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A Teoria da Ligação de Valência (Heitler, London, Slater, Pauling – 
1920), é um modelo mecânico-quântico que considera que os 
elétrons de diferentes átomos são descritos por funções de onda 
(orbitais atômicos),  os quais após combinação linear formam 
novas funções de onda (orbitais moleculares híbridos).

O método é matemático e bastante complexo, mas permite prever 
comprimentos e  ângulos de ligação com grande precisão.
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Molécula H2: Dois átomos de H se aproximam e seus orbitais 
atômicos (OA) vão se combinar e formar um novo orbital 
molecular híbrido (OMH), que contém características dos dois 
orbitais que o formaram.
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Molécula H2: Antes da hibridização dos orbitais atômicos, a 
densidade eletrônica entre os dois átomos é nula. Após, a 
densidade eletrônica entre os núcleos é máxima (indicando a 
formação da ligação química).
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A superposição de orbitais do tipo s resultam em uma distribuição 
eletrônica ao longo do eixo que passa entre os dois núcleos.
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O N tem distribuição eletrônica  2s22p3 , no entanto 
apenas um dos OA 2p pode fazer superposição frontal 
do tipo s.

Os outros dois OA 2p só podem  fazer superposição 
lateral, a qual resulta em uma ligação do tipo p.
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A ligação s e as duas ligações p formam uma 
espécie de cilindro eletrônico em torno dos 
dois núcleos de N.
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Sobram 2 OA 2p “puros”
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A hibridização sp sempre produz 2 OAH com geometria linear.
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2 OAH sp (1 preenchido e
1 semi-preenchido) 2 OA p “puros”, responsáveis pelas ligações p.
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4 OAH sp3
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