
Teoria degli orbitali m
olecolari (teoria M

O
)

Gli elettroni sono descritti da funzioni d͛onda dette orbitali m
olecolari

che si estendono sƵll͛intera m
olecola.

Gliorbitali m
olecolarisi costruiscono a partire dagli orbitali atom

ici
appartenenti ai gusci di valenza degli atom

i presenti nella m
olecola.

Gli orbitali sono una com
binazione lineare di orbitali atom

ici(LCAO
-M

O
).

Q
uando gli orbitali interferiscono costruttivam

ente danno origine a 
orbitali leganti.

Q
uando gli orbitali interferiscono distruttivam

ente danno origine a 
orbitali antilegante.

N
 orbitali atom

ici generano N
 orbitali m

olecolari.
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Interferenza costruttiva delle funzioni onda.
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O
rbitali 1s ʹ

Interferenza distruttiva delle funzioni onda e nodo
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Livelli energetici di orbitali m
olecolari leganti e non leganti 

ottenibili da due orbitali s.
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M
olecola di idrogeno stabile (legam

i om
onucleare)

I due elettroni occupano l͛orbitale m
olecolare a più bassa energia ;leganteͿ͘ 

U
n orbitale 𝜎

è un orbitale m
olecolare 

dotato di sim
m

etria cilindrica e privo 
di piani nodali che contengano la͛sse 
internucleare.



Due orbitali p possono sovrapporsi form
ando orbitali ʍ

O
rbitale 𝜎

2𝑝 ∗
antilegante

L͛orbitale antilegante
ha un 

nodo tra i due nuclei.

O
rbitale 𝜎

2𝑝 legante



U
n orbitale ʋ

è un orbitale m
olecolare caratterizzato da un piano nodale che 

contiene la͛sse internucleare͘
Due orbitali p possono sovrapporsi lateralm

ente dando origine a orbitali ʋ

O
rbitale 𝜋

2𝑝 ∗
antilegante

O
rbitale 𝜋

2𝑝
legante

m
oƐƚƌa Ƶn 

piano nodale inƚeƌpoƐƚo ƚƌa i 
nƵclei͘
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Energia orbitali m
olecolari ʹ

secondo periodo blocco p

Gli orbitali m
olecolari ottenuti dagli orbitali 2shanno energia m

inore degli 
orbitali ottenuti dagli orbitali 2p.
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Gli orbitali leganti hanno m
eno energie dei corrispondenti orbitali 

antileganti.

𝐸
𝜎
2𝑠

൏
𝐸
𝜎
2𝑠 ∗

𝐸
𝜎
2𝑝

൏
𝐸

𝜎
2𝑝

∗
𝐸

𝜋
2𝑝

൏
𝐸

𝜋
2𝑝

∗



O
ssigeno, fluoro e neon

La presenza di elettroni appaiati negli orbitali atom
i Ϯp esercita Ƶn͛aǌione 

repulsiva con gli elettroni in 2s separando nettam
ente le rispettive energie.

A causa della netta differenza di energia, gli orbitali m
olecolari 𝝈

2s ( 𝝈
𝟐𝒔 𝒆

𝝈
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non interagiscono con gli orbitali m
olecolari 𝝈

2p (𝝈
𝟐𝒑

𝒆
𝝈
𝟐𝒑

∗). 

L͛interazione tra gli orbitali 2p
di testa è m

aggiore dell͛interazione laterale͗
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Le energie degli orbitali m
olecolari rispettano il seguente ordine
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Livelli energetici degli orbitali m
olecolari per m

olecole biatom
iche 

om
onucleariO

2 e F
2 
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In
presenza

diun
cam

po
m

agnetico
una

sostanza
param

agnetica
sim

agnetizza
con

lo
stesso

verso
e

direzione
delcam

po
m

agnetico
esterno

applicato.

O
ssigeno

a
causa

dei
due

elettroni
spaiati

è
param

agnetico.

I dipoli m
agnetici delle m

olecole di ossigeno si 
allineano con il cam

po m
agnetico applicato, 

l͛ossigeno è debolm
ente trattenuto dal cam

po 
m

agnetico.

Il com
portam

ento param
agnetico dell͛ossigeno 

non previsto dalla teoria del legam
e di valenza e in 

base alla struttura di Lew
is.

L͛ossigeno liquido è trattenuto 
tra i poli di un m

agnete



Boro, carbonio e azoto
N

egli orbitali 2p sono presenti solo elettroni spaiati, le repulsioni tra gli 
orbitali 2p e 2s sono m

inim
e. L͛energia dell͛orbiƚale aƚom

ico ϮƐ è m
olƚo 

Ɛim
ile all͛energia dell͛orbiƚale Ϯp͘
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2p:
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Livelli energetici degli orbitali m
olecolari per m

olecole biatom
iche  B

2 C
2 e N
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Livelli energetici degli orbitali m
olecolari ʍ

per una m
olecola biatom

ica 
eteronucleare
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L͛orbitale atom
ico della͛tom

o più elettronegativo 
ha energia m

inore (B) quindi contribuisce in 
m

aggior m
isura a costituire l͛orbitale m

olecolare 
di m

inim
a energia (legante 𝑐஻

൐
𝑐஺ ).



FlƵoƌƵƌo d͛idƌogeno

A causa della͛lta carica nucleare 
effettiva del fluoro, tutti gli orbitali 
atom

ici del fluoro hanno una energia 
m

inore dell͛orbitale ϭs dell͛idrogeno͘

L͛orbiƚale ϭƐ inƚeragiƐce Ɛolo Ƶn 
orbitale 2p form

ando un orbitale 𝜎.



M
onoƐƐido d͛aǌoƚo

L͛elettrone spaiato è più vicino alla͛zoto
(orbitale antilegante)
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