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Em muitos mecanismos de reagSes ocorrem inversdes
estruturais de carbono sp® ou tetraédrico’>2. Pode-se usar
o seguinte exemplo:
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Como é possivel obter as estruturas dos compostos qui-
micos, em geral, através de célculos da Mecanica Quantica,
objetivou-se verificar se o mecanismo da reagdo acima estd
contemplado nas regras destes calculos, ou seja, se o cilculo

Tém-se abaixo estes dois conjuntos de equagGes, que
divergem entre si apenas pelos sinais positivos ou negativos

-na fungdo de onda ¥pz.

Para localizar a orientag@o espacial destes dois conjun-
tos de equagGes de fungSes de onda hidridas, substituiu-se
em cada equagdo a fungdo de onda atdomica pelas dependén-
cias angulares m4ximas das fungGes de onda hidrogendides. A
seguir, fez-se a pesquisa das densidades eletronicas mdximas,
derivando as equagdes em relagdo a 6 (dngulo polar) e em
relagdo a & (dngulo azimutal).>~® Os valores angulares
obtidos para cada fungdo de onda hibrida estdo tabelados
a seguir.
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Mecanica Quintica, conforme o principio da construg¢do
dos orbitais hibridos »*, obtém-se dois conjuntos de
equagdes para as fungGes de onda hibridas.
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* Nio possuem dependéncia angular quanto a

** 70032 =180° — 109928’



A figura 1 mostra a correlagdo de coordenadas (xyz e 16 P).

Inscreveram-se os resultados em cubos, para uma melhor
visualizagao (figuras 2 e 3), obedecendo os valores dos
dngulos acima relacionados e a orientagdo das coordena-
das da figura 1. '

Para a interpretagdo do fendmeno, deve-se lembrar
em primeiro lugar que uma hibridizagdo resulta da fusdo
de orbitais atomicos, através de uma troca sincronica

de fungOes de onda (amplitudes). O que houve, entdo, -

foi uma alteragdo na fungdo de onda W¥pz, passando de
um conjunto de fungSes de onda hibridas para outro,
isto é, de um sistema de sincronismo para outro. Ocorreu,
assim, a inversdo configuracional do carbono tetraédrico
ou sp>.
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ABSTRACT

Generalized Oscillator Strengths (GOS) and Optical
Oscillator Strengths (OOS) have been calculated for the
electron impact excitation of the X' Zj state of the N,
molecule to the b’!Z}, ¢’'ZY, by, c'My and o'l

electronic excited states, in the Born-Ochkur-Bonham
approximation, using highly correlated CI wave functions,
including up to quadruple excitations from the respective
reference configurations. The results are compared with
other theoretical calculations and with the available expe-
rimental values.
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