Zdenék Moravec, hugo@chemi.muni.cz

2. listopadu 2017

D) >RE

1/20



Formalni naboj

» Rozdil mezi po¢tem valen¢nich elektront ve volném atomu a
valen&nich elektronl ve vdzaném atomu.

» Zaporny naboj je umistén na nejelektronegativnéj$im atomu.

» Soutet formalnich naboji viech atomi v molekule je roven jejimu
naboji.

> H3O+: H: 0; O: 6-5=+1

» CH;™: H: 0; C: 4-3=+1
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» Popisuji polohu elektronid v molekulach.
» Vyjadfuji jednotlivé limitni stavy.
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Atomové orbitaly

» Funkce popisujici prostorové rozlozeni pravdépodobnosti vyskytu
elektronu.
» Orbitaly jsou popsany tfemi kvantovymi &isly.
» Hlavni kvantové &islo (n) - popisuje p¥isludnost orbitalu do
elektronové slupky — velikost orbitalu. Nabyva hodnot vétSich nez 0.
» Vedlejsi kvantové &islo (1) - popisuje tvar orbitalu. Casto se pouZiva
oznaceni pomoci pismen: s, p, d, f, g, h, ... Nabyva hodnot v
intervalu < 0,n—1 >.
» Magnetické kvantové &islo (m) - popisuje prostorovou orientaci
orbitalu. Nabyva hodnot v intervalu < —/; [ >.
» Spinové kvantové &islo (s) - nepopisuje orbital, ale spin elektronu v
orbitalu. Nabyva hodnot i%.

» Nodalni rovina - rovina, kde je pravdépodobnost vyskytu elektronu
nulova, vinova funkce orbitalu méni p¥i prichodu touto rovinou
znaménko.

Lwww.chemguide.co.uk /atoms/properties/atomorbs.html


http://www.chemguide.co.uk/atoms/properties/atomorbs.html

Atomové orbitaly

» Orbital s - kulov& symetricky, magnetické &islo je vzdy rovno 0. Tyto
orbitaly maji n — 1 kulovych nodalnich ploch.

» Orbital p - stfedov& symetricky tvar, skladajici se ze dvou lalokd. V
mist& spojeni lalokd je nodalni plocha, kde vinova funkce popisujici
orbital méni znaménko. Magnetické kvantové &islo pro orbital p
nabyva hodnot: -1, 0, 1.

» Orbital d - existuje pét typl orbitall d, t¥i meziosé, jejichZ laloky leZi
mezi osami soufadného systému - d.y, dy, a d,,. Orbital dy2_,2 md
Cty¥i laloky umisténé v osach x a y. Poslednf orbital, d,- ma dva
laloky umisténé v ose z a prstenec, leZici v rovin& xy.
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Atomové orbitaly

» Orbital f - existuje sedm degenerovanych orbitall typu f. Tyto

orbitaly jsou obsazovany elektrony aZ u vnit¥né& pfechodnych prvki.
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m = +2 m = -2 =43
https://commons.wikimedia. org/w1k1/F11e .F_orbltal .png
Autor: A2569875



https://commons.wikimedia.org/wiki/File:F_orbital.png
https://commons.wikimedia.org/wiki/User:A2569875

Molekulové orbitaly

» Teorie LCAO-MO - Linear Combination of Atomic Orbitals -
Molecular Orbital.

» Molekulové orbitaly vznikaji linedarni kombinaci atomovych orbitald.

» Kombinaci dvou AO vznikaji dva MO - vazebny a protivazebny.
Protivazebné orbitaly se oznaluji hvézdi¢kou, nap¥. o*.

» Aby byl pfekryv Usp&Sny musi mit vinové funkce orbitald v mist&
prekryvu stejnd znaménka.

» Protivazebny orbital ma o jednu nodalni plochu vice neZ vazebny a
pokud je obsazen elektronovym parem, sniZuje ¥ad vazby o jedna.
Obsazeny vazebny orbital naopak ¥ad vazby zvysuje.

» Vazba o - vznikd osovym prekryvem orbital(.

» Vazba 7 - vznikd bo&nym prekryvem orbitali, je pfitomna v
nasobnych vazbach.

» Vazba ¢ - vznikd prekryvem vdech &ty¥ lalokd d-orbitalu, je p¥itomna
ve Etverné vazb® napt. v [Re,Clg]*™.

IMolecular Orbital Theory


http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ic50025a015
http://chemed.chem.purdue.edu/genchem/topicreview/bp/ch8/mo.html

Rad vazby

» R4d vazby popisuje polet elektronovych pari, které tvo¥i vazbu mezi
atomy.

> Lze jej odvodit z Lewisovského vzorce molekuly nebo z diagramu

MO.
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» R4d vazby Ize spotitat z pottu elektronii ve vazebnych a
protivazebnych orbitalech.

> RV = vazebne e/ektrony—p2rotivazebne elektrony

» Neobsazené molekulové orbitaly neovliviiuji ani ¥ad vazby, ani energii
systému.




Hybridizace

» Hybridizace atomovych orbitali — proces energetického miseni a
smérového vyrovnani atomovych orbitali daného atomu

» Potet hybridnich orbitalli odpovida poctu misenych atomovych

orbitald

Hybridizace | Geometrie molekuly
sp linedrni

sp? rovnostranny trojiihelnik
sp3 tetraedr

d%sp? oktaedr

dsp? Etverec

dsp® trigonalni bipyramida

Etvercova pyramida

Valence Bond Theory and Hybrid Atomic Orbitals


http://www.science.uwaterloo.ca/~cchieh/cact/c120/hybrid.html

VSEPR

» Valence Shell Electron Pair Repulsion

» Tvar molekuly uréime na zakladé rozmisténi elektronovych pari v
okoli centralniho atomu tak, aby jejich vzajemné odpuzovani bylo co
nejmensi.

» Tento model je vhodny pFevdzné& pro slouéeniny nepfechodnych
prvkd.

» UvaZujeme pouze nevazebné elektronové péry - n a vazebné
elektronové pary o.

» Zakladni pravidla VSEPRu

1. Elektronové pary centralniho atomu se v prostoru rozmisti tak, aby
byly co nejdéle od sebe a mély minimalni energii.

2. Nevazebny elektronovy par odpuzuje ostatni elektronové pary
nejvice, odpuzovani vazebnych elektronovych pari je slabsi a klesa v
poradi trojnd vazba > dvojnd vazba > jednoduchd vazba.

3. Tvar molekuly je dan pouze polohou vazebnych elektronovych pard.

1Teorie VSEPR


http://www.chemvazba.moxo.cz/Lekce/lekce5.html

Pocet elektronovych pari Tvar
2 linedrni X—A—X
3 trojdhelnik X
A
x” >y
4 tetraedr X
A"'Hu
X
x \x
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Pocet elektronovych pari

Tvar

trigondlni bipyramida

oktaedr

X 11y,

4,

X——2—2X

40> «Fr «=)» <




Pokud centralni atom (A) nese dva elektronové pary, je tvar molekuly
vzdy linedrni. Pokud jsou oba vazebné (X), oznacujeme molekulu jako
AX,, pokud je jeden nevazebny (E), oznakeni je AXE.

AX,
X—A—X

Tvar: linedrni; ZXAX = 180°; P¥iklad: CO,, BeF,

AXE
E—A—X

Tvar: linedrni; ZEAX = 180°; P¥iklad: CO
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AX,

X

A
X/ \X

Tvar: rovnostranny trojihelnik; ZXAX = 120° P¥iklad: BCl;
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AX,E

Tvar: lomeny; ZXAX < 120° P¥iklad: SO,
7 A ~
X X
AXE,
E
| Tvar: linedrni; P¥iklad: O,
X E
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AX,

”{” X
X
Tvar: tetraedr
/XAX = 109.5°
Ptiklad: SO3~

AXE
E

X/ {”X

trigonaIni pyramida

/XAX < 109.5°
PH,

AX,E,

T

N

|Omeny

/XAX << 109.5°
SeBr,

(O < AE=r <=
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AXg
X

X—A-m\\\\x
|
X
Tvar: trigondlni
bipyramida
ZXAX =90° a 120°
Priklad: AsFg

AX4E
X
1 X
X—A-n\\\\
R
X

hOUPQEka

/XAX < 90° a < 120°

SeH,

/XAX = 90°
ICl,

AX3E, AXE,
| X
‘ \\\\E ““E
ra— .
e <
, X
tvar T linegrn{

JXAX — 180°

Ber—
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AXg

AXGE AX,E,
X X E
X/I;,’ ‘\\\\X X/I;,‘ | ‘\\\\X X/I;“ | ‘\\\\X
X E E
Tvar: oktaedr Etvercova pyramida Etverec
/XAX = 90° ZXAX < 90° /XAX =90°
Priklad: SFg IFg

XeF,

40> «F>» «=)» « =)



Symetrie molekul

» Operace symetrie - geometrickd operace, jejimz provedenim
dostaneme objekt do polohy nerozliitelné od vychozi.

» Prvek symetrie - body, jejichZ poloha se v pribé&hu provadéni
operace symetrie neméni.

» U molekul existuje pét prvkl symetrie.

Operace symetrie | Symbol | Prvek symetrie
Identita E Cely objekt

Rotace C, Rotaéni osa
Zrcadlen{ o Rovina symetrie
Inverze i St¥ed symetrie
Nevlastni osa S, Rota&né&-reflexni osa




jednotlivych vazeb.

» Vektor popisujici rozloZeni elektrického naboje v molekule.
» Vysledny dipédlmoment ziskdme vektorovym sou&tem dipélmomenti
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