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METODO DE CALCULO DE HIBRIDIZACAO CUBICA OU d3fsp3
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RESUMO

O autor obteve as equac¢des das fun¢Ses de onda para a
hibridizac¢8o cibica (dafsp3) sem os habituais modelos
matemdticos. Baseou-se, apenas, na aplica¢83o das regras previstas
pela Mecl@nica Qulntica que regem o principio da construcfio de
orbitais hibridos.

Isto s60 foi possivel por causa da alta simetria (Oh) desta
hibridizac8o e pela equidist@ncia de todos os orbitais atdmicos
participantes em relac8io a estrutura hibrida proposta.

SUMMARY

The author obtained the equations of wave functions to the
cubic hybridization (d3fsp3) by using no habitual matemathic
calculations.

It’s bases only on the aplication of the usually regels of
Quantun Mecanics envolving the Principle of hybrid orbitals
construction. Which is possible because the high symmetry (Oh) of
this hybridization and because all atomic orbitals envolved are
equidistand from the center of the hybrid structure proposed.

INTRODUCAO

Encontra-se, na literatura, varias referéncias a compostos
metalicos da série dos Actinidios de nimero de coordenacdo oito,
com geometria cibica e simetria Oh. Pode-se citar, como exemplos,

2 : 1-2
os seguintes &nions destes compostos :

[Th(Nes)g1*” (PaFg]®” [u(Nes)g1*” [UFgl®” [NoFg1®~

ORGEL3 cita, também, a possibilidade de ocorrer a
hibridizac8o cubica, sem no entanto, abordar as equa¢des de onda
correspondentes ou referiri-se a um exemplo.

Ao associar-se as idéias nestas referéncias bibliograficas
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e examinar-se a estrutura eletrdnica de 90Th4+, 91Pas"'. 9204+,
92U5+ e 102N°5+ verifica-se, claramente, que € possivel atingir
um estado excitado favoridvel a esta hibridizacdio com =&
participac8io de um orbital 5f, um orbital 6s, trés orbitais 6p e
trés orbitais 6d. Com base nestes fatos pretende-se, neste
itrabalho, verificar a possibilidade de efetuar os calculos de

equacdes de onda, correspondesntes a estas estruturas hibridas,

[para obter a geometria cubica.

METODO

O método consiste em aplicar as regras referentes ao
cllculo, previsto pela Mec@nica Qu2ntica, conforme o principio da
construcfio dos orbitais hibridos® ®7®.

Para tornar o célculo relativamente facil & fundamental uma
escolha adequada quanto & orientac8o espacial dos orbitais
atdmicos participantes, uma vez que, existe mais de uma
possibilidade. Fez-se, entfo, a seguinte opc3o: dxy dxz dyz fxyz
s px py pz. A raz8o desta op¢3o € que todos estes orbitais

citados podem ser classificados em trés grupos, sendo que, em
cada grupo os orbitais atdbmicos s83o equidistantes dos lobos

hibridos resultantes, ver FIGURAS 2-3-4-5. Cada grupo, em
separado, produziria lobos hibridos situados nos vértices de um
cubo imaginadrio. Logicamente, os trés grupos de orbitais atbmicos
interagindo simultaneamente, com uma distribuic85o sincrbnica e
adequada para os sinais + e - das funcdes de onda, produzirfio uma
hibridizac8o de geometria cibica. Conséquentenente, cada orbital
atébmico sofre uma equiparticfio em relac3io a frac8io de campo que
participa em cada lobo hibrido. Com isto, todo os orbitais
atémicos participantes possuem o mesmo valor (1/2 /r; ) para o
coeficiente de normalizac8io, em todas as equacles das funcles de
onda hibridas.

As figuras 2-3-4-5 demonstram estas condi¢des, onde o
sistema hibrido proposto e os orbitais atdmicos participantes j&

divididos nos trés grupos referidos, estf3o inscritos em cubos
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para uma melhor visualizac83o tridimensional.

Dada a situac8io descrita, que foi possivel por causa da
alta simetria da hibridizac8io cubica (Oh), basta observar
corretamente os sinais, positivo ou negativo, nas fun¢des de onda
atbmicas, para obter-se as seguintes equacdes para as funcdes de
onda hibridas. Logicamente, os sistemas de coordenadas

cartesianas e polares esféricas nfo podem ser alterados.

1

o (ps + wpx + wpy + wpz + wdxy + wdxz + wdyz + vixyz)
2 2
1
P (s + wpx + Ypy - vpz + wdxy - wdxz - wdyz - ¥fxyz)
2 2
1
v, = (s + Ypx - Ypy + ypz - wdxy + wdxz - wdyz - wfxyz)

2/2

1
y, = (ws + ¥px - ¥py - ¥pz - wdxy - wdxz + wdyz + ¥ixyz)

2/ 2

1
v, = (ys - wpx + wpy + ypz - wdxy - wdxz + wdyz - vfxyz)

2/ 2

1
. = (¢s - Ypx + Ypy - ¥pz - wdxy + wdxz - pdyz + pfxyz)

2/2

3
v, = (s - wpx - Wpy + wpz + wdxy - wdxz - wdyz + ¥fxyz)

2/2

1
e m (¢s - ¥Ypx - Ypy - ¥pz + wdxy + wdxz + vdyz - vfxyz)

2/ 2



I'ig.2-Hibrido d*fsp’
proposto.

- £ Fig.4-Orbitais
Fig.3-Orbitais dxy dxz dyz
PX Dy pz

Fig.5-Orbitais
fxyz s

o - &
OBSERVA(OES: a) 0s onoitais d estao nepresentados pon planos que 08 contem.

o) 05 sinals + ¢ - indicados nas jiguras 3-4-5, invertem-se cim
a trwoca de amplitude na juncao de onda;

c) 0 onbital §xyz possud a mesma geometria e a mesma Localizagao
espacial que o hibaido proposto.
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RESULTADO

Apbs a andlise e a interpretacSio das oito equacdes das

4_5-6-7, obtém-se a localizac83o espacial

3

fun¢Bes de onda hibridas
respectiva dois oito lobos da hibridizac8o cubica ou dsfsp

conforme indicac3o na FIGURA 6.
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