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10-1 Lewis emélet

* Vegyérték e - alapvetd
szerepe van a kémiai
kotés kial akitasaban.

e ¢ atvitel ionos kotés.

 Elektronok megosztasa:
koval ens kotés.

e e atvitele sordn az
atomok nemesgéz
konfiguréaciora
torekszenek.

— az oktet szabdly.
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Lewis szimbdlumok

» Egy vegyjd jelenti az atomot és atdrzs
elektronokat.

» A vegyje korlli pontok a vegyeérték e.

L] N L] L] ﬁ. .A’S. L] %. L] .B.i L]
*Al. ’§e. :.l.' :KI’:
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Lewis szerkezetek: ionos vegyuletek

BaO Ba -:0-. —— Ba :0:

Altdanos Kémia, szerkezet Slide 4 /39



Altalanos Kémia, 2008

10-2 Kovaens kotés: bevezetés

He + +H — H:H or

v
’\ Bond pair

:¢:1' + 'éf:l: — :(:::l:@:l: or 3(.;:1*6.2‘;].{'11\: pairs

] Maganos pér

Bond pair

Koté pér
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K oordinéci 6s koval ens kotés

+
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TObbszoros kova ens kotés

000
=Q—Cq—p9: —  0=Cc=0
/\J.
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TObbszoros kova ens kotés

NAUN —_— N/\/—N
/
. B
tN—=N: — N=N
J
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10-3 Poléros kovalens kotés

A negativ és a pozitiv toltések stlypontja elvalik

He—2 eoH Cle B ' Yol

(a) Nonpolar covalent bonds

i

He————-—--9(l
(b) Polar covalent bond o+ o-
| H—Cl
® = Atomic nucleus
/A= Center of positive charge
o = Center of negative charge
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Elektronegativitas

Mulliken: EN = (I, + A,)/2 (csak 57 elemre ismert)
Pauling (1932): empirikus, Allred-Rochow (1958): Zeff

H

i . [] below 1.0 []20-24 13 14 15 16 17
Li | Be [] 1014 [ 25-29 B|C|N|O|F
1.0 | 1.5 E| 15-1.9 D 3.0-4.0 20| 25| 30| 35| 4.0
Na | Mg Al| Si| P| S| a

09| 12| 3 4

5
K |Ca|[Sc | Ti| V [Cr |Mn| Fe Co|Ni|Cu|Zn | Ga| Ge| As | Se | Br
08|10 |13 |15(16|16|15 |18 18|18 |19 |16 |16 18|20 24| 2.8

6 7 & 9 10 1 12 |15 18 EElEERaliE

Rb| Sr | Y | Zr INb|Mo| Tc [Ru | Rh | Pd |Ag |Cd | In | Sn | Sb | Te | I
08|10 |12 |14 (16| 18|19 |22|22|22|19 |17 |17 | 18|19 21|25

Cs | Ba|La"| Hf [ Ta| W | Re | Os | Ir | Pt [Au|Hg | Tl | Pb | Bi | Po | At
08|09 (11|13 (15|24|19|22|22|22|24(19 |18 18|19| 20|22

Fr | Ra | Ac “Lanthanides: 1.1-1.3
0.7 | 0.9 | 1.1 | tActinides: 1.3-1.5
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lonos karakter szézal éka

Percent ionic character

100 —
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50

25

LiF

KI. s *
LiBr . LiCl
Lile e

CsCl
NaCl

HBr|

CaFe

1 2 3
Electronegativity difference
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Az atomok elektronegativitasa

Zk

Allred-Rochow x = 0.359—— + 0.744.
45 oov
' F
4.0 7
3.5 ,/
3.0 / 7 B
2.5
o H |
L E— »
1.5 /> / /W
1.0 4 ol
Li Na K Cs
05 T T T T T
0 10 20 30 40 50 7z 60
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A vegylletek osztalyozasa, haromszog

Allred-Rochow

35

KFA%
3.0 2
ionic
25 Ny
S "
Z 20 : &
ur = & £ .
— A A
=z 15 # & .
W %) “ .
1.0 £ R
AfA AQL K B A
0.5 AA“ metallic A covalent
0.0 54 T T T T kil
H2 02 =
1 2 3 4 5 6 7 9
EN1+EN2
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10-4 Lewis: Szerkezeti képlet - vaz

» kozponti ésterminalis atomok.
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Lewis-szerkezetek felirédsa

1. Vegyértékelektronok Osszeszdmlalédsa. (N) (vegyértekhé
elektronjai [Z —tOrzse-] + toltés)

2. Véz felrajzolésa egyszeres kotésekkel.

3. Maganos elektronparok felrajzolasa a nem-kdzponti
atomokra, az oktett szabdly felhasznalasaval.

4. Felrgjzolt elektronok osszeszamldlasa. (Egy kotés, illetve egy
maganos elektronpér 2-2 elektron.)

5. Haaz oktett szabdy nem &l fenn akdzponti atomra, akkor a
ligandumok maganos elektronparjaibol kotést kell formalni.

6. Formdlis toltések atomokhoz rendelése.

Formalistoltés

1

FC= Nyalence e ~ r]Ionepair e o Noond pair e-

T6bb lehetéség esetén :
hipotetikus REZONANCIASZERKEZETEK
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Lewis szerkezet: nitronium ion, NO,*.

1 Vegyértéke =5+6+6-1=16¢€

2: Vaz szerkezet: O—N—0O

3: e atermindlis atomokra: :0—N—Os

4: Maradék e 16-4-12=0
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5: Tobbszoros kotések, az oktett szabdly szerint.

[

:@—N

+ oo

é: — §:N:

6: Hatarozzuk meg a formdlis toltést:

FC(O)=6-4—71(4)=0

FC(N):S-O——:ZL(8)=+1
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Hipotetikus
REZONANCIASZERKEZETEK

Hangyasav ,. -1

105 )
¢ A &
H—C Q’J— H 7 H—C Q}—}-{
]
Szulfation )
s || 9 7
Bl el em ol
v I I
"% 'O "
IO(? 56? I(S(I%)
|

| (=
IQ:S—@Q -~ 10=5=01 > |o_é:ol

| -
0 'Qé :(lg‘
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10-5 A molekulak alakja

H—O—H
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Terminol6gia

* Molekulageometria —a magok térbeli helyzete
— Kotéstévolsag — 2 atom - egyensilyi tavolsag.
— Kotésszog — 3 atom - szomszédos kotések szoge.
— Torzibés sz6g — 4 atom - 2 sik sz6ge
* VSEPR elmélet
— Az akété (bond) és amaganos (lone) elektronparok
taszitjak egymast. Az elektronparok olyan helyzetet
vesznek fel, hogy a taszitést minimalizaljak.
* Elektrongeometria — az elektronpérok eloszlésa (a
magok helyzetével szemben a Rontgen diffrakcid ezt nem méri).
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Lufi analogia
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Metan, ammonia és viz
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CHa NH; H.O
H-A-H 109,5° 107,3° 104,5°
SiH;  PHj H.S

H-A-H 109,5° 93,3° 92,1°
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VSEPR
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VSEPR

: BeH,, MgCl,, -9

X
AICl;, CO5%, f_')
: Og, }.'

VSEPR

AX, : CH,, SiF,, .. J 3"

AXE : NH,, PCL, ... rr

AX,E, : H,0, SCl,, ... ,_‘)

J
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VSEPR

AX : PCg, .. 5

AX,E : SF,, fﬁ

AX,E, : CIF,, ... 4-&
9
AX,E; 1 IF,, 15, XeF,... *—%

VSEPR

AXg : SF, .. JJ‘PJ
J

AX:E : BrFs,

AX,E, : XeF,, J,;
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VSEPR

AX, : IF,, .. J

VSEPR eméet aka mazasa

* Lewis szerkezeti képlet rajza.

* Hatérozzuk meg a maganos és két6 parok szamét.
» Hatarozzuk meg az elektronparok geometrigjét.

» Hatarozzuk meg a molekula geometrigjat.

* A tbbbszoros kdtések egyszer szamitandok

(nagyobb térfogattal).
* Egynél tdbb kdzponti atom: egyenként kell kezelni
Oket.
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Dipolus momentum

Field off = Field on +

@
2
D9

2%

Electrode Electrode
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Dipo6lus momentum

(a) CCl,: a nonpolar molecule
4

(b) CHCly: a polar molecule
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10-6 Kotésrend, kotestavolsag

o Kotésrend

— Egyszeres=1

— Kettés =2
. Kotéstavolsag

— Két atommag tavolsaga
» Magasabb kotésrend

— Rovidebb koétés

— Erésebb kotés
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K 6téstavol sagok

TABLE 11.2 Some Average Bond Lengths?®

Bond Bond Bond
Length, Length, Length,
Bond pm Bond pm Bond pm
H—H 74.14 Cc—C 154 N—N 145
H—C 110 CcC=C 134 =N 123
H—N 100 CcC=C 120 N=N 109.8
H—O 97 C—N 147 N—O 136
H—S 132 C=N 128 N=0 120
H—F 91.7 C=N 116 0—O0 145
H—CI 127.4 c—0 143 0=0 121
H—Br 141.4 C=0 120 F—F 143
H—I 160.9 Cc—Cl 178 Cl—Cl1 199
Br—Br 228
I—I 266

“Most values (C—H, N—H, C—H, ... ) are averaged over a number of species
containing the indicated bond and may vary by a few picometers. Where a diatom-
ic molecule exists, the value given is the actual bond length in that molecule (H,,
N,, HF, ... ) and is known more precisely.
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10-7 Kotésenergidk

435.93 kJ/mol

H+=H

498.7 kJ/mol

H-+0—H

428.0 kJ/mol

O+=H
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K6tés energiak

TABLE 11.3 Some Average Bond Energies®

Bond Bond Bond
Energy, Energy, Energy,
Bond kJ/mol Bond kJ/mol Bond kJ/mol
H—H 436 ¢—C 347 N—N 163
H—C 414 C=cC 611 N=N 418
H—N 389 Cc=C 837 N=N 946
H—O 464 C—N 305 N—O 222
H—S 368 C=N 615 N=0 590
H—F 5635 C=N 891 0—0 142
H—CI 431 c—o0 360 0=0 498
H—Br 364 CcC=0 736 F—F 159
H—I 297 c—Cl 339 Cl—Cl 243
Br—Br 193
I—I 151

# Although all data are listed with about the same precision (three significant fig-
ures), some values are actually known more precisely. Specifically, the values for the
diatomic molecules: H,, HF, HCL HBr, HI, N, (N=N), 0, (0=0), F;, Cl,, Br,.
and I, are actually bond-dissociation energies, rather that average bond energies.
"The value for the C=0 bonds in CO, is 799 kJ/mol.
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K6tés energiak és reakcio ental pidk

414 kJ/mol 243 kJ/mol 339 kJ/mol 431 kJ/mol
j i
H—C—-H C—-C-—>H-C Cl H C

| |
H H

AH,,,, = -{SAH(termék kot.) - S AH(reagens két.)}
= -{ SAH keletkezett - S AH felbomlott kotések}
=-770 kImol + (657 k¥mol) =-113 kIJ/mol
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