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o conceito fundamental da química
Estrutura Molecular

1880: Estrutura molecular
A ciência química, ao menos nos

cem últimos anos, desenvolveu-se em
torno de um grande e fundamental
conceito unificador: a estrutura mole-
cular. O químico vem, nesse mesmo
período, identificando química com
estrutura molecular. O químico é como
que um profissional das moléculas, e
quando ‘pensa’ nelas ele tem como
objeto um arranjo tridimensional muito
bem definido dos átomos que cons-
tituem cada molécula em particular no
espaço. Exemplo: o arranjo planar e
angular de dois hidrogênios e um
oxigênio na água e o arranjo tetraédrico
dos quatro hidrogênios em torno do
carbono no metano etc.

Não é difícil entendermos o porquê
desse caráter fundamental do conceito
de estrutura molecular para o químico.
Tomemos inicialmente os átomos. Eles
são em um número um pouco supe-
rior a cem (ver a tabela periódica).
Apenas pouco mais de cem. E o
número de moléculas conhecidas
hoje? Cerca de dez milhões.   Não seria
possível uma mesma ciência, um
mesmo tratamento científico desses
dez milhões de unidades sem um
conceito ou modelo unificador de suas

estruturas e propriedades físicas. Esse
conceito reside justamente em
descrever cada molécula como um
arranjo tridimensional específico a
partir de cerca de apenas cem tipos
de ‘blocos básicos’: os átomos.

Evidentemente os químicos preci-
savam, antes de tudo, entender bem
a estrutura e as propriedades de cada
um desses cerca de cem tipos de
tijolos atômicos. Depois, precisaram
responder a uma questão fundamen-
tal — e é dela que trata o presente texto
— sobre cada arquitetura molecular:
por que uma dada molécula (como a
da água) tem exa-
tamente uma geo-
metria específica e
não qualquer outro
arranjo espacial de
seus átomos cons-
tituintes? A partir
dessa resposta, os
químicos concluí-
ram que nesse ar-
ranjo ou geometria
privilegiada de ca-
da molécula, os átomos constituintes
permanecem praticamente sem defor-
mações em relação a sua estrutura
original quando ainda não ligados.

Apesar de todos os avanços da
química teórica, é exatamente isso que
permite ao químico, essencialmente,
manter o modelo tradicional da estru-
tura molecular como arranjo tridi-
mensional dos átomos constituintes. É
importante acrescentar que essa mes-
ma geometria privilegiada permanece
praticamente inalterável mesmo quan-
do, em fase condensada (fases líquida
ou sólida), as moléculas se aproximam
e interagem entre si de modo mais
apreciável. Ou seja, o mesmo modelo
de estrutura molecular é válido nos três
estados da matéria. Essa notável
‘resistência’ da estrutura molecular
quando em fase condensada não será
abordada no presente texto.

Mecânicas

As respostas às questões acima
envolvem o que podemos denominar
‘teoria padrão’ dos 300 últimos anos
da história das ciências naturais: a
descrição dos fenômenos em termos
de modelos mecânicos, a começar

pela mecânica clássica
ou newtoniana.

Como acontece com
todas as mecânicas, a
mecânica clássica come-
ça com uma equação
fundamental e geral: a
‘equação do movimento’,
cuja forma mais ade-
quada é E = T + V (ener-
gia total do sistema, que
vamos admitir constante,

é igual à soma das energias cinética e
potencial das partículas do sistema).
Para um dado sistema de n partículas
que interagem entre si sob um dado
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potencial (por exemplo: potencial
gravitacional, potencial eletrostático de
Coulomb etc.), podemos prever no
tempo todas as outras configurações
subseqüentes, se fornecermos uma
configuração ou arranjo espacial
dessas partículas com as velocidades
iniciais de cada uma delas. Essa é a
solução da equação do movimento: a
descrição espaço-
temporal das par-
tículas do sistema.

Infelizmente, essa
mecânica mostrou-
se incapaz de res-
ponder sequer à
questão central aci-
ma formulada por
volta de 1880: por
que uma molécula
tem uma dada geo-
metria privilegiada e
não qualquer outra?
Do ponto de vista de uma descrição
mecânica em termos de energia, isso
equivale a perguntar sobre a estabili-
dade molecular: por que há uma
geometria molecular particularmente
estável, ou seja, com uma energia to-
tal notavelmente baixa em relação a
todos os outros arranjos espaciais
possíveis? Foi preciso uma nova
mecânica — somente disponível em
1926 — para responder a essas e a
outras questões acerca das proprie-
dades físicas do mundo atômico-mo-
lecular. É a mecânica quântica.

Essa nova mecânica também parte
de uma equação fundamental do
‘movimento’ que tem semelhança ao
menos formal com a equação-mãe da
mecânica newtoniana: EΨ = TΨ + VΨ.
É a equação de Schrödinger. A solução
que objetivamos ao resolver essa
equação agora consiste em obter a
‘função de onda’ Ψ do sistema (por
exemplo, um átomo ou uma molécula).
Essa função não mais fornece a
evolução espaço-temporal das partícu-
las do sistema, e aliás nem tem relação
direta, ela mesma, com nenhum dado
experimental. No entanto, é o principal
instrumento para calcularmos (e daí
testarmos em laboratório) valores de
qualquer variável fisicamente signifi-
cativa desse mesmo sistema. Por isso,
Ψ é também denominada ‘descrição
completa do sistema’.

1930: Estrutura molecular e
mecânica quântica

Por volta de 1927, essa nova
mecânica começou a ser aplicada com
sucesso para descrever as estruturas
de átomos e moléculas. No caso de
átomos, tem-se a estrutura de cama-
das eletrônicas, com cada elétron

aproximadamente des-
crito por uma função de
onda própria, ou seja,
um ‘orbital atômico’. A
função completa Ψ pa-
ra o sistema de n elé-
trons é então obtida
(em termos bastante
simplificados) pelo pro-
duto dos n orbitais atô-
micos. Temos então as
famosas ‘configura-
ções eletrônicas’ de ca-
da átomo na tabela

periódica (átomo de hidrogênio, 1s;
átomo de hélio, 1s2; átomo de lítio, 1s2

2s etc., onde 1s, 2s etc. são funções
que descrevem espacialmente os
orbitais, que diferem entre si em
tamanho e forma).

Já no caso de moléculas, a solução
da equação de Schrödinger correspon-
dente era tão complexa e demorada
que foi necessária uma aproximação
na própria equação para que resul-
tados exeqüíveis pudessem ser alcan-
çados. Essa aproximação,
conhecida como aproxima-
ção de Born-Oppenheimer,
de 1927, baseou-se na enor-
me disparidade mássica en-
tre elétrons e núcleos: estes
últimos possuem massas no
mínimo duas mil vezes
maiores que a de cada
elétron (essa disparidade
vale para o hidrogênio; já
para o lítio, por exemplo, a
relação entre a massa dos elétrons e
do núcleo é ainda maior: 1:14 000).
Com isso, pode-se desdobrar o pro-
blema em duas partes, um correspon-
dendo ao movimento eletrônico, outro
ao movimento nuclear:

1. Primeiro, descreve-se o movi-
mento quântico das ‘velozes’ partículas
eletrônicas em torno dos núcleos
relativamente bem mais ‘pesados’ e
quase ‘imóveis’, tratados nesse caso

como partículas clássicas (isto é,
podendo ser bem localizados e imobi-
lizados ao mesmo tempo). Para cada
arranjo nuclear R fixado (R é a distância
internuclear em uma molécula diatô-
mica, tomada aqui como referência),
temos um padrão de probabilidade
eletrônica. Esse padrão é convenien-
temente reinterpretado pelo químico no
seu cotidiano como uma nuvem ele-
trostática de carga (‘nuvem eletrônica’).

2. Depois, descreve-se o movi-
mento quântico dos núcleos no próprio
campo (médio) de energia potencial
fornecido pela ‘nuvem eletrônica’. To-
mando-se uma molécula diatômica,
essa função de energia potencial nu-
clear U depende da distância internu-
clear R, isto é, U = U(R). Esse campo
de potencial eletrônico tem uma forma
matemática tal que ele apresenta um
mínimo agudo de energia (ou ‘fundo
de poço’) em torno de uma dada geo-
metria nuclear: a geometria ou confi-
guração de equilíbrio, que é justamente
a geometria privilegiada exibida pela
molécula na natureza. Numa molécula
diatômica, essa geometria de equilíbrio
é dada pela distância internuclear Requil
entre os dois núcleos da molécula, que
é mensurável experimentalmente. Pois
bem, o campo U(R) permite a separa-
ção (aproximada) adicional do movi-
mento dos núcleos em dois submovi-
mentos: a) movimento rígido de rota-

ção de todos os
núcleos na geo-
metria de equilí-
brio Requil – e b)
movimento sin-
cronizado (‘cole-
tivo’) de peque-
nas vibrações
(ou de pequenas
amplitudes) de
todos os núcleos
em torno de suas

respectivas posições na geometria de
equilíbrio Requil. Finalmente, concluímos
que a forma da ‘nuvem eletrônica’
privilegiada será aquela associada à
distância de equilíbrio Requil.

A partir das considerações energé-
ticas que acabamos de tecer, temos
que a energia total da molécula sepa-
ra-se aproximadamente em três frag-
mentos, cada um correspondendo a
um dos movimentos internos da molé-
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cula conforme descritos anteriormente:
a) o pedaço com quase 100 por cento
da energia, a energia eletrônica Eel,
calculada na geometria rígida Requil do
fundo do poço de potencial ; b) a
energia (quantizada) de vibração
nuclear Evib (cerca de 100 vezes menor
que Eel) e c) a energia (quantizada) do
movimento rotacional nuclear Erot
(cerca de 100 vezes menor que Evib).
Isto é, a energia total da molécula é
Etotal ≅ Eel + Evib + Erot. Essa é a fórmula
fundamental de toda a abordagem
quantomecânica da chamada ‘espec-
troscopia molecular’,
que estuda a estrutura
e propriedades mole-
culares por meio da
interação entre radia-
ção eletromagnética e
moléculas.

Como foi apresen-
tado, os núcleos ‘en-
xergam’ o movimento
eletrônico médio co-
mo nós enxergamos
as pás de um ventila-
dor em movimento.
Assim, podemos intro-
duzir e utilizar aqui o
conceito de ‘nuvem’ ou densidade
eletrônica de um modo mais fisica-
mente significativo. Essa densidade é
obtida resolvendo-se a equação de
Schrödinger para o movimento eletrô-
nico no campo dos ‘núcleos fixos’ (item
a acima). Para cada valor fornecido de
R obtemos uma densidade diferente.
No entanto, como o movimento vibra-
cional nuclear praticamente se restrin-
ge a pequeníssimos desvios em torno
de suas respectivas posições de
equilíbrio em Requil, a densidade eletrô-
nica fisicamente significativa é aquela
obtida para essa mesma distância.
Como a ordem de grandeza de Requil
em moléculas diatômicas é de um ang-
strom (10-8 cm), o desenho final da
estrutura molecular (com dois núcleos
idênticos), em termos de sua descrição
quântica, é o de uma nuvem eletrônica
na forma de um elipsóide de revolução
de dimensões da ordem do angstrom,
envolvendo os dois núcleos fixos
localizados nos dois focos do elipsóide
e separados pela distância ou geome-
tria de equilíbrio Requil (Fig. 1).

É esse portanto o modelo funda-

mental de estrutura molecular tal como
descrito pela mecânica quântica. Ele
prevê corretamente a geometria de
equilíbrio experimental, bem como a
forma e a estrutura experimental da
nuvem eletrônica.

1980: Moléculas têm
estrutura?

Assim, recuperamos através da
mecânica quântica o conceito funda-
mental da química. Mas teremos
recuperado o modelo de estrutura
molecular de modo puramente quân-

tico, sem nenhum ar-
tifício estranho a tal
mecânica? Essa inter-
rogação foi levantada
pelo físico-químico
inglês Woolley no final
da década de 70.
Woolley argumenta
que, ao contrário do
que se pensa atual-
mente, a resposta é
‘não’. Dentro do trata-
mento matemático
acima mencionado
de separação de mo-
vimentos eletrônico e

nuclear (aproximação de Born-
Oppenheimer — BO), o próprio con-
ceito físico de estrutura molecular é
introduzido sutilmente (mas conscien-
temente, por Born e Oppenheimer).
Assim, o conceito fundamental da quí-
mica não surgiria ao final de um tra-
tamento quântico pretensamente
restrito apenas a golpes de uma técni-
ca matemática aproximativa. O concei-
to básico de toda a química, tal como
a conhecemos, só foi recuperado ao
final do tratamento quântico de Born-
Oppenheimer porque ele simples-
mente foi introduzido ad hoc — como
um conceito geométrico de núcleos
fixos da mecânica clássica — no início
daquele próprio tratamento matemá-
tico. Isso evidencia a enorme ‘resis-
tência’ do conceito químico — ainda
clássico, não quântico — de estrutura
molecular dentro da nova mecânica.
Em outras palavras, continua Woolley,
se resolvermos a equação molecular
completa de Schrödinger — sem
separação alguma em seus movimen-
tos internos —, a previsão é de que a
tradicional estrutura molecular da Fig.

1 estaria totalmente ausente da função
de onda molecular exata. Mas se a
estrutura molecular é uma propriedade
que vem sendo medida em laboratório
(difração de raios X etc.), como explicar
de modo também puramente quântico
tal resultado experimental?

Para responder a essa pergunta,
Woolley dá, ao mesmo tempo, uma
explicação para o sucesso da aproxi-
mação semiclássica de BO quanto as
suas previsões estruturais, experimen-
talmente confirmadas. Para Woolley, a
criatividade desses dois pioneiros da
mecânica quântica foi terem construí-
do um modelo não rigorosamente
quântico de molécula isolada capaz de
simular certas propriedades que em
termos rigorosamente quânticos resul-
tariam de interações entre um número
imenso de moléculas, vale dizer,
propriedades de meio ou de muitos
corpos (many body). Assim, por exem-
plo, o metano (CH4) não ‘teria’ uma
estrutura tetraédrica como normalmen-
te nos é ensinado; tal estrutura tetraé-
drica somente emergiria mediante uma
concentração ou aglomeração sufici-
entemente grande de moléculas de
metano, aglomeração essa que já
seria alcançável em fase gasosa, des-
de que a pressão não seja excessiva-
mente baixa. Com isso, responde-se
também à pergunta final do último
parágrafo: em termos rigorosamente
quânticos, o conceito de estrutura
molecular não emergiria, ainda segun-
do Woolley, como uma propriedade
intrínseca das moléculas individuais —
– ao contrário do que pensa a quase
totalidade da comunidade química —
, mas sim como resultante de intera-
ções intermoleculares ou de interações
entre moléculas e campos externos, o
que seria extremamente difícil de se
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Figura 1: Densidade eletrônica típica de
molécula diatômica homonuclear.
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calcular ab initio ainda hoje.
Woolley aponta enfim para o futuro:

com o avanço de técnicas de medidas
moleculares estaríamos chegando a
trabalhar no limite da molécula isolada,
isto é, a trabalhar com estados quânti-
cos moleculares estáveis no tempo
(estados estacionários) e em fase ga-
sosa em condições de extrema rarefa-
ção que praticamente eliminem intera-
ções intermoleculares. Nesse limite, se

Para saber mais
Para introdução elementar ao conceito

de estrutura molecular veja:
RUSSELL, J.B. Química Geral, 2. Ed.

São Paulo: Makron Books, 1994. Princi-
palmente capítulos 8 e 19.

Para considerações gerais relativa-
mente simplificadas sobre o conceito de
estrutura molecular e, em particular, sobre
a questão levantada por Woolley, leia:

WEININGER, S. The molecular structure

acompanhássemos Woolley, teríamos
atingido uma espécie de limite molecular
de uma mecânica sem química, ou
melhor, sem estrutura molecular.

Uma série de trabalhos no início
dos anos 80 mostrou que tal posição
tão radical de Woolley na verdade não
se sustentava. Pelo menos em molé-
culas diatômicas — no limite da
‘molécula isolada’ —, podemos recu-
perar de modo rigorosamente quântico

conundrun: can classical chemistry be re-
duced to quantum chemistry, J. Chemical
Education, v. 61, p. 939, 1984.

Para uma análise quanto-mecânica pro-
funda do conceito de estrutura molecular
(tendo em vista a análise crítica das posi-
ções de Woolley), leia:

CLAVERIE, P., DINER, S. The concept of
molecular structure in quantum theory: Inter-
pretation problems, Israel J. Chem., v. 19,
p. 54, 1980.

Para a recuperação rigorosamente
quântica do conceito de estrutura mole-
cular em moléculas diatômicas, leia:
TOSTES, J.G.R. Molecular shape effects
and quantum theory. Theor. Chim. Acta
(Ber.), v. 59, p. 229, 1981.

A descrição de qual modelo ensinar é
feita pelo professor Chassot no artigo:
CHASSOT, A.I. Sobre prováveis modelos
de átomos, Química Nova na Escola, n. 3
maio, 1996, p. 3.
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o conceito fundamental tradicional de
estrutura como aparece na Fig. 1. Em
sistemas poliatômicos, porém, ao
menos parte das reservas de Woolley
devem ser levadas em conta, uma dis-
cussão que vai além dos objetivos do
presente trabalho.
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pela UFRJ e doutor em química pela Unicamp, é chefe
do laboratório de ciências químicas da Universidade Es-
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Um convite para ajudar
construir a cidadania

O XVII Encontro de Debates sobre o
Ensino de Química, que ocorreu em
outubro de 1997 na Unijuí, foi um evento
de um excepcional congraçamento dos
educadores químicos gaúchos, onde
houve também a adesão de colegas de
vários outros estados. Aconteceu, então,
uma celebração especial. O lançamento
da obra referenciada acima, que agora
se publiciza aos leitores e às leitoras de
Química Nova na Escola.  Esta apre-
sentação, mais do que uma resenha,
quer ser também o festejar de dois
autores que são construtores da área
da educação química brasileira.

Disse na apresentação que fiz no
livro que ele é muito imagem e seme-
lhança da autora e do autor.  A obra
criada reflete o criador. A professora
doutora Roseli Pacheco Schnetzler po-
de ser personalizada como o ícone da
educação química brasileira. Termos,
agora, suas reflexões teóricas nesse
texto é recebermos sinalizadores para
nossos fazeres. O professor Wildson L.
P. Santos, doutorando em educação na
UFMG, é aquele jovem apóstolo que
nos acostumamos a ouvir pregar sobre
o ensino de Química para formar o
cidadão. Aqui temos quase que suas
epístolas à comunidade de educadores.

Esse lançamento da Editora Unijuí —
aqui um reconhecimento à semeadura
de livros que essa editora faz na busca
de transformar a educação brasileira —
é resultado da dissertação de mestrado
de Wildson feita na Unicamp, sob
orientação da Roseli. Foram ouvidos, na
ocasião, educadores químicos brasilei-
ros que opinaram sobre como, com o
ensino de química, se pode construir a
cidadania. Agora essas falas são trans-
formadas em alternativas para fazermos
educação.

Em Educação em química: compro-
misso com a cidadania, somos levados
a entender como o ensino de química
para a cidadã e o cidadão deve estar
centrado na inter-relação de dois com-
ponentes básicos: a informação química
e o contexto social,,,,, pois para o cidadão
ou a cidadã participar da sociedade ele
ou ela precisa não só compreender a
química, mas entender a sociedade em
que está inserido. Ao entendimento da
sociedade seguem-se as ações de
mudança e estas, sonhamos todos que
sejam para melhor.

Os leitores e as leitoras de Química
Nova na Escola vão encontrar neste livro
dois apreciados autores que em dife-
rentes momentos estiveram presentes
em nossa revista. É muito bom, especi-
almente, ter a oportunidade de recomen-
dar este livro cuja autora é alguém que

desde a primeira hora é artífice na
construção de nossa revista.

Quando com entusiasmo convido a
cada um e a cada uma a fazer parceria
com a Roseli e o Wildson na construção
da cidadania, não posso furtar-me a
imaginar — e aqui vivifico o significado
desse verbo — cada uma e cada um
dos que dialogarão com a autora e o
autor deste livro numa das mais fantás-
ticas realizações concebidas pela mente
humana: binômio fecundo escrita-leitura.
Esse diálogo será mais pleno na medida
em que contribuir para as sonhadas
transformações na Educação.

(Attico I. Chassot)
Educação em química: compro-

misso com a cidadania.  SANTOS, Wil-
dson Luiz Pereira & SCHNETZLER, Ro-
seli Pacheco. Ijuí: Unijuí, 1997. ISBN 85-
85866-81-0.
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