2.11 KSZTALTY ZWIAZKOW KOWALENCYJNYCH BLOKU p

@) zadanie 2.14
a) Zastosuj metode (i) hybrydyzacji oraz (ii) podejscia orbitali grupowych

b) Ktdre z tych podejs¢ daje lepsze oszacowanie energii wigzania orbitali

ligandow w celu przedstawienia diagraméw orbitali dla czasteczki SiH,.

molekularnych w SiH,?

2.11 Ksztalty zwigzkéw kowalencyjnych bloku p

Teoria odpychania par elektronowych powtoki walencyjnej
(VSEPR)

Teoria orbitali molekularnych szybko si¢ komplikuje, gdy wyjdziemy poza proste
czgsteczki dwuatomowe. Uzyteczna metoda okreslania ksztaltow wielu czgsteczek
i jonow bloku p jest nazywana teorig odpychania par elektronowych powloki walen-
cyjnej (VSEPR, ang. Valence Shell Electron Pair Repulsion). Zgodnie z prostymi za-
sadami policzenie liczby par elektronowych wokol centralnego atomu pozwala nam
przewidzie¢ ksztalt prostych czasteczek.

Jedna z popularnych metod podejscia do VSEPR jest tak zwana metoda AXE, ktéra

mozna przedstawi¢ w punktach:

i

il

ii.

iv.

vi.

Vii.

Oblicz liczbe elektronéw walencyjnych atomu centralnego (A).

Okresl liczbe elektrondw zwigzanych z kazdym ligandem (X) na podstawie

jego wartosciowosci (tj. ile wigzan utworzy). Na przyklad atom F zwigzany
kowalencyjnie utworzy jedno wigzanie kowalencyjne, do ktérego wnosi jeden
elektron. W tym przypadku dodajemy jeden elektron do catkowitej liczby. Atom
tlenu zazwyczaj tworzy podwdjne wigzanie, a zatem przyczynia sie do dodania
dwoch elektronéw. W takim przypadku dodajemy dwa elektrony do catkowitej
liczby.

Odejmij elektrony, aby uwzgledni¢ tadunek dodatni (tj. dla fadunku +2, odejmij
dwa elektrony) lub dodaj elektrony, aby uwzgledni¢ fadunek ujemny (tj. dodaj
dwa elektrony dla tadunku -2).

Odejmij 2 (n - 1) elektronéw dla kazdego wigzania n-tego rzedu (tj. dla
potréjnego wigzania odejmij 2 x (3 - 1) = 4 elektrony).

Oblicz catkowitg liczbe par elektronowych wokét centralnego atomu, dzielac
catkowitg liczbe elektronéw obliczong w krokach od i do iv przez dwa.
Calkowita liczba par elektronowych nazywana jest liczbg przestrzenna, ktdra
pozwala nam uzyska¢é podstawowy ksztalt czasteczki.

Okredl, jak te elektrony sg rozmieszczone miedzy parami tworzacymi wigzania
(X) i wolnymi parami (E). Liczba wolnych par réwna sie: catkowita liczba par
elektronowych minus liczba zwigzanych atoméw.

Umies¢ pary elektronowe wokdt centralnego atomu zgodnie z podstawowym
ksztaltem, majac na uwadze, ze odpychanie elektronowe zmniejsza sie zgodnie
zE-E>E-X>X-X

viii. Ostateczny ksztalt czasteczki nie obejmuje wolnych par elektronowych.

W tabeli 2.1 zawarto kilka powszechnie spotykanych ksztattéw podstawowych, ich

liczbe przestrzenng i ich konfiguracje ,,AXE”.
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Tabela 2.1. Powszechnie spotykane ksztatty podstawowe, skojarzona z nimi liczba
przestrzenna i konfiguracja ,,AXE”
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