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Introducgao

O ozbnio é uma molécula homonuclear de
simetria Cz, cujo momento de dipolo é diferente de
zero e cujo simples modelo VSEPR é capaz de
predizer. Mas os livros assim o descrevem? E sera
que o descrevem de forma correta?

Nesse sentido, este trabalho tem por objetivo
preencher uma lacuna existente nos livros didaticos
sobre a estrutura eletrbnica e propriedades da
molécula de ozbnio por meio de célculos ab initio e
da analise critica de livros didaticos de Quimica
Geral. Para isto, uma metodologia de analise de
textos escolares proposta por Caldas e Saltiel' foi
adaptada e aplicada.

Resultados e Discussao

Calculos de primeiros principios

Na tabela 1 encontram-se os valores de algumas
propriedades do 0zdnio obtidas utilizando-se o nivel
de teoria B3LYP/6-31G(d,p).

Tabela 1. Algumas propriedades do ozénio.

Propriedade B3LYP Exp. 2
Angulo de ligacéo /° 117,92 116,8
Momento de dipolo / D 0,62 0,53

Carga no atomo central* / u.e. | +0,23 +0,16

* obtida a partir do momento de dipolo, j& que ndo é possivel
mensurar diretamente a carga sobre o atomo central?.

Anadlise dos livros didaticos

Para simplificagdo, os livros analisados foram
designados pelas letras A3, B*, C5 DS, E"e F&.

O momento de dipolo da molécula de ozénio foi
abordado somente pelos livros A e E de forma
resumida mas enfatizando a geometria molecular.
Os demais livros no entanto, langam méo do
conceito de eletronegatividade para justificar o
momento de dipolo de moléculas, o que fragiliza a
compreensao da polaridade do ozénio, pois vista por
esse lado, nao haveria diferenga de
eletronegatividade entre atomos de um mesmo
elemento. Essa generalizagdo quando estendida ao
O3, pode reforgar um possivel pensamento de que

trata-se de uma molécula apolar uma vez que a
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teoria em questdo é colocada nesses livros como
uma verdade universal, sem discutir suas limitagdes.

Com excegao do livro B, todos os autores
utilizam a molécula de ozbnio para exemplificar o
tépico referente ao conceito de estruturas de
ressonancia. Neles, sdo encontrados apenas os dois
contribuintes principais:

5 A Figura 1. Estruturas de
7 N = . \ ., ressonancia encontradas em
Q < R 9" alguns livros didaticos.

Na segunda metade do ultimo século, Gould e
Linnet® apresentam um trabalho sobre a estrutura
eletrbnica do ozbnio, fazendo uso da teoria de
ligagdo de valéncia e teoria do orbital molecular,
aplicadas no estudo de O3?*, Os* e O3, colocando-se
contrarios a estrutura de ressonancia da Fig 1. o que
mais tarde é descrito por Goddard et al.’°, como
sendo uma interacado fraca de elétrons 1 entre os
atomos de oxigénio terminais.

Conclusoes

Quase todos os livros utilizam o ozbnio como
exemplo em estruturas de ressonancia, uma teoria
cuja aplicacdo a essa molécula ainda nado esta
completamente consolidada. Além disso, alguns
autores perdem a oportunidade de explorar o 0zbnio
quando o assunto € polaridade de moléculas,
limitando-se a uma teoria centrada no conceito de
eletronegatividade, que nao se aplica ao O; e por
isso, deveria ter suas limitagdes discutidas. Os livros
A e E sao os que melhor descrevem o ozénio.
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