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MÉTODO DE CÁLCULO DE HIBRlDIZAÇÃO CÚBICA OU d3fsp3

Dzemaro Scbneider
Departamento de Química - Centro de Ciências Naturais e Exatas
UFSM - Santa Maria, RS

RESUMO
O autor

hibridização
obteve
cúbica

as equações
(d3fsp3)

das funções de onda
os habituais

para a
modelossem

matemáticos. Baseou-se, apenas, na aplicação das regras previstas
pela Mecânica ouãnt í ca que regem o principio da construção de
orbitais h1bridos.

Isto s6 foi poss1vel por causa da alta simetria (Oh) desta
h i br id i za ç ão e pela equ id ist ãn c ia de todos os orbitais atômicos
participantes em relação a estrutura h1brida 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 Principie of hybrid orbitals
construction. Which is possible because the high symmetry (Oh) of
t h i s hybridization and because ali atomic orbitals envolved are
equidistand from the center of the hybrid structure proposed.

INTRODUÇXO

Encontra-se, na literatura, várias referências a compostos

metálicos da série dos Actinidios de número de coordenação oito,

com geometria cúbica e simetria Oh. Pode-se citar, como exemplos,

os seguintes ânions destes compostost-2:

ORGEL 3 c ita, também, a poss ib i !idade de ocorrer a

hibridização cúbica, sem no entanto, abordar as equações de onda

correspondentes ou referir i-se a um exemplo.

Ao associar-se as idéias nestas referências bibliográficas
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4+e examinar-se a estrutura e Iet r õn í ca de 90Th ,

5+ 5+92U e 102NO verifica-se, claramente, que é poss1vel atingir

um estado excitado f avo ráve I a esta h í br i d i zaç ão com B,

participação de um orbital 5f, um orbital 6s, três orbitais 6p e

três orbitais 6d. Com base nestes fatos pretende-se, neste

\trabalho, verificar a possibilidade de efetuar os cá lcu los de

equações de onda, correspondesntes a estas estruturas hibridas,

Ipara obter a geometria cúbica.

MJ;;TODO

o método consiste em aplicar as regras referentes ao

càlculo, previsto pela Mecânica Quântica, conforme o principio da

construção dos orbitais h1bridos4-5-6•

Para tornar o càlculo relativamente fàcil é fundamental uma

escolha adequada quanto à orientação espacial dos orbitais

a t ôm í cos participantes, uma vez que, existe mais de uma

possibilidade. Fez-se, então, a seguinte opção: dxy dxz dyz fxyz

s px py pz . A razão desta opção é que todos estes orbitais

citados podem ser classificados em três grupos, sendo que, em
cada grupo os orbitais atÔmicos são equidistantes dos lobos

h í b r í do s resultantes, ver FIGURAS 2-3-4-5. Cada grupo, em

separado, produziria lobos h1bridos situados nos vértices de um

cubo imaginàrio. Logicamente, os três grupos de orbitais atÔmicos

interagindo simultaneamente, com uma distribuição s í ncr õn í ca e

adequada para os sinais + e - das funções de onda, produzirão uma

hibridização de geometria cúbica. Consequentemente, cada orbital

atÔmico sofre uma equipartição em relação a fração de campo que

participa em cada lobo h1brido. Com isto, todo os orbitais

atÔmicos participantes possuem o mesmo valor (1/2 ;'; ) para o

coeficiente de normalização, em todas as equações das funções de

onda hibridas.

As figuras 2-3-4-5 demonstram estas condições, onde o

sistema hibrido proposto e os orbitais atômicos participantes jà

divididos nos três grupos referidos, estão inscritos em cubos
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para uma melhor visualização tridimensional.

Dada a situação descrita, que foi poss1vel por causa da

alta simetria da hibridização cúbica (Oh), basta observar

corretamente os sinais, positivo ou negativo, nas funções de onda

atômicas, para obter-se as seguintes equações para as funções de

onda h1bridas. Logicamente, os sistemas de coordenadas

cartesianas e polares esféricas não podem ser alterados.

ljJt (ljJs + ljJpx + ljJpy + ljJpz + ljJdxy + ljJdxz + ljJdyz + ljJfxyz)

2 rz
ljJz (ljJs + ljJpx + ljJpy - ljJpz + ljJdxy - ljJdxz - ljJdyz - ljJfxyz)

2 rz
ljJ3 (ljJs + ljJpx - ljJpy + ljJpz - ljJdxy + ljJdxz - ljJdyz - ljJfxyz)

2 rz
ljJ4 (ljJs + ljJpx - ljJpy - ljJpz - ljJdxy - ljJdxz + ljJdyz + ljJfxyz)

2 rz

"'5 = (ljJS - ljJpx + ljJpy + ljJpz - ljJdxy - ljJdxz + ljJdyz - ljJfxyz)

2 rz
ljJ6 = (ljJs - ljJpx + ljJpy - ljJpz - ljJdxy + ljJdxz - ",dyz + ljJfxyz)

2 rz
ljJ7 = (ljJs - ljJpx - ",py + ljJpz + ljJdxy - ljJdxz - ljJdyz + ",fxyz)

2 rz

"'Q = (ljJs - ",px - ljJpy - ",pz + ~xy + ljJdxz + ljJdyz - ",fxyz)

2 rz
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Fig. 6 - Ordem espacial de
cada lobo hlbrido
d3fsp3

RESULTADO
Após a aná Iise e a interpretação das oito equações das

funções de onda h1bridas4-5-6-7, obtém-se a localização espacial

respectiva dois oito lobos da hibridização cúbica ou d3isp3

conforme indicação na FIGURA 6.
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