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Zakladny popis

» Amoniak alebo azan (trivialny nazov Cpavok) je
bezfarebny velmi stiplavy plyn

» Binarna zlucenina dusika a vodika so vzorcom NH3.

» trojuholnikova pyramida




Pojmy

» Kovalentna vazba - typ chemickej vazby, ktora vznika
medzi dvoma atomami, ktoré maju jeden alebo viac
nesparenych elektronov a maly rozdiel elektronegativit

» Z hladiska rozlozenia elektronovej hustoty rozlisujeme
dvojicu vazieb: sigma, pi.

» Ak su atomy v molekule viazané jednoduchou vazbou
jedna sa o vazbu sigma. Ak su atomy viazané nasobnou
vazbou napriklad dvoijitou, jedna z vazieb je sigma a
druha pi vazba.




Pojmy

» Uvazba - elektronova hustota je koncentrovana
medzi atbmami a je rozlozena rovnomerne okolo
spojnice jadier.
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Pojmy

» T vazba - elektronova hustota sa koncentruje do
dvoch oblakov nad a pod spojnicou jader
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Jednoduchy model ¢pavku

» VInova funkcia elektronu v atome H je sféricky

symetricka a neovplyvnuje smerove vlastnosti vazby v
molekule.

» Elektronova konfiguracia atomu dusika je dana podla
naSIeAI I:I’If\f\: ‘I'f\kl II,II\I

atom N Ls 2s 2Dy 2py 2p-

(7 elektronov) 1l r 1 1 :

» Atomy vodika sa priviazu na tri 2p orbitaly dusika. Tieto
tri 2px, 2py, 2pz orbitaly maju smer osi X, y, Z




Jednoduchy model ¢pavku

Uhly medzi smermi jednotlivych vazieb su takto 90°. V
skutoCnosti su uhly vacsie, su rovné 107,5°.
Odchylku mozno kvalitativne vysvetlit
elektrostatickym odpudzovanim sa jadier atbmov
vodika.




Motivacia
» Vysvetlenie tvaru molekuly CH4
» ldentita vsetkych styroch C-H vazieb v molekule

exitovany ls s 2p, 2p, 2p.
atom C Tl 0 0 X\ T

» Odpoved sformuloval Linus Pauling v roku 1931
pomocou hybridizacie atomovych orbitalov.




Teoria hybridizacie
» Zakladom hybridizacie je predstava, ze vo valencnej vrstve atomu vznikaju

linearnou kombinaciou energeticky rozdielnych atomovych orbitalov
energeticky rovnocenné hybridné orbitaly. Pri tvorbe hybridnych orbitalov

platia urcité pravidla:
» Pocet vytvorenych hybridnych orbitalov sa rovna poctu pévodnych
atomovych orbitalov, z ktorych vznikli.

» Hybridné orbitaly mézu vzniknut' linearnou kombinaciou len
energeticky blizkych atomovych orbitalov (2s — 2p)

» Hybridné orbitaly maju iné tvary ako orbitaly, z ktorych pévodne
vznikli. Hybridné atomové orbitaly su nesymetricky rozlozené
vzhladom na jadro atomu.




Teoria hybridizacie

» V zavislosti od toho, ktore orbitaly boli pouzité pri
linearnej kombinacii, hovorime sp’, sp° a sp’

hybridizacii.
Sp1 hybridizacia — jeden 2s a jeden 2p orbital
Sp2 hybridizacia — dva 2p a jeden 2s orbital
Sp3 hybridizacia — tri 2p a jeden 2s orbital
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Pripad amoniaku

» Experimentalne zistené vazbove uhly v molekule NH3 ukazuju, ze |
vazby v tychto molekulach mézeme vysvetlit pomoci sp3
hybridizacie atbmovych orbitalov dusika, s tym, ze niektoré HAO su
zaplnené dvojicou elektronov, ktora sa neucastni vazby (vofnym
elektronovym parom). Taka hybridizacia sa nazyva neekvivalentni.
Volné elektronoveé pary su priCinou nepravidelnéhn nriactaravahn

tvaru.

Excitdcia
1w (1|1 (11| = |14 |TH1 |1 |1

Hybridizacia N
s 2s 2p Ls 2sp’

sp3 hybridné
orbitdly
(tetraéder)




» Orbitaly su modelom reprezentacie spravanie elektronov vo vnutri molekul. V
pripade jednoduchého hybridizacie je zalozena na priblizeni atomovych
orbitalov, podobné tym, ktore ziskal pre atom vodika, jediny atom, pre ktoré
je zname presné analytické rieSenie Schrodinger rovnice. V tazsich atomoy,
ako je uhlik, dusik a kyslik, atbmové orbitaly su pouzité 2s a 2p orbitaly,
podobné excitovanym stavom orbitalov vodiku. Hybridizaciou nie je nutné
popisovat molekuly, ale pre molekuly zlozené z uhlika, dusika a kyslika (a v
mensej miere, siry a fosforu) je popis ovela jednoduchsii.




Teorie VSEPR - Valence Shell Electron Pair Repulsion =
Teorie odpuzovani elektronovych paru ve valencni vrstve

Tedria VSEPR vychadza z jednoduchej predstavy o vzajomnom
odpudzovani elektronovych parov vo valencni vrstve viazanych
atomov - elektronové pary v najjednoduchsich molekulach musia byt
rozmiestnené okolo centralneho atobmu naproste symetricky.

"AXE metoda" pocCitania elektronov sa bezne pouziva pri aplikacii teorie
VSEPR. A predstavuje centralny . X predstavuje poCet sigma vazieb
medzi centralnymi atbmami a ligandami. E predstavuje pocCet
osamotené pary elektronov obklopujucich centralnu atom. Sucet X a
E je znamy ako stérickeé Cislo.




Co rozhoduje o tvare molekuly

- O zakladnom tvare molekuly rozhoduje Cislo udavajuce
sucet poctu vazbovych elektréonovych parov sigma a
pocCtu nevazbovych elektronovych parov, umiestenych na
centralnom atomu molekuly.

- Vazbove elektronove pary sigma a nevazboveée
elektronove pary (n) sa rozmiestnuju do priestoru tak,
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- Nevazbovy elektréonovy par odpudzuje ostatne elektrony
viac nez vazbovy.

- U nasobnych vazieb je odpudzovanie opat vacsie,
db6sledkom pritomnosti dalsich elektronov, nez u
jednoduchej vazby.

- Odpudzovanie zdielanych elektronov zavisi na rozdiele
elektronegativit partnerov.




Molecule Type Shape Electron arrangement’ Geometry? Examples
AXE, Linear ‘}'J BeCl,, HgCl,, CO,
AX_E, Bent J MO, , 50, O,, CCl,
AXE, Bent ) H,0.0F,
AX.E, Linear )'-) XeF . 1, XeCl,

-
AXE Trigonal planar . J BF,, EGE.E-- NO, -, S0,
AX.E, Trigonal pyramidal }J MH,. PCl,




Urcenie tvaru

Postup pri urcovani tvaru molekul

» a) Napiseme si vzorec molekuly

» b) vypocCitame si a = poCet sigma vazieb

» C) vypocitame si b = pocCet volnych el. parov
» d) vypocCitame si z = a+b




Urcenie tvaru

NH, II'I
H-N-H

v

UrCime si centralny atom - N - V.A skupina (5 valenCnych elektronov)

Podla rozkresleného vzorca vidime, ze N uplatnil 3 sigma vazby (a=3)

v

v

N ma celkom 5 valencnych el., z ktorych 3 su vo vazbach (b=1 elektrénovy
par)

v

Spoditajme z=a+b=3+1=4
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Obecne

» Dusik v molekule amoniaku a odvodenych aminov nesie tri substituenty
putané jednoduchou s vazbou a jeden nevazbovy elektronovy par. Vsetky
elektronové pary smeruju do vrcholu tetraedra, pretoze su vSak pre tvar
molekuly urCujuce iba atomy, hovorime, Zze molekula amoniaku ma tvar
trojbokej pyramidy s atomom dusika na vrchole. Nevazbovy elektronovy par
atomu dusiku moze prispiet ku vzniku novej vazby po kombinacii s
prazdnym orbitalom. Koordinacia atomu dusiku vo vzniknutom amoéniovom
katione bude tetraedricka, pokial budu skupiny viazané na atom dusiku
rézne, dojde tieZ k mensej nebo vacsej deformacii tvaru tetraedru.
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