Darstellungsarten von Molekulstruktur

Bin-
dungs-

abstand
1,784

Kugel-
Stab-Modell

109,5"_/\

(b)

Kalotten-
Modell
(Kugelkappen)

Polyeder

(c)



VSEPR-Methode

Valence Shell Electron Pair Repulsion

Valenzelektronenpaar-
AbstolRungs-Modell

Gillespie-Nyholm-
Methode

Ronald J. Gillespie (*1924) und
Sir Ronald Sydney Nyholm (1917-1971) —
die ,Vater" der VSEPR-2Theorie



VSEPR-Methode

=» Freie und bindende Elektronenpaare ordnen sich
SO um ein Zentralatom an, dass die
gegenseitigen abstoflenden Wechselwirkungen
minimiert werden

=» Die Abstol3ung zwischen zwei freien Elektronen-
paaren ist grof3er als zwischen einem freien und
einem bindenden Elektronenpaar

=» Die Abstol3ung zwischen einem freien und einem
bindenden Elektronenpaar ist grél3er als die
zwischen zwei bindenden Elektronenpaaren

=» Die Abstol3ung zwischen bindenden Elektronen-
paaren ist am geringsten

=» Mehrfachbindungen werden wie Einfach-
bindungen behandelt

(a) Zwei Ballons nehmen eine
lineare Anordnung ein.

. .

(b) Drei Ballons nehmen eine
trigonal ebene Anordnung ein.

-4

(c) Vier Ballons nehmen eine
tetraedrische Anordnung ein.



NH,

VSEPR-Methode

/ / \

.. /1 —N h

mep> H—N—H _ H\ H/L - *\h:\ _—
H H

Lewis-Strukturformel Strukturtyp (tetraedrisch)

_. _
H—Q\H

H

Molekiilstruktur
(trigonal pyramidal)



VSEPR-Methode: Polyeder / freie Elektronenpaare

180°

linear trigonal eben tetraedrisch

trigonal bipyramidal oktaedrisch

tetraedrisch trigonal pyramidal gewinkelt



Zwel Elektronenpaare - Der AX,-Typ

A ist das zentrale Atom
X steht fur an A gebundene Atome

E steht fur freie Elektronenpaare am Zentralatom

Elektronenpaare MolekUlgestalt
- O : 9 O
AX5

COo, 0=C=0Q Kohlendioxid



Drei Elektronenpaare - Der AX;- und AX,E-Typ

Elektronenpaare MolekUlgestalt
[
—:q O
AXs3

trigonal-planar

AXE

gewinkelt



Drei Elektronenpaare - Der AX;- und AX,E-Typ

AX; Bortrichlorid

— Zahl der Valenzelektronen-
|C| | paare fuhrt hier zur
I
B

Oktettunterschreitung,

bei

AX,E ..
2 Schwefeldioxid
jedoch zur Oktettaufweitung

_ (Achtung: nur die rechte
S mesomere Grenzformel ist eine

O\ O' O\ korrekte Lewis-Formel)



Vier Elektronenpaare - Der AX,-, AX;E- und AX,E,-Typ

Elektronenpaare Molektlgestalt

AXy
tetraedrisch

-
-
-
-
o
-

AX3E AXoE;
trigonal-pyramidal gewinkelt



Vier Elektronenpaare - Der AX,-, AX;E- und AX,E,-Typ

AX,

AX,E

AX,E,

H
I
CH, H_(F_H Methan
H
/N\ 1
NH; H” ' TH Ammoniak
H
/O
H,O ‘O
2 H H Wasser

10



Raumbedarf nichtbindender Elektronenpaare

nichtbindendes Paar

bindendes Elektronenpaar

Kern

H >
é T
H ¢ H H ¢ H 41



VSEPR-Modell: Ubersicht tiber mégliche Anordnungen
Ir"‘-'-"":”:{

Ll
| 120° |
Q 3 Ry /\\ %
< 1(0 Ax?
AX; AXGE, Linear
Trigonal planar Bent or Angular
X ae e e
108° 28' | | ‘ =
'I/ \ 'I/ A
D A\
\ X v\ XL
109 << 109°
AX, AX_3E. AXGE,
Tetrahedral Trigonal pyramidal Bent or Angular
fn X’ X X
120° 180°
|||\) ._/I\_lullix X l-—| anlile |\ wiile
W\_'/ | 5% \3 | T
X X X X
AXq AXE, AX4E; AXE;
Trigonal bipyramidal Sawhorse or Seesaw T-shape Linear
i X ac X s X X
rl ' |—_| 0’ &0 | I
‘(Ilru..A..u|||\ 8o X“"'-A--"‘lx) X“"'-A"””X> :“u-.A...l”: o i, A= clll.
X o .- X 0 X
AXe AXSE. AXSE; AX,E; AX;E4
Square pyramidal Square planar T-shape Linear 12

Octahedral



VSEPR-Modell: mehrere ,,Zentralatome*

I|{ IC”)I
H (|: C—0
H
Essigsaure

H

H o]
H—(|3 g 0—H
i
Strukturtyp tetraedrisch trigonal tetraedrisch
eben
vorhergesagte Bindungswinkel 109,5° 120° 109,5°
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Polare Bindungen

Bindungsdipol: Vektorgrol3e, zeigt in jeder Bindung In
Richtung des elektronegativeren Elements, Lange ~ Ay

Gesamtdipolmoment: Vektorsumme der Bindungsdipole
Bindungsdipole

Gesamtdipolmoment = 0

(a) (b)
Farbcodierung auf einer Isooberflache

der Elektronendichte fur CO,: hoheres
ESP - rot, niedrigeres ESP - blau 14



Polare und unpolare Molekule

Bindungsdipole

/\
o,

Gesamtdipolmoment

unpolar

unpolar
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Kovalente Bindung - Hybridisierungsmodell

2

109.5°
‘%1 Elektronenkonfiguration C: [He]2s%2p?
’*‘:<y d

Methan, CH,
c M [ M0 |

252 2p2

-

2
1s 16



C

C

Hybridisierungsmodell

H

K

K

K

t

1s2

,Promotion” '

2S2

!

!

K

2S

E 2S
L]
H-
1s2



sp3 — Hybridisierung

o

Mischung

sp3 -Hybridorbitale

18




Hybridisierung — sp3

Lewis-Strukturformel Strukturtyp sp3-Hybridisierur®



Hybridisierung — sp?

ein s-Orbital

/
@ D)

zwei p-Orbitale

Hybridisieren

sp*-Hybridorbitale
zusammen gezeigt
(nur grofle Lappen)

drei sp?-
Hybridorbitale
20



sp? - Hybridisierung: Ethylen

N,/
C=C
/ /N
H H

eine o-Bindung plus
eine 7-Bindung

sp?-Orbitale bilden o-Bindungen

. Zwei Lappen

einer 7-Bindung

unhybridisierte p-Orbitale bilden TT-Bindyng



Ubersicht Hybridisierungstypen ,,s+p“

‘*‘5 —> .. linear

s-Orbital  p-Orbital sp-Hybrid

CE AR £ SN

trigonal planar

s-Orbital p-Orbitale

°2

s-Orbital 3 p-Orbitale

sp2-Hybrid

tetraedrisch
' - Tetraeder

sp3-Hybrid 22

-



../../../../../Agrarier/Agrarier/Nichtmetalle/Hybrid_sp.mov
../../../../../Agrarier/Agrarier/Nichtmetalle/Hybrid_sp2.mov
../../../../../Agrarier/Agrarier/Nichtmetalle/Hybrid_sp3.mov

Vergleich der Konzepte zu kovalenten Bindungen

MO-Theorie

L ewis-Formeln

Oktettregel

Bindigkeit und
Bindungs-
ordnung wird
vorhergesagt

Keine
strukturelle
Voraussage

Keine

Erklarung von
magnetischen
Eigenschaften

LCAO-MO

Braucht AO's
vergleichbarer
Energie,
Phase und
rauml. Orient.

Sagt BO und
magnetische
Eigenschaften
voraus

Schnell un-
ubersichtlich

VB-Theorie

Hybridisierung

Geht aus von
Atomorbitalen

Sagt Molekdl-
struktur voraus

Konzeptionell
einfach

Keine
Erklarung von
magnetischen
Eigenschaften
23



Wichtige Begriffe

Molekdulstruktur,

Polyeder, Kugel-Stab-Modell, Kalottenmodell,
VSEPR-Methode, wichtige Polyeder, Gesamtzahl der
Bindungspartner / der freien Elektronenpaare,
Molekulstrukturen von AX.E, - Molekdlen,
Bindungsdipol, Gesamtdipolmoment,

polare und unpolare Molekdle,

Hybridisierung, Gestalt von sp/?3 - Hybridorbitalen
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