Atom- och molekylorbitaler

Nar tva blir en...

Chang, kapitel 9.1, 9.4, 10.1, 10.3 —
10.7
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Orbitalteori / Bohrs atommodell

e Bohrs atommodell:

K 2 e 1s

L 8 e- 2s, 2py, 2Py, 2P,

M 18 e 3s, 3Py, 3Py 3P, 3dyy,
3d,,, 3d,,, 3d,,,3d,:

= 2 elektroner | varje orbital!




Samband mellan kvanttalen

n | m, orbital
1 0 0 1s
2 0 0 2S
1 -1,0, +1 2p,. 2py, 2p,
3 0 0 3s
1 -1,0, +1 3P, 3Py 3P,
2 -2,-1,0, +1, +2 3d,,, 3d,,, 3d,,,3d,2,2, 3d,?
4 0 o) 4s
1
2 och savidare...
3




Huvudkvanttalet, n




< -orbitaler < < 5

x*m A*v X
m, ¥ -1 m =0 m F1
2p,

2p, 2p.

-

z d-orbitaler

Z Z
e
¥ x%} x*} x*} x:*}
i 3d. 3d,, 3d,. 3d,.

Z
A

3d,




Elektronkonfiguration

* Aufbau-processen: elektronkonfigurationen

byggs upp stegvis...
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Orbitalernas enerqi

« MEN for flerelektronatomer beror energin hos
orbitalen bade pan och I:

1s<2s<2p<3s<3p<4s<3d<4p<5s<4d<...

1s
25 2p

3 3p 3d
45 4p 4d 4f
55 5p 5bd J5f
6S 6p 6d

s 1Ip




Lewisstrukturer

e Ett satt att rita atomer ar med hjalp av
Lewisstrukturer. Varje valenselektron
Illustreras med en prick.

°H + °H —  HeeH eller H-H

oli + o F° - Li* + oF o

1s22st  1s22s72p° 1s22s?  1s22s22p°
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Valence shell electron pair repulsion
(VSEPR) model:

# fria
# atomer elektronpar
bundna till pa central- Arrangemang av
Klass centralatomen atomen elektronpar Geometri

AB, 2 0 linjar linjar
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Det periodiska systemet 1t

: Zinc
s i 18
Mercury 8A
Noble gases Lanthanides I-%e

13 14 15 16 17
3A 44 S5A HA TA
Transition o 5 I 6 I il I b I 9 I
metals Actinides B C N ) F
12 13 14 15 16 17
7B Al Si P s Cl
30 31 32 33 34 35
n Ga Ge As Se Br
48 49 50 51 52 53
Cd In Sn Sh Te I
80 81 82 83 54 85
Hg Tl Pb Bi Po At
112 {113]I 114 I {115]I 116 I {11’?]I
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Beryllium Chloride
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VSEPR

# fria
# atomer elektronpar
bundna till pa central- Arrangemang av
Class centralatomen atomen elektronpar Geometri
AB, 2 0 linjar linjar
trigonalt trigonalt
AB, 3 0 J )
plan plgn

5 A B B
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Det periodiska systemet 14

: Zinc
s i 18
Mercury 8A
Noble gases Lanthanides I-%e

13 14 15 16 17
3A 44 S5A HA TA
Transition o 5 I 6 I il I b I 9 I
metals Actinides B C N ) F
12 13 14 15 16 17
7B Al Si P s Cl
30 31 32 33 34 35
n Ga Ge As Se Br
48 49 50 51 52 53
Cd In Sn Sh Te I
80 81 82 83 54 85
Hg Tl Pb Bi Po At
112 {113]I 114 I {115]I 116 I {11’?]I
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Planar

Boron Trifluoride

15
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VSEPR

# atomer # fria
bundna till elektronpar Arrangemang av
Class centralatomen pa central- elektronpar Geometri
atomen
AB, 2 0 linjar linjar
trigonalt trigonalt
AB, 3 0 J J
plan plan
AB, 4 tetrahedrlsk tetrahedrlsk




Methane

Tetrahedral
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VSEPR

# atomer # fria
bundna till elektronpar Arrangemang av
Class centralatomen pa central- elektronpar Geometri
atomen
AB, 4 0 tetrahedrisk tetrahedrisk
. trigonalt
AB;E 3 1 tetrahedrisk J

pyramidal
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bindande e-par vs. bindande < fritt e-par vs. bindande fritt e-par vs. fritt
e-par e-par e-par




VSEPR :

# atomer # fria
bundna till elektronpar Arrangemang av
Class centralatomen pa central- elektronpar Geometri
atomen . .
AB, 2 0 linjar linjar
trigonalt trigonalt
AB, 3 0 J J
plan plan
AB, 4 0 tetrahedrisk  tetrahedrisk
trigonalt trigonalt
AB. 5 0 J J

bipyramidal  bipyramidal




Phosphorus Pentachloride

Trigonal
bipyramidal




# atomer
bundna till

Class centralatomen

AB, 2

AB, 3

AB, 4

AB. 5

AB, 6

10.1

VSEPR

# fria
elektronpar Arrangemang av
pa central- elektronpar
atomen -
linjar
0 trigonalt
plan
0 tetrahedrisk
trigonalt
bipyramidal

0 oktahedrisk

Geometri

linjar

trigonalt

plan
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tetrahedrisk
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Sulfur Hexafluoride

Octahedral
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Kovalent bindning

e Det ar orbitalernas overlappning som

utgor bindningen. ) @@ D@
AP

— Palangt avstand
Ingen attraktion.

— Palagom avstand
skapas bindning.

— Om atomerna
kommer fOr nara
Overlappar karnorna,
vilket ar mycket
ogynnsamt.

Energi

—> Avstand
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VB-teori - Valence bond theory

 Valence bond theory

— Elektronerna i en molekyl befinner sig |
respektive atoms atomorbitaler.

— Bindningar skapas genom att de olika
atomorbitalerna overlappar varandra, det vill
sdga nar tva orbitaler delar ett gemensamt
omrade i rymden.

— Varje individuell atom ar en del i molekylen
och tillsammans skapar atomerna molekylens
bindningar.




Kovalent bindning
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Forandring I elektron-
densitet nar tva vate-
atomer narmar sig
varandra
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Hybridisering

° Hur ser metan ut? "¢

e H A U It

1s2 252 2p,t 2p,t 2p°

Cexciterad @ ‘ ! U T T
1s? 2s1




Hybridisering

» Kolatomen i CH, &r sp3-hybridiserad.
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Hybridisering

e 1] 1] (I

1s2 2s1 2p,t 2p,t 2p,t

v Ly

 Fyra orbitaler kan nu vara med och skapa
Kovalenta bindningar till vate. Men alla
pindningar | metan ar ju lika?!




Hybridisering

« En s-och tre p-orbitaler omvandlas till fyra
sp3-orbitaler.
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Sp3-orbitaler




Hybridisering

» Kolatomen i CH, &r sp3-hybridiserad.
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Hybridisering

Table 10.4 Important Hybrid Orbitals and Their Shapes

Pure Atomic Hybridization
Orbitals of  of the Number Shape of
the Central Central of Hybrid  Hybrid
Atom Atom Orbitals Orbitals Examples

180°
5P sp 2 m BeCl,

Linear . .

)  Hybridorbitalerna
2 an

e T stravar efter att vara

Planar o] o " o

sa langt ifran varandra
109.5° aw mgn .

. som mojligt i rymden.

/

Tetrahedral
ﬁ — Jmf. VSPER-teorin
spppd spid 5 C PCls
|
Trigonal bipyramidal

spppdd 5.p3d2 6 _ SFs




- NH,

Hybridisering
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Det periodiska systemet 3

: Zinc
s i 18
Mercury 8A
Noble gases Lanthanides I-%e

13 14 15 16 17
3A 44 S5A HA TA
Transition o 5 I 6 I il I b I 9 I
metals Actinides B C N ) F
12 13 14 15 16 17
7B Al Si P s Cl
30 31 32 33 34 35
n Ga Ge As Se Br
48 49 50 51 52 53
Cd In Sn Sh Te I
80 81 82 83 54 85
Hg Tl Pb Bi Po At
112 {113]I 114 I {115]I 116 I {11’?]I

o oz >
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Hybridisering
* Vilken hybridisering har NH,?

— Aven NH, ar tetrahedrisk till formen, darfor kan
vi anta att N ar sps-hybridiserad.

e 0L T ]

1s2 252 2p,t 2p,t 2p,t

SO

1s?
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Hybridisering

S S

1s2 2s1 2p,t 2p,t 2ps

v Ly

 Fyra orbitaler kan nu vara med och skapa
Kovalenta bindningar till vate. Men NH, har
ju bara tre bindningar och ett fritt

elektronpar’?'




Hybridisering

 En s-och tre p-orbitaler omvandlas till fyra
sp3-orbitaler. | en av orbitalerna finns tva elektroner,
denna sp3-orbital blir det fria elektronparet.

*
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J

Sp3-orbitaler

's




- NH,

Hybridisering
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Lite repetition
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VB-teori - Valence bond theory

 Valence bond theory

— Elektronerna i en molekyl befinner sig |
respektive atoms atomorbitaler.

— Bindningar skapas genom att de olika
atomorbitalerna overlappar varandra, det vill
sdga nar tva orbitaler delar ett gemensamt
omrade i rymden.

— Varje individuell atom ar en del i molekylen
och tillsammans skapar atomerna molekylens
bindningar.
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Hybridisering

Table 10.4 Important Hybrid Orbitals and Their Shapes

Pure Atomic Hybridization
Orbitals of  of the Number Shape of
the Central Central of Hybrid  Hybrid
Atom Atom Orbitals Orbitals Examples

180°
5P sp 2 m BeCl,

Linear . .

)  Hybridorbitalerna
2 an

e T stravar efter att vara

Planar o] o " o

sa langt ifran varandra
109.5° aw mgn .

. som mojligt i rymden.

/

Tetrahedral
ﬁ — Jmf. VSPER-teorin
spppd spid 5 C PCls
|
Trigonal bipyramidal

spppdd 5.p3d2 6 _ SFs
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Hybridisering

° Hur ser metan ut? "¢

e H A U It

1s2 252 2p,t 2p,t 2p°

Cexciterad @ ‘ ! U T T
1s? 2s1
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Hybridisering

e 1] 1] (I

1s2 2s1 2p,t 2p,t 2p,t

v Ly

 Fyra orbitaler kan nu vara med och skapa
Kovalenta bindningar till vate. Men alla
pindningar | metan ar ju lika?!




Hybridisering

« En s-och tre p-orbitaler omvandlas till fyra
sp3-orbitaler.

*
oo

[

\

4

3
v

- =

Sp3-orbitaler




Hybridisering

» Kolatomen i CH, &r sp3-hybridiserad.
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Hybridisering

* BeCl,

e 1] (1]

1s2 252 2p,°  2p,° 2p,°

e 1] 1] 1

1s2 2s1 2p,t 2p,°  2p°




Hybridisering

* BeCl,

— En s- och en p-orbital kombineras till tva sp-
orbitaler. Be-atomen ar sp-hybridiserad.

( A f A

S > Sp-orbitaler

p-orbital sp-orbital

v/
> CHOD@ O




Bildning av sp orbitaler

Hybridization

49




B

BF,

grund

exciterad

Hybridisering

50




- BF,

Hybridisering

- ]

— En s- och tva p-orbitaler kombineras till tre sp2-
orbitaler. B-atomen ar sp?-hybridiserad.

¥

P

% Sp2-orbitaler

J

p-orbital
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Hur vet man hybridiseringen?

« Rakna antalet fria elektronpar och antalet atomer
bundna till centralatomen

# fria e-par
+
# bundna atomer hybridisering exempel
2 sp BeCl,
3 sp* BF,
4 sp° CH,, NH,, H,0




Dubbelbindning Hoop

C=

I/O\

e Eten

— Liknar BF;utseendemassigt, plan molekyl,
bindningsvinkel 120°. Sp?-hybridiserade kol?

Cgrund T l T l T T
157 25 2,1 2p,' 2p)
Cexciterad | | | T T T
15 2s* 2p,t 2p,t 2p}
2 4+ _ :
Hybridisering T T T T |:> Sp en p-orbital

blir 6ver!




2p, orbitalen ligger vinkelratt mot =
sp? planet




Etens dubbelbindning =]

H 1s H 1s

H is H 1s
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Trippelbindning  #—e=c—+

« Etyn (Acetylen)

— Liknar BeCl, utseendemassigt, linjar moleky!,
bindningsvinkel 180°. Sp-hybridiserade kol?

w3 14 10

1s* 252 2p,' 2p,' 2pf
Cexciterad Tl T T T T
1s* 2s! 2p,' 2p,' 2p,!
Sp + tva p-orbitaler
Hybridisering T T T T |:> b|Fi)r dverlp




(a)
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MO-teor]

MO-teori (Molecular orbital)

— Molekylorbitaler skapas av de i molekylen
ingaende atomernas atomorbitaler.

— Varje elektron deltar i en orbital som ar
karakteristisk for molekylen som helhet.

« Om orbitalerna som oOverlappar varandra ar i samma
fas skapas en bindning, de kallas bindande orbitaler.
De bindande orbitalerna har lag energi.

 Om orbitalerna som oOverlappar varandra ar i motsatt
fas skapas ingen bindning, de kallas antibindande
orbitaler. De antibindande orbitalerna har hog enerqgi
och ar ostabila.




 Bindande
orbitaler (o)

- Antibindande ”

orbitaler (o)

MO-teor]

59




* H,(1s?)
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MO-teor]

— Energinivaerna for bindande respektive anti-
bindande molekylorbitaler i en molekyl:

N\
Energi

Atom

1s

Molekyl

—

Atom




* Li,(1s?2s?)

Energi

MO-teor]

 \

Molekyl
Atom N
/// c 2s
\
2S \\ T l
GZS

Atom

Atom

25
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* O, (1s?2s22p%)

Energi

MO-teor]

Molekyl

Atom

Atom

S  \
/ \
/ \
/ \
/ \
/ \
! *
\
\
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Atom

25




Bindande och icke bindande
t orbitaler

Energy

Energy

Atom

Atom

Molecule
o
Oap

Ozp
tH

Molecule
a
EE.FI

i

Atom
2p

Antibonding sigma
Destructive interaction molecular orbital

- + = — = L

Bonding sigma
Constructive interaction meolecular orbital

- + . — & -

(a)
Antibonding pi
Destructive interaction molecular orbital

" + — ] £
+ "I' & — - L
Constructive interaction Bonding pi
(b) molecular orbital
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MO-teor]

* O, (1s22s22p%) et

*

G 2p,

Atom

/ \
/ \
| \
/ \
i v
/I // \\ \\
D/ v
/ / * * \\\“
T 2p, T 2p,
\i
— — — —
\\\\ A
o\ /1
\\ \\ II 1’
\ /o
2p,  2p, 2p, VN S 2p,  2p, 2p,
\ AN -/ !
\ !
\ |
\ !
\ I
\ ]
\ ]

m2p, m2p,
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MO-teor]

. N, (1522522p3) Moleky

o 2p,

1 // \\ \
Atom X Atom
v

2 pX 2 py 2 pZ \\\\ \\\\ A l //I 1’/ 2 pX 2 py 2 pZ
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MO-teor]

CO
. CO c iy
— C (1s22s22p?) —T i—(/ o 0
— O (1s%2s%2p*) % ET ¢—

252

c 2S




67

MO-teor]

CO
e CO
— C (1s22s22p?)
— O (1s22s22p*) o 2p
C

2p?
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Lite repetition
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Hybridisering

i
°© /OO — @@ 150, linjir

2 st sp-orbitaler

i
O +W D 5/ 120°, plan

triangular

3 st sp2-orbitaler

oo . A s
tetraeder

4 st sp3-orbitaler

~AHevor RN UTE

VAT
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Hybridisering - kolatomen

e sp3-hybridisering:
2p T T 2p T T T sps T TT T

2S ? ¢ 2S T_

1s H 1s T_¢ 1s Ti

grundtillstand exciterat tillstand sp3-hybridisering
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Hybridisering - kolatomen

e sp2-hybridisering:
2p T T 2p T T T 2P T

wo 111

2S ? ¢ 2S T_

1s H 1s T_¢ 1s Ti

grundtillstand exciterat tillstand sp2- hybridisering




72

Hybridisering - kolatomen

e sp-hybridisering:
2p T T 2p T T T 2P

SP

7=
g ing

2S ? ¢ 2S T_

1s H 1s T_¢ 1s Ti

grundtillstand exciterat tillstand sp-hybridisering
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Hybridisering - kvaveatomen

e sp3-hybridisering:
2p TTT 2p TTTi sp3TTTT¢

2S ? ¢ 2S T_

1s H 1s T_¢ 1s Ti

grundtillstand exciterat tillstand sp3-hybridisering
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Hybridisering - kvaveatomen

e sp2-hybridisering:
2p T T T 2p T T T¢ 2P T

wo L1 M

2S ? ¢ 2S T_

1s H 1s T_¢ 1s Ti

grundtillstand exciterat tillstand sp2-hybridisering
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Hybridisering - kvaveatomen

e sp-hybridisering:
» Tttt o Pt N g

2S ? ¢ 2S T_

1s T_¢ 1s T¢ 1s T¢

grundtillstand exciterat tillstand sp-hybridisering
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Hybridisering - syreatomen

e sp3-hybridisering:
2p T¢T T 2p T T¢ T¢ sps T T T¢ T¢

2S ? ¢ 2S T_

1s H 1s T_¢ 1s Ti

grundtillstand exciterat tillstand sp3-hybridisering
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Hybridisering - syreatomen

e sp2-hybridisering:
2p T¢T T 2p T T¢ T¢ 2P T

o PN

2S ? ¢ 2S T_

1s H 1s T_¢ 1s Ti

grundtillstand exciterat tillstand sp2-hybridisering




