplartins, ISA
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Como € que ateoriade Lewis
explica as ligacdes na H, e no F,?
g Partilha de dois electrbes entre dois atomos.
Energia dg dis:::ociacéio Comprimento Sobreposicao
das ligacoes da ligacéo
H,  436,4 kd/mol 74 pm 2 orbitais 1s
F, 150,6 kJ/mol 142 pm 2 orbitais 2p

© Luisa Louro Martins, ISA 18
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Variacao da energia potencial
de dois atomos H

Energia potencial
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Variacédo da densidade eletronica na formacao da
molécula de H, a partir de dois 4tomos de

hidrogénio

A Teoria da Ligacdo de Valéncia estabelece
gue uma molécula estavel forma-se a partir de
atomos “reagentes” quando a energia
potencial do sistema atinge um valor minimo.

Essa condicdo corresponde a um
sobreposicao significativa das orbitais 1s e a
formacg&o de uma molécula estavel de H,

A densidade eletrénica entre os nucleos
aumenta consideravelmente. Isto significa que
uma vez formada a ligacao, a probabilidade
de se encontrarem os eletrées na regiao entre
0S nucleos é ainda maior.

© Luisa Louro Martins, ISA 20
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Como se estabelece a ligacao?

* Sobreposi¢do das orbitais segundo o mesmo eixo (sobreposicdo de topo): ligag¢ao o

(sigma)

0}
@I+ @I — S O°
2p atomic 2p atomic
orbital orbital

* Sobreposicdo lateral das orbitais: ligacao it (pi)

2p,  2p,
T
g — L8
T

© Luisa Louro Martins, ISA 21
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Ligacao sigma (o) com orbitais p

A ligacao sigma (o) € formada também atraves da
sobreposicao frontal de dois orbitais p

+
2p atomic 2p atomic '

orbital orbital

© Luisa Lourglartins, ISA
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Ligacao Pi () com orbitais p

A ligacdo pi (n) € formada através da sobreposicao
lateral de dois orbitais p paralelos

nodal plane

tomi tomi
2.-;1 int:lru: Eifmrﬂut ft bonding maolecular arbital

© Luisa LourgMlartins, ISA
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Metano—-CH,

C: 1s22s?2p? _U_ _U_ ]_I_
<K 2h: 18  —

3 orbitais 2p
prevém um angulo de ligacdo de 90°

¥4

F4 zZ
Mas, na realidade o angulo de
ligagdo H-C-H ¢é 109,5° % ;{
x y X y x
; 2py 2p,

y

2py

Como explicar ?

© Luisa LourpMlartins, ISA
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Hibridacao de orbitais

1. Hibridacao — combinacéo de duas ou mais orbitais atbmicas puras,
nao equivalentes, do mesmo atomo (por exemplo orbitais s e p), para
formar um novo conjunto de orbitais atomicas designado por orbitais
hibridas.

2. Este conceito n&o se aplica a atomos isolados. E um modelo tedrico
utilizado apenas para explicar a ligacao covalente

© Luisa LourcpKlartins, ISA
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Hibridacao de orbitais

3. As “orbitais hibridas” tém uma forma e orientacdo espacial muito
diferente das orbitais atbmicas puras que lhes dao origem. Para além
disso as orbitais hibridas possuem uma energia intermedia
relativamente as orbitais atbmicas puras que lhes deram origem.

4. Numero de orbitais hibridas €& igual ao numero de orbitais
atomicas puras que participam no processo de hibridacéo.

5. As ligacoOes covalentes podem ser formadas por:

« Sobreposicéo de orbitais hibridas com orbitais atomicas puras;
« Sobreposicéo de orbitais hibridas com outras orbitais hibridas.

© Luisa Lourcp@lartins, ISA
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Hibridacao - tipos

Consiste na transformacao de orbitais atdmicas puras em orbitais
atomicas com caracteristicas intermédias entre uma orbital s e

uma orbital p.

Em compostos organicos as hibridacdes mais frequentes no atomo
de C sdo de 3 tipos: sp, sp?, sp?

LT T_ 'C—?-P—_T Csp?

“arbono co ibridizacdo s % % 2
Carbono com hibridizagdo sp Carbono com hibridizagio sp?

. il = 1
Hibridizacao sp” de carbono

© Luisa LoureMartins, ISA
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Hibridacdo sp?

= E a “mistura” de 3 orbitais p “puras” com uma orbital s “pura”, de que
resulta a formacao de 4 novas orbitais “hibridas” denominadas sp?.

= A geometria das 4 orbitais sp?® é tetraédrica (as 4 orbitais nascem do
centro do tetraedro e orientam-se para 0s vértices deste).

= O angulo entre as orbitais sp® sera de cerca de 109,5°

= |sto acontece no C quando este se liga atraves de
4 ligacoes simples (C tetravalente).

o' rIEERE -

. . g - 3
Hibridizacao sp” de carbono

109.5°

© Luisa Lour@glartins, ISA
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Hibridacdo sp3do Carbono
Carbono: 1s?2s?2p?
' &
2p T 2p | 1|l
© i
5 2ap ! ?
D
2x —H— is _1_
Estado Estado Estado
fundamental excitado hibridado

) A 4

© Luisa LourMartins, ISA
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Hibridacdo sp3

Formacao de orbitais hibridas sp?

F 4 F4
)
' /r y
Hibridacao
Z Z
A )
y
= X =X

© Luisa Louregylartins, ISA



Estrutura do metano CH,

ssae

HIBRIDACAO

rioriczciio 5oz

Formacé&o de ligacao o (electroes o)

/Hclsn—cchr‘n

H

© Luisa Loureghartins, ISA
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Estrutura do metano CH,

rlioriczczio 508
H

Carbono
tetraédrico
angulo
de ligacao
109,5°
H H

H

© Luisa Loureglartins, ISA
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Hibridac3o sp3 do N no NH,

Hibridacado sp?® do atomo de N em NH;,

Prevé angulo de
ligacao correcto

e T R

© Luisa Lourcglartins, ISA
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Hibridacdo sp?

« E a “mistura” de uma orbital s com duas orbitais p (pertencentes a
um mesmo atomo), do que resultam 3 novas orbitais
denominadas orbitais “hibridas” denominadas sp?.

* Os eixos das trés orbitais hibridas sp? situam-se num mesmo
plano formando entre si angulos de 120° entre si (geometria
plana triangular).

« Acontece nos atomos de C que facam uma dupla ligacao.

« Num C do tipo sp? existirda uma orbital p “pura” (ndo hibridada) que
participara na ligacao covalente do tipo pi.

C2p T
(‘.vpl T T T

e > a5 g oy )
Carbono com hibndizacao sp~

© Luisa LourcgMlartins, ISA
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Hibridacdo sp?

Formacao de orbitais hibridas sp?

h A

/ y F
T .r -r
Hybridization
M T f M
¥ ¥ ) v
= I =R == K LY
E F
F
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Hibridacdo sp?do Carbono

H H
\ /
, : /C:C\
* Molécula de €TenNO0. H H

* Os dois atomos de C encontram-se ligados por uma dupla ligacao:

* Essa dupla ligacdo é composta por uma ligacdo o (sigma) sp?-sp? de cada
C e uma ligacdo 7t (pi) entre as duas orbitais atémicas 2p, ndo
hibridizadas).

» Cada atomo de C encontra-se ligado a dois atomos de H (duas ligacdes o
(sigma) s-sp?).

© Luisa Lourcg@lartins, ISA
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Energia

Hibridacdo sp?do Carbono

Carbono: 1s?2s?2p?

Estado
fundamental

Estado
excitado

Estado
hibridado

) A 4

© Luisa Lourgglylartins, ISA
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Hibridagdo sp?

rlioriclzciio 502

| ’ +

sp*

© Luisa Loureglartins, ISA
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Hibridacdo sp?
3 orbitais hibridas 1 orbital pura
sSp? 0
gﬂﬂ Z
\
120°
/\ L

/

A orbital 2p, é perpendicular ao plano das orbitais hibridas
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\ /
Estrutura do eteno C-H C=C
2''4 / \

-~
;.Jc'r’"?’-‘"““*-ﬂ
L 9
3 J
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A dupla ligacao no eteno C2H4

H 1s

H 1s

Ligacao Sigma (o)
densidade electrénica
entre 0s 2 atomos,
sobreposicao de topo

H 1s
2p,
s \"c
H 1s
b H
H
o g
C o C
(0] g
H H
T

© Luisa Lourggartins, ISA

Ligacao Pi (n)
densidade electrénica
acima e abaixo dos
nucleos dos
atomos ligantes,
sobreposicao lateral
das orbitais
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A ligagdo Pi (1) no eteno C,H,

© Luisa Lourgylartins, ISA
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rlioriczczio s02

Estrutura do eteno C,H,

Orbitals 2p
@ sew-pmenchid;s\\

/3

Na plano do papel

Sobreposicdo das orbitais hibridas
sp? ao longo do eixo internuclear,
formando ligacdes o: C-C e C-H

Ci2sp*1—Hils) \

C(25p*)—Ci2sp%)

Sobreposicao lateral das orbitais p do carbono,
formando ligacao m: C-C (electroes 1 — mais

moveis) Ci2p)— Ci2p)
© Luisa Lourgglartins, ISA '
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Estrutura do eteno C-H
24 T
oridzgEio se

Molécula co-planar, com angulos
entre ligacoes na ordem de 120°

© Luisa Lourggilartins, ISA
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Hibridacao sp

* E a “mistura” de uma orbital s com 1 orbital p, produzindo duas
novas orbitais hibridas denominadas sp.

* As orbitais hibridas sp formam um angulo de 180° entre si.
* A geometria molecular sera linear.

e Surge em atomos de C com uma tripla ligagao ou atomos de C com
duas duplas ligacdes (=C=).

* Numa tripla ligacao teremos uma ligacao sigma e duas pi.

C2p | T | T
C2sp T T

47 Carbono com hibridizagiao sp
45
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Hibridacao sp

Formacao de orbitais hibridas sp

Hybridization - A~

S - T T

© Luisa Lourgglartins, ISA
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Hibridacao sp do Carbono

H—C=C—H

* Etino (acetileno)

* Em torno dos atomos de C existem duas orbitais hibridas sp e duas
orbitais p “puras”.

 As duas orbitais hibridas sp ligam-se através de ligacdes sigma s-sp (H-C)
e sigma sp-sp (C-C).

* As duas orbitais p “puras” de cada carbono, ligam-se produzindo duas
ligacbes pi entre os carbonos (resultando numa tripla ligagdo entre os
dois carbonos).

* Ligacao tripla > uma ligacao o e duas ligacoes T.

© Luisa Lourglylartins, ISA
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Energia

Hibridacao sp do Carbono

Carbono: 1s?2s?2p?

i ik 1. i ik .r 1.
T a a
‘ P “F | “F ] !
i
a4
_EF |
i
a a
L8 3 ok _T_
Estado fundamental Estado excitado Estado hibridado

S

© Luisa Lourgilartins, ISA
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Hibridacao sp do Carbono

x
y
| 2s 2ps

ad

© Luisa Lourglartins, ISA
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LJ Lison | s

A estrutura do Etino C,H, H—C=C—H

© Luisa Lourgsfylartins, ISA
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A tripla ligagao no Etino C,H, H—C=C—H
2p, 2p, H"c
H 1s H 1s T~ bl T
CeICeD AP ro o w
-_.2Py.. c
2p, & 0 “O;
qacses si | | H
LigacGes sigma Ligacoes Pi (c)

© Luisa Lourghlartins, ISA
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A estrutura do Etino C,H,

rlioriczczio s

Is

ligacbes o: C-C e C-H

C(2sp) — Hils)

cp—c2ps ligacao m: C-C

H
ligacdo . C-C C@)—Cpy

© Luisa Lourgyartins, ISA
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A estrutura do Etino C,H,

180° 180°

Molécula linear, com angulos
entre ligacoes de 180°

)

© Luisa Louragglartins, ISA
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LigacOes sigma (o) e pi ()

Ligac&o simples 1ligacao sigma
Ligacao dupla 1 ligacéo sigma e 1 ligacéao pi
Ligacao tripla 1 ligac&o sigma e 2 ligagdes pi

Quantas ligacOes o e m existem na molécula do acido

§ acético CH,COOH?
H 203
@ ‘X Ligagcbesc =6+1=7
o ceoreieH
@ °e LigacGes n =1
H

© Luisa LourgMlartins, ISA
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Como determino a hibridacdo do atomo central?

<

3.

A hibridacédo € uma simples extensao
dateoriade Lewis e do modelo RPECV (Repulsao dos Pares
Eletronicos da Camada de Valéncia):

Desenhar a estrutura de Lewis da molécula

Prever o arranjo global dos pares de electrbées (ligantes e isolados)
utilizando o modelo RPECV

Deduzir o tipo de hibridacdo do atomo central fazendo coincidir:
- 0 arranjo dos pares de electrdes (distribuicao espacial)

com

- 0 arranjo das orbitais hibridas

© Luisa Louro Martins, ISA 95
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Como determino a hibridacéo
do atomo central?

Conte:

- 0 numero de pares de electrdes isolados no atomo central
e

- 0 numero de atomos ligados ao atomo central

n° de Pares Isolados

7 Hibridizag&o Exemplos
n° de Atomos Ligados

5 spsd PCl.

6 sp3d? SF,

© Luisa Louro Martins, ISA 56
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=
2 Orbitais Hibridas Importantes & Respectivas Geometrias
, Lo Orbitais A.R!lmim; Hih;:hﬁ‘lo Mimero Geometria
. . ~ - P do At do Ato de Orbitai das Orbitai
H I b rl d ag ao d 0 a.to m O C e n t ra.l g C::Ii‘:'il o reme B:nhilmu Hibridas “ H?:rid'as = Exemplo
<
5P sp 2 BeCl,
2
5P.P 5p 3 BF,
LELP D spj 4 CH4, NHI
ooe
-
Lpppd sde 5 PCl;
120 |
Bipiramidal trigonal
5P PP dd gprd? 6 SF,

© Luisa Louro Martins, ISA o7
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Representacao no espaco:
-carbono tetraéedrico

i ﬂH.Eﬂf’ﬁ ) . | bond behind ¢
I—'[i“' HH bonds in the plane < -J: Kf _
- . 1 '._.,.- "'l'J_- i_ ’
W A o’
i methane
bond in front ball-and-stick model
H H
\s »
H,.-*Fx ~H - h/b 7

/ £ - | '
{/—I H ¥
tetrahedral C's

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 58
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C—C_ ]109.5°

H“"“\V \“;

i @

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 59
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Angulos e comprimentos de ligacao nas moléeculas de
etano, eteno e etino

H 118 & /J\
H

ol a
& :rt L ot e
. m v
-~ o~ o
—
s
Sl C
o<t ‘\.09“ H/G
& H H 1.10A H
H H

= Quanto maior o caracter s da orbital hibrida maior é a atraccao ao
nucleo e consequentemente menor € o comprimento da ligacdo

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 60
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Chapter 11 The Unsaturated Hydrocarbons

General formulas:

Structural formulas:

Molecular formulas:

Condensed formulas:

16/11/2019

Alkane
CJJHE:I:+1

H H

L
H—l'.|3—l'.|f—H
H H

Ethane
(ethane)

CH,
CH.CH,

© Luisa Louro Martins, ISA

Alkene
CnleJ

H H
™ e
C=C

™

I-I’f H

Ethene
(ethylene)

C,H,
H,C=CH,

Alkyne
C!rHﬁrr—E

H—C=C—H

Ethyne
(acetylene)

CEHE
HC=CH

61
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Compostos aromaticos

Hibridacao sp2 dos atomos de carbono na molécula
do Benzeno

-angulo de ligacao C-C de 1209
-comprimento de ligacao C-C de 139 pm
-sobreposicao de orbitais p formando
orbital molecular = (envolve 6 e-)

(0 —
I.-'f l_.‘“\h

Overlapping p orbitals in benzene. This bond is a single bond in one structure
and a double bond in the second structure.

Os comprimentos de ligacdao entre os C sao todos iguais (139 pm)
Ligacdo simples C-C (154 pm)
ngagéo dupla C=C (134 pm) Nota: pm = picometro = 102 m

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 62
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Benzeno

Deslocalizagao electrdnica, hibridos de ressonancia

CeHs

Benzene
Molecular formula

Sigma Bonds
sp?Hybridized orbitals

16/11/2019

H H
I I

H C
\c/ \C/H

Ho O 2SN H o~ CNH

C
I
H

C
|!| Planar Hexagon

Kelkulé Structures Bond Length 140 pm

(Isomers)

Benzene ring
Simplified depiction

delocalized pi
6 p. orbitals system

© Luisa Louro Martins, ISA 63
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Havera outras espécies quimicas que sao hibridos de ressonancia?
Ex: iao hidrogenocarbonato (ou bicarbonato) HCO;~

INSTITUTO
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N AGRONOMIA

1C x 4de = 4de .
‘ Add bonds first... » ...then lone pairs.
30 x 6e = 18e . P
1H x 16 = 1e O -0
. . | R
1<) x 1e0 = e H—O—C—0 H—O—C—0Q:
o YT

D
24 e~ total " %
e fofa I no octet |j
N,

Converter um dos pares de eletroes nao partilhados num par
de eletroes partilhado formando dupla ligacao, forma o iao:

o?
3 H—O0—C—O: ou H—O0—C—O:

'ﬁ*: 0:
H D C D H—c}—é:{j

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 64



Ha 2 estruturas de Lewis possiveis para o
ido bicarbonato: estruturas de ressonancia

Thga position of the double bond is differer!t.

I'-hﬁ_ 'ﬁ' : IILi.':|:'.| . o
H—0—C—0: <«—— |H—0-+C=0:
B 'h, i ! I,"

The pusitiﬂﬁ.'hf a lone paird different.

-tém o mesmo arranjo de atomos
-diferente arranjo de electroes
-diferem na posicao da dupla ligacao Nao é um

I
Sao designadas formas limite equilibriot

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 65



Afinal qual a estrutura que representa o HCO5-?

-nenhuma das duas, mas as duas sao possiveis

O que melhor representa o HCO5- € uma forma hibrida,
designada hibrido de ressonancia

A verdadeira ligacao é intermedia entre uma simples e uma
dupla o que torna a molecula mais estavel (com menor energia)

HA ESTABILIZACAO POR RESSONANCIA

Os eletroes da ligacao dupla estendem-se ao logo das ligacoes
onde ocorre ressonancia, tornando-as mais fortes que uma
ligacao simples

O hibrido de ressonancia € descrito pelas duas
formas limite (formas mesdmeras)

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 66
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Compostos com o
grupo carbonilo
apresentam
ressonancia:

16/11/2019

R~ ~OCH;

© Luisa Louro Martins, ISA
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Exemplo do iao carbonato: CO32'

Ressonancia ) . .
. (: i Ha H i Ha
(ou Mesomeria) [ | |
C C C
/
_:l_':.]";’ E{;}:‘ ‘:{;}{ N__UJ iu""f E:‘[:?:_
| 2 3

> 3 estruturas de Lewis equivalentes (formas limite)

> todos os atomos tém a configuracao electronica de gas nobre
> estruturas interconvertiveis (alterando a posicao dos
electroes)

l:_:ﬂ :[.'_:,I:- 3&“' :['-_:_I:'
4 | I I
C . { e  t .
. origina . r A origina
-:l:_zlf \\?— -:[__:_lf %_h:ﬂ_. ‘:I{___'.Ilf %U_, llf_}"fﬁ M;‘-L;_EI-:'
1 2 2 3
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Que estrutura representa de modo correto o
iao CO3%"?

> Nenhuma das estruturas, por si s, representa
corretamente o iao e explica as suas
propriedades fisico-quimicas;

> Deve representar-se como um hibrido de
ressonancia (uma ponderacao das formas

limite)
O: 0:- 0:- ol
9 b A o
- ﬂ.’ u
i Df‘" Nl J(;"" "”x“ix“# + pa:-‘f’ ‘Nﬂ_ -h—{‘_}f %{'}h‘
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O ozono:

O; « :0=0'0:
a L

oy

i,
v

O ozono € uma molécula formada por trés atomos de
oxigenio, ligados entre si através de uma ligacao
simples e uma ligacao dupla, ou vice-versa, ou seja,
0 ozono € um hibrido de ressonancia que apresenta
geometria angular.

,/()\ 6 | 0 . /O/ 4’O~\
N g 0 7 < > X 0 CS): ~ CS)

16/11/2019 © Luisa Louro Martins, ISA 70
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Compostos com deslocalizacao electronica podem
ser de diferentes tipos, ides ou moléculas:

16/11/2019

T:ﬁ:

H?G
H
:lﬁ}‘.

H—C—N

<>

<>

g

€
N,

L

g

€
N,

-

© Luisa Louro Martins, ISA

Se num hibrido de
ressonancia
houver carga
localizada, esta
devera continuar a

existir embora

possa estar
localizada noutro
dos atomos da
estrutura

71



Ligacoes duplas e sistemas conjugados:

CH; CH{, H CHy H CHy H H H H H H B

o c. C. C. ¢ C
CHy  SC(CHYy S Sc” Se” ST SeT SeT SeT SeT I SeT SeT SecH,yyT S

| | | | | |
H H H H H H H CH; H CH; H CH,4 CH,
lycopene  Os carotenoides apresentam

Lycopene absorbs this part of the visible region. SiStemaS CcO nj u gad oS

visible region |
|

This part of the spectrum is not absorbed.

Lycopene appears red.

Acido Linolénico Acidos gordos constituintes das gorduras
nao apresentam sistemas conjugados
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Sistemas conjugados sao representados pelas suas

formas limite e

Uso de setas para
indicar o movimento —N—C
de electres: |

"y +
e

-uma orbital vazia + +
adjacente a uma -C- C=C > -C=C-C-
ligacdo dupla: I I I

-uma orbital vazia
atomo portador de um

par de electrdes livre: Cl'CH CHs < 'CI:CH'CHB

\-l-"'

.._. ==

« ¥ | .
-C-C=C- < -C=C-C-
| 1 1 1 |

-atomo portador de um
electrao impar adjacente
a ligacao dupla (radical):
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Grupos aceitadores e dadores de eletroes

* Aceitadores

H.C 0. 0

SN ) \\_ 05 0 "‘j

{-f}r: CHy o / R Y /—DH CS\‘—NHE C/\}_DRH
* Dadores
o o o on, N, 0o/
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Exercicios

Como se representam os hibridos?

-usar setas...

- 0 o®
acido o . # .
A — — —_ Duas egdruturas de ressonanca
carhoxilico HsC—C o HC—C,
0 0
£
O 0 O
fenaol p— p— Trés estruturas de ressondncs
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Exercicios

Escreva o hibrido de ressonancia das moléculas
a) CH2 CH CHZ b) +CH2'O'CH3 C) CH2=CH'CI

CH,~CH—CH,«—> CH,—CH=CH,  'CH,==CH==CH"

CH:—Q:)—CH3 «— CH,=0—CH,

A [

CH,=CH—*Cl: «<—>:CH,—CH=CI*
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Exercicios

Desenhe os hibridos de ressonancia mais importantes para
os hibridos seguintes:

0 _CH3

gL _ . NHz . N\o' g
O/ O @/ Q/ Q_CE“ Hae = |
H

O aniao benzoato @ um hibrido de ressonancia com muitas
estruturas contribuintes. Apresentam-se na figura algumas
destas estruturas:

0
I

#°

o

J =) o o) o
salse M elingNen
= bl o i . o hf’ - WHJr
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