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Tabulka 1.1. Disocia&nf energie nékterych vazeb [kJ : mol™']

Tabulka 1.2. Disociaéni energie C-H vazeb v zdvislosti na struktuf
uhlovodikového zbytku v [kJ * mol™’]

o ————V— e |
CH,-H 127 CH CHs-H 427
CH-H 393

a5 cn) C¢Hs~CH,~H 326

n-C,H,-H =~ 405  (CHj),C-H 381  CH,=CH-H 435
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Tabulka 1.4. Paulingova stupnice elektronegativit prvkul
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EIektroneqahwta DIPOLOVY MOMENT
prvku
c es u=e.d e je nabojatomu [C]
H 2920 d vzdalenost [m]
O 344 Dipolovy moment je vektor — méa velikost a smér
N 3,04
Cl 3,16
’ 08 38
Br 2,96
| 266 H-C | 1,33|C-N 0,73
S 258 H-N | 436 |C-0 2,46
H-O | 503|[C=0 7,65
C=N | 11,65
CH3—C| CH3_N02 CH3_NH2
—_— —_— —_—
bw=61.1073° w=117.107°° u=44.10"°" ¢ . m]
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Dipolovy moment - vektor

cl o
CA|JI Cl T o OH
N T T
/ Cl C —
Cl \CI L\ TH
H
SR h=623.10cm m=75.10%C.m K=6,16.10""Cm

VétSina reakci probiha v néjakém rozpoustédle, které solvataci muze
ovlivnit rozlozeni tezist kladného a zaporného naboje v molekule

Ve starsi literatufe se udavaji hodnoty dipolovych momentl v jednotkach D
1D = 3,33564 .103°C . m
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Dipolovy moment - vektor

TABULKA 2.1 Elektrické dipolové momenty nékterych sloucenin

~ Sloucenina Dipélovy moment Sloucenina Dipélovy moment
103°C m D 10°Cm D
NaCl 30,02 9,0 NH; 4,90 1,47
O CH. 0 0
+/ ;
H.C—N 11,54 3,46 CCly 0 0
e CH,CH; 0 0
nitromethan :
CH;Cl 6,24 150 v 0 0
H,0 6,17 1,85
CH;0H 5,67 1,70 benzen
H,C=N=N~" 5,00 150 | BF, 0 0
diazomethan
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Uhlik v sp3 hybridnim stavu Vazba C-C prekrytim dvou orbital
sp3 hybridnich
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Elektronegativita Polarita vazby Indukcni efekt
prvku Na zakladé rozdilné elektronegativity vzajemné
vazanych atomud dochazi k posunim elektront na

CI—:I ggg vazbach smérem k nékterému z atomu.

O 3:44 Posuny na jednoduchych (c—-vazbach) nazyvame

N 3,04 indukcéni efekt

Cl 3,16 CH,—»C| CH;—NO, CHy—NH,

Br 2,96 +| -| + N +] :

| 2,66 -

S 2,98 CHye—1 CHiO=—H _ CH3NH <—H
-1 +| - + . | +|

Tabulka 1.5. Indukéni efekt nékterych atomi a skupin

-1 efekt

-F > -OR > -NH, -F > -Cl > -Br > -1 -OR > -SR
-C=CR > -CR=CR, -NO, > -NO

+ + + + +

-*OR, > -'NR, -*OR, > -'SR, -*OR, > -OR
+ I efekt

-C(CHy); > -CH(CHy), > -CH,CH, > -CH,
-07 > -S7 -NR™ > -0~
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C atom v sp? hybrid. stavu

~

/@

Naznak n vazby mezi uhlikovymi atomy v sp? hybridnim stavu
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Konjugované molekuly — mezomerni (konjugacni efekt) + M, - M

5 5 ® buta-1,3-dien
v AT H Hy -0
HC=CH—CCH, <—» HCC—=CY CHa—» HyC==CH=C==CH,
H
Ot A0 @ =) 5+ d—
H2C=CH—(|3=O <> HZC—S—C—O < HZCECH:|.—..-:O
H H H
propenal

uW=12,2.103 C.m
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MESOMERNI (KONJUGACNI) EFEKT

Mesomerni efekt se uplatfiuje na nasobnych vazbach ( = — vazbach)

’ 55+ 5+

O+ 40— CHs5—»CH, +M

N 2 _
=0 M \CQ !

H +M g’ 8+ 8-

n=76.10%C.m n=90.103%C . m

NG &= 5t

n=246.103°

Velmi ¢asta je mezomerni interakce s volnymi pary
heteroatomii

L T T o S ]
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Pravidla pro praci s resonan¢nimi strukturami

Jednotlivé rezonanc¢ni struktury nejsou skutec¢né, jsou imagi-
narni. Skuteéna struktura je sloZenina, neboli rezonanéni hybrid (kii-
zenec) ruznych struktur. Slouceniny jako nitromethan, benzen ¢i
acetatovy ion nemaji dvé rozdilné struktury - maji jedinou neménnou
strukturu, ktera mezi rezonan¢nimi strukturami neosciluje. Jediny roz-
dil mezi nimi a jinymi slouceninami je zpusob, kterym se jejich vzorce
musi znazornovat na papire.

Rezonanéni struktury se lisi pouze polohou elektront m nebo
nevazebnych elektronu. Pri prechodu od jedné rezonané¢ni struktury
k druhé se neméni ani poloha, ani hybridizace zadného z atomu. V nit-
romethanu ma napt. atom dusiku hybridizaci sp? a atomy kysliku si za-
chovavaji v obou rezonanc¢nich strukturach svoji polohu. Lisi se jen
polohou elektronti m ve vazbé N=O0O a polohou volnych elektronovych
pard na atomu kysliku. Pri prechodu od jedné rezonanéni struktury
k druhé se nékdy tento posun elektrond znazornuje zahnutymi Sipkami.
Zahnuta Sipka vzdy znazornuje posun elektront, nikoliv posun
atomu. Konec Sipky ukazuje, Ze elektronové pary se pouze formalné
posunuji smérem od atomu nebo vazby smérem k atomu nebo k vazbé
na ¢ele Sipky.
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Pfi posuzovani rozlozeni elektront v molekule se ¢asto setkavame soucasné s indukcnim i
mesomernim efektem.

Pokud maji efekty stejné znaménko (stejny smér), neni problém posoudit rozloZeni
elektronové hustoty.

V pfipadég, Ze se efekty ve svém smeéru liSi, rozhodujici efekt je efekt mesomerni - efekt
na nasobnych vazbach, ponévadz n elektrony jsou polarizovatelnéjsi, snadnégji se presouvaiji.

H3C\N/CH3

N=

E::C( ©
CH,

H H

N\ /
/C—_—_'C
CH3;—O N—o

/
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Pfi posuzovani rozlozZeni elektront v molekule se ¢asto setkdvame soucasné s
indukénim i mesomernim efektem.

Pokud maji efekty stejné znaménko (stejny smér), neni problém posoudit rozlozeni
elektronové hustoty.

V pfipadé, ze se efekty ve svém sméru liSi, rozhodujici efekt je efekt mesomerni
- efekt na nasobnych vazbach, ponevadz = elektrony jsou polarizovatelnéjsi,
snadnéji se presouvaji

S_CH3

N=C
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IlPozor na mozny rozdil ve vlivu stejnych skupin na skeletu
alifatickém a aromatickem!!

CH3‘—'CH2‘O—CH3




Vazby v molekulach

IlPozor na mozny rozdil ve vlivu stejnych skupin na skeletu
alifatickém a aromatickem!!

H

CH=C<
CH,
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IlPozor na mozny rozdil ve vlivu stejnych skupin na skeletu

alifatickém a aromatickém!!
H3C'O =
H4;C-O N

CH,

O
— //

CHj,
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Konjugované molekuly

O N 3 ® S O+ o—
|
H H H
mesomerni struktury n=12,2.103°C.m
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