Hybrydyzacja

Obnizenie energii przy przekrywaniu sie wiekszej ilosci orbitali — hybrydyzacja.
Ksztalty orbitali po hybrydyzacji musza by¢ jednakowe |
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Hybrydyzacja orbitali:

«atomy podczas taczenia sie w czasteczki daza do ujednolicenia orbitali
elektronowych ostatniej powtoki,

«orbitale shybrydyzowane sa rozne od orbitali s, p, d,

«W powstatej czasteczce wszystkie orbitale sg rownocenne, sg one kombinacja
liniowa funkcji falowych s?, p®,d'?, nazywane sa orbitalami molekularnymi.

Reguta maksymalnej odlegtosci - przestrzenie orbitalne orbitali

shybrydyzowanych sg tak rozmieszczone, aby odlegtosci miedzy nimi byty jak
najwieksze.

hybrydyzacja

http://iwww. kurssfkory\d):nrents/pﬁkffmarerfa ly/KM9DCHOOO. pdf



Orientacja przestrzenna orbitali:
atomowych shybrydyzowanych
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Pure atomic |Hybridization | Number Shape of hybrid

orbitals of |of the central | of hybrid orbitals
central atom atom orbitals
180°
S,p sp 2 Linear <

120°

S,P,P Sp2 3 Trigonal Planar ;)a,
Xm-s"
S,P,P,P sp3 4 Tetrahedral

90°
s,p,p,p,d sp3d 5 Trigonal
Bipyramidal
| 120°
a\\go
s,p,p,p.d,d sp3d?2 6 Octahedral 4
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Wiazanie molekularne Van der Waalsa

-Wystepuje zawsze

-Wigze atomy o zamknietych powtokach,
nasycone czgsteczki (krysztaty molekularne)

-Duzy promien atomowy

-Zrédto: fluktuacje tadunku w atomach,
iIndukowany dipolowy moment elektryczny

atomow i czgsteczek
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Zaleznosc¢ energii potencjalnej od
odlegtosci w wigzaniu Van der
Waalsa moze byc¢ przyblizona
potencjatem Lennarda-Jonesa
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Oddziatywania miedzyczasteczkowe  (sity van der Waalsa, wigzania
drugiego rzedu) - stabe oddziatywania elektrostatyczne miedzy atomami lub
czasteczkami, nie majg charakteru wigzania chemicznego

» maja wptyw na stan skupienia materii (topnienie, wrzenie, kondensacja,
krystalizacja gazow CO,, N,, skraplanie gazow szlachetnych)

« 53 odpowiedzialne za adsorpcje fizyczng

e ujawniajg sie szczegolnie w niskiej temperaturze, gdy stabng drgania
termiczne czasteczek i atomow

e sg bardzo stabe, 4-40kJ/mol (ok.10% energii typowego wigzania chemicznego)

« wystepujg zawsze, odgrywaja jednak role tylko wtedy, gdy inne wigzania nie
sg mozliwe

« zrodtem wigzania jest trwaty lub indukowany moment dipolowy czasteczek lub
fluktuacje tadunku w atomach (czasteczkach) obojetnych



Sity dyspersyjne: wystepuja miedzy atomami lub czasteczkami, ktore nie maja
trwatych momentow dipolowych Polegaja na wzajemnym przycigganiu sie dipoli
szybkozmiennych powstajacych wskutek chwilowych fluktuacji tadunku
(chwilowej polaryzacji). Sa to oddziatywania bardzo bliskiego zasiegu (E~1/r®),
wskazane jest zwiekszone cisnienie.
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Sity indukcyjne: wystepuja w uktadzie .
dipol-czasteczka obojetna. Wskutek

indukcji powstaje oddziatywanie dipol-@ —_ &P
dipol indukowany.
Sity orientacji: oddziatywania dipol- %

dipol (woda, amoniak, skroplony HCl).
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Wigzanie wodorowe

-Atom wodoru wigze sie z dwoma innymi atomami

-Elektron z wodoru prawie catkowicie przeniesiony
na silnie elektroujemny atom

-Proton moze przyciggnac kolejny ujemnie
natadowany atom

lone pairs

Symetryczne: A-H-A
Antysymetryczne: A-H...B




Wigzanie wodorowe:

» oddziatywanie miedzy spolaryzowany wigzaniem A—H a
centrum protono-akceptorowym B: o~ o

» donorem protonu A—H moze by¢é OH, NH, SH, CH ....

»silne wigzanie, gdy B jest elektroujemnym atomem (O, N, F, S) |
ma wolnhg pare elektronowg (energia wigzania okoto 0,3 eV)

» atom wodoru pozbawiony elektronu jest gotym protonem

» hastepuje nakrywanie chmur elektronowych A | B scigganych
przez proton mostkowy pozbawiony elektronu

» odlegtos¢ miedzy jgdrami atomdw A | B jest mniejsza od sumy
promieni van der Waalsa tych atoméw nawet o 0,06 nm

» potencjat odpychania narasta mniej stromo niz w innych
wigzaniach

» moze pojawi¢ sie drugie minimum potencjatu dla protonu
» mozliwe przeniesienie protonu w wigzaniu od A do B



Wiazanie wodorowe

Hydrogen Bonding in Water

o Opbamdl, . 2005

Water molecules in the
Ice structure

. Hydragen
gﬂx}fgen

C. Ophacdt, ¢ 2003

Water in the Liquid State

&.Cphandt, o, 2000




Energia wigzan wodorowych jest wieksza od energii oddziatywan van der Waalsa.

Wiazania wodorowe sa przyczyng wysokiej temperatury wrzenia wody i topnienia
lodu.

TFC A
1001 KO $ T wrzenia Elektroujemnosc
— — — — T topnienia
5ol Grupa 15| Grupa 16
N: 3,0 O: 3,5
s ' H,Te
o o N L soH, P: 21| S 2,5
50} NHs 3 s SHTe As: 2,0| Se: 2,4
NH, & ASbH, Sh: 1,9| Te: 2,1
100 | N M T ;
N T, H: 2,1
i PHaI i ]: >
2 3 4 5 Bez wigzan wodorowych nie
Okres

Temperatura wrzenia i topnienia zawigzkow l;)y{qbi/ Eyaa na Z1em1 ] w;oda
wodoru z tlenowcami i azotowcami Istniataby w postaci pary!



Wigzanie metaliczne

-Funkcje falowe zewnetrznych elektronow
ulegajg przekrywaniu.

-Konsekwencjg przekrywania sie jest
rozszczepienie poziomow energii
utworzenie pasma energii.

-Chmura elektronowa rozktada sie nacaty & O® P

. . , @& @6 & |
krysztat poprzez przyciaganie elektronéw DO & QW — |

do kolejnych jader atomowych. 0.8 P &P

delocalised electrons

-Nie ma wyrdznionego kierunku wigzania,
struktura krystaliczna zwigzana z gestym
upakowaniem w przestrzeni.

,Morze” swobodnych elektrondw pomiedzy ,rdzeniami” atomowymi o tadunku
dodatnim.



Wigzania metaliczne wystepuja miedzy atomami metali tworzacych siec
krystaliczna, a wiec w ciele statym. Dotycza duzej liczby pierwiastkow (85 ze100).

« zjonizowane dodatnio atomy metali (kationy) tworza gesto upakowang siec
krystaliczng

« uwolnione w wyniku jonizacji elektrony walencyjne sg zdelokalizowane (nie
sq przypisane do okreslonych jonow) i poruszaja sie swobodnie w obrebie
catej sieci krystalicznej, tworzac tzw. gaz elektronowy

« wigzania metalicznego sg wynikiem rownowagi dwoch sit: elektrostatycznego
oddziatywania dodatnich jonow metalu z ,chmurg elektronowg” i sit
odpychania miedzy jednoimiennymi jonami w sieci.

« wigzania metaliczne nie sg kierunkowe; dobre przewodnictwo ciepta i pradu

W oparciu o fizyke kwantowa:

Funkcje falowe elektronow walencyjnych atomow pierwiastkow
metalicznych sg bardzo rozlegte, porownywalne z odlegtosciami miedzy
atomami w sieci. Wystepuje wiec ,,zachodzenie na siebie” funkcji falowych, w
wyniku czego gestos¢ prawdopodobienstwa znalezienia elektronu jest stata w
catej objetosci krysztatu. Elektrony zachowujg sie jak elektrony swobodne.



Wiagzanie metaliczne

Metale grupy 1 wnoszg do wigzania
tylko po jednym elektronie — niska
temperatura topnienia (np. séd Na

98°C).

Im wiecej elektronéw bierze udziat w
wigzaniu, tym silniejsze wigzanie (np.
magnez Mg — 2 elektrony - 650°C).

layers beginning
o roll over each other

Wtasnosci metali:

-dobre przewodnictwo
elektryczne,

-dobre przewodnictwo cieplne,
-wtasnosci mechaniczne
(plastycznosé, sprezystosc). farge g

siress




Klasyfikacja ciat statych na podstawie typu wigzania
Rozktad przestrzenny elektronéw walencyjnych

® ® ® &

krysziat kowalencyjny metal

Rys. 19.3. Bardzo uproszczony, dwuwymiarowy obraz rozkladu gestosci ladunku w podstawowych
typach cial stalych. Zakreskowane krazki reprezentuja dodatnio naladowane jadra, a czesci pozostale
— obszary ze znaczna gestoscig tadunku (cho¢ rozkiad nie jest tam bynajmniej jednorodny). Pokazano
tu: (a) krysztal molekularny (dwuwymiarowy ,argon”), (b) krysztal jonowy (,chlorek potasu”), (c)
krysztal kowalencyjny (,wegiel”) 1 (d) metal (,,potas”)




Porownanie wlasciwosci wiazan w cialach staltych

Wiazanie

Energia wigzania
[eV]

Wiasciwos$ci cial statych

kowalencyjne

7—=12

wysoka temperatura topnienia,
twarde lub sredniotwarde,
izolatory lub pélprzewodniki

jonowe

7—-10

wysoka temperatura topnienia, twarde, kruche,
bezbarwne lub lekko zabarwione, absorpcja

w dalekiej podczerwieni,

przewodnictwo jonowe

metaliczne

wysoka lub Srednia temperatura topnienia,
polysk metaliczny
dobre przewodnictwo elektryczne i cieplne

wodorowe

02-04

niska temperatura topnienia, tatwos¢é polimery-
zacji (laficuchy),
przewodnictwo protonowe

van der Waalsa

0,1 —0.2

niska temperatura topnienia, mi¢kkie, Scisliwe




Melting point (K)
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