Kemisk bindning I, A&J kap. 3

Varfor ar vattenmolekylen b6jd medan koldioxid ar rak?
Kan en stabil He, molekyl bildas?

- Lewisstrukturer — Beskriver valenselektronerna i en molekyl (Férra forelasningen!)

-VSEPR (valence shell electron pair repulsion) — Beskriver geometrin hos molekyler (Idag!)

- Hybridorbitaler — Linjar kombination av atomorbitaler (frdn samma atom) genererar
s.k. hybridorbitaler vilka beskriver en molekyls geometri (Idag!)

- MOT - (Molecular Orbital Theory) — Atomorbitaler fran olika atomer bildar
s.k. molekylorbitaler. Beskriver en molekyls bindingsenergier och stabilitet (Idag!)



VSEPR modellen

Valence Shell Electron Pair Repulsion

Bygger pa att minimerar den elektrostatiska repulsionen mellan
negativt laddade elektronpar och bindningar (som ju ocksa &r negativt
laddade)

= Placera molekylens elektronpar och bindningar sa
langt ifran varandra som mojligt!!

| VSEPR modellen raknas en dubbelbindning pa samma séatt som en
enkelbindning, vilket ger samma geometri for ex sulfatjonens resonansformer:
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VSEPR modellen

Valence Shell Electron Pair Repulsion

OBS! Viktigt att skilja pa VSEPR-geometri och molekylgeometri!!

Ex. H,O
- Lewisstruktur: HO
H

- Enligt VSEPR: 2 fria elektronparen 2 bindningarna = Tetraeder
(Idealt en tetraeder om de “stoter bort” varandra lika mycket)

- Molekylgeometri: B6jd




Geometrier

Molekylgeometri
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Geometrier
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Geometrier

EX.
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Geometrier
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Hur ser molekylgeometrin ut for

(CH,),SO I tre dimensioner?

Borja med Lewisstrukturen
Antal valenselektroner blir:

C=>2*=8
S =>1%6 =6
0=>1*=6
H=>6*1=6

Summa: 26 => 13 par

9 bindande par

4 fria par

(Att det ar S=0O och inte S-O
avgors med formell laddning!
Testa sjalv!!)

Tetraeder

\ S o+ Tetraeder
OO
% /
C S
b
H / \

HH

Trigonal pyramid



Repulsion och bindningsvinklar

| planet

framat

Repulsion mellan S Repulsion mellan S Repulsion mellan
fria elektronpar bindande och fria bindande elektronpar
elektronpar (bindningar)



Repulsion och bindningsvinklar
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bindningsvinkel till 107,3 bindningsvinkel till 104,5



Hybridorbitaler

Enligt VSEPR ar metan tetraediskt men kan vi pa
nagot satt fa denna geometri om vi utgar fran
atomorbitaler (alltsa fran Schrodingerekvationen)?

Linjarkombination av kolets orbitaler:

2s och 2p, 2p, 2p, (dessa har snarlika

energier) = 4st hybridorbitaler med
tetraedrisk geometri!

Men hur??



Hybridorbitaler

#=%2((s) + (P + (Py) + (P,)]
¢2 = 2 (S) T (px) ) (py) ) (Oz):
¢3 = 2 (S) ) (px) T (py) ) (Oz):
¢4 = 2 (S) ) (px) ) (py) T (Oz):

Detta ger 4 st hybridorbitaler som kallas sp3-hybridorbitaler
(¢ beskriver elektrontatheten)

Det geometriska arrangemanget av sp3-hybridorbitalerna ar
tetraedriskt



sps3-hybridorbitaler
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sps3-hybridorbitaler och metanmolekylen

1s

Vatets 1s-orbital dverlappar med kolets sp3-hybridorbtal
och bildar en bindning



Tetraedisk geometri - sp3-hybridisering

Tetraedisk geometri m.a.p. fria och bindande elektronpar
kan beskriva med sp3-hybridorbitaler

Ex Metan Ammoniak Vatten

107.3° 104,5°

OBS! Molekylgeometri: Tetraeder Trigonal pyramid Bojd



Hybridisering for nagra vanliga geometrier

Analoga linjAirkombinationer kan gdras for andra geometrier
och det resulterar i nedanstaende hybridiseringar

Elektron arrangemang Hybridisering av  Antal hybridorbitaler

centralatomen  (=antal anvanda atomorbitaler)
Linjar Sp 2
Plan trigonal Sp? 3
Tetraedrisk sp3 4
Trigonal bipyramid sp3d 5

Oktaedrisk sp3d>? 6



sp? och sp hybridorbitaler

2 st. sp ¥?



Hybridseringar av kolatomen

Atomart C:
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C I tetraedrisk geometri:
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Hybridiseringar

H, H
= ion r na bond lon
- one pal Sigma dor 10N¢ pair
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P sp sp \p
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sigma bond
(1 pair of electrons) pi bond
(1 pair of
electrons)
O=0C=—=0

(1 pair of
electrons)



Molekylorbitaler

Bildandet av molekylorbitaler kan ses som ett dverlapp
mellan enskilda atomorbitaler.

For att molekylorbitaler skall bildas maste de ursprungliga
atomorbitalerna Overlappa (ha snarlik enerqi) .

Geometrin hos atomorbitalerna maste stamma for att en
kombination ska vara mgjlig.

Antalet erhallna molekylorbitaler &r lika med antalet kombinerade
atomorbitaler.

| en molekyl existerar inte atomorbitalerna utan endast molekylorbitaler
(galler for valenselektronernas AO).



Molekylorbitaler

Varje molekylorbital kan halla 2 st elektroner som har motsatt spinn
(samma som for AO).

Kvadraten pa molekylorbitalerna vagfunktion representerar elektrontatheten
(samma som for AO).

Beteckningarna for molekylorbitalerna liknar den for atomorbitaler och
elektronkonfigurationen skrivs pa liknade satt.

Bindningarna beskrivs som o (sigma) eller = (pi) (samma som tidigare<9

c (sigma): Plan genom bada atomkarnorna dar sannolikheten att finna
elektron/elektroner ar > 0.

n (pi): Plan genom bada atomkarnorna dar sannolikheten att finna
elektron/elektroner ar = 0.



10.

11.

Molekylorbitaler

Bindningarna kan vara bindande eller antibindande (och aven icke-bindande).
Antibindande beskrivs med en asterisk c* eller mx.

For bindande orbitaler galler generellt att elektronerna befinner sig narmare
atomkarnorna



Molekylorbitaler - Energinivadiagram for H,

a* antibonding rmolecular orbital

-

Energy

1= atormic 1= atomic
arbital orbital

B 3

T bonding rolecular orbital

Bindningstal = 1



Molekylorbitaler - Energinivadiagram for He,

b

”_’,““.( I 5 )
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Bindningstal= 0O (e stabil och existerar inte!)

Existerar en He,*-molekyl och vad ar dess bindningstal?

(Svar: Ja, BT =0,5)



Molekylorbitaler — p-orbitaler
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Molekylorbitaler - Energinivadiagram fér B,

2p — . _ — 2p

Elektronkonfiguration: (T,.)” (G5, ) {T'Izplz

BT=1 Paramagnetisk (oparade elektroner)

(Samma diagram galler aven for C, och N, fast med annat antal elektroner. Rita sjav!)



Molekylorbitaler - Energinivadiagram fér O,

AQ e AQ

)
HE
S AN
2p, EDY 2p, % $ Zis) Ep':.-' 25,
Repulsionen mellan o, och O2p %
)

elektroner minskar at hdger i perioden
beroende pa att den tkande karnladdningen
drar o, elektroner mot karnan. Detta leder till att

o,-0rbitalen blir mindre och darav minskar %

Gy - O, Vaxelverkan. Detta gor att energin for oy, % G %

hamnar under m,,. gl % gl
8]

(Samma diagram galler aven for F, fast med annat antal elektroner. Rita!)



Molekylorbitaler - Energinivadiagram for NO

Y
N och O har S
tilsammans o A
11 valenselektroner
2P

_ _ S T o
-Lewisstrukturen blir AL
darfor "konstig” pga a1
en udda elektron. -
-Dock ar det inga n REd
konstigheter att rita R P _
upp ett energinivadiagram &g i W Energi

. . |

enligt MO-teorin! L7 23

BT = 2,5 Paramagnetisk



Vad star det mer i kapitel 3?

« Molekylorbitaler for bensen

*HOMO - LUMO begreppet
Highest Occupied MO och Lowest Occupied MO

-Bandteori (fasta material)



