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1. ¢ast: Podstata chemickej vazby



Podstata chemickej vazby

 Chemicka vazba je interakcia dvoch alebo viacerych atdmov, ktora spésobuje vznik
stalych viacatdmovych sustav (molekuly, molekulové radikaly, krystaly atd.).
Vlastnosti takychto sustav su vyrazne iné ako vlastnosti atomov, z ktorych su

zlozené.

Atémy jédu su v molekule I,

viazané chemickou vazbou,

ale molekuly I, medzi sebou F=ind

v krystali jédu neviaze o0 <

chemicka vazba.



Podstata chemickej vazby

Sily, ktoré sa uplatnuju pri vzniku
chemickej vazby su predovsetkym
elektrostatického charakteru. Ked' sa
dva atémy (alebo zloZzené (castice)
dostaniy do  blizkosti, nastava
vzajomné odpudzovanie medzi
jadrami ako aj medzi elektrénmi a
zaroven vzajomné pritahovanie medzi
jadrami a elektronmi.

navzajom

Elektrony sa
odpudzuju

Jadra a elektrony
sa havzajom
pritahuiju
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Podstata chemickej vazby

Elektrostatické pritazlivé a odpudivé
sily zavisia vyrazne na vzdialenosti.
Ak existuje oblast minima na
zavislosti celkovej energie sustavy
od vzdialenosti atdmov, mobze
molekula (ién, radikal, ...) existovat.
Viazany systém ma nizSiu energiu
ako izolované atomy.
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Typy chemickych vazieb

polarne
kovalentné <

nepolarne
Chemické vazby idnové

kovové



Typy chemickych vazieb (kovalentna)

* Kovalentna vazba je taka chemicka vazba, pri ktorej elektrony podielajuce sa na jej
vytvarani, su k viazanym atdmom putané priblizne rovnako pevne.*

*nemusi ist nutne o dvojicu elektrénov



Charakteristika kovalentnych chemickych vazieb
(poriadok vazby)

Poriadok (nasobnost) danej kovalentnej chemickej vazby je polovica poctu
elektronov, vd'aka ktorym tato vazba posobi medzi atomami pritazlivo.

Ak kovalentna vazba existuje vdaka prave dvom elektronom, jej poriadok je rovny 1,0 a vazba sa
nazyva jednoducha. (napr. F,)

Ak kovalentna vazba existuje vdaka prave styrom elektronom, jej poriadok je rovny 2,0 a vazba sa
nazyva dvojita. (napr. O,)

Ak kovalentna vazba existuje vdaka prave Siestim elektronom, jej poriadok je rovny 3,0 a vazba sa
nazyva trojita. (napr. N,)



Charakteristika kovalentnych chemickych vazieb
(dizka vazby)

 Dizka kovalentnej chemickej vizby je vzdialenost medzi jadrami dvoch atémov
viazanych kovalentnou chemickou vazbou.

molekula H, F, Cl, Br, l,
dizka vizby, I/pm 741 1412 1988 2281 266,6

molekula HF HCI HBr HI
diikavézby, I/pm 91,7 1275 141.,4 160,9

molekula N, O, NO CO
dizka vizby, I/pm 109,8  120,7 1151 1128




Charakteristika kovalentnych chemickych vazieb
(dizka vazby)

Pri zachovani priblizne rovnakého poriadku vazby sa dlzka vazby medzi
danou dvojicou atdmov v réznych molekulach meni len velmi nepatrne.

molekula CH, C,H; C,H, CeHs
dizka vizby C-H, I/pm  108,7 109,1 108,6 108,4




Charakteristika kovalentnych chemickych vazieb
(energia vazby)

* Energia kovalentnej chemickej vazby predstavuje energiu, ktoru je potrebné tejto
viazbe dodat na uplné oddelenie viazanych atémov (disociaciu).

Vo vseobecnosti disociacna energia vazby rastie (vazba je pevnejsia):

* pri dvojjadrovych homonuklearnych casticiach s poklesom atémového cisla prvku (atdmového
polomeru), napr. I, < Br, < Cl,

* srastom rozdielu elektronegativity medzi viazanymi atomami,
napr. CH, <NH; <H,O0 <HF

e srastom vazbového poriadku, napr. Cl, <O, <N,
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Charakteristika kovalentnych chemickych vazieb

(porovnanie)
priemerna dizka priemerna molova
Viazba poriadok vazby s7bv. /pm vidzbova energia,
vazey P E/kJ mol-
o= - 109 413

- - 96 467

o ‘ 128 745
— : 113 1072
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Charakteristika kovalentnych chemickych vazieb
(smerovost vazby)

Ak nejaky atom tvori viacero kovalentnych chemickych vazieb, jednotlivé vazby zvieraju medzi sebou
uhly, ktoré su v istych medziach Specifické pre dany prvok, jeho vazbovost a poriadky vazieb.

104,5° 112° 108,9°



Charakteristika kovalentnych chemickych vazieb
(vazbovost atdmu)

» Vazbovost atomu v molekule je uhrnny pocet kovalentnych chemickych vazieb,
ktoré atom spajaju s inymi atdmami, pricom kazda je vynasobena svojim
poriadkom (nasobnostou).

V pripade, Ze sa vazbovost atdmu rovna 2, zvykne sa takyto atdm v danej molekule oznacdovat ako
dvojvazbovy, ak je vazbovost rovna 3, atdm sa oznacuje ako trojvazbovy a pod.

* atom kyslika v H,O je dvojvazbovy (dve jednoduché vazby),
* atom dusika v NH; je trojvazbovy (tri jednoduché vazby),

* atom dusika v N, je trojvazbovy (jedna trojita vazba),

e atém uhlika v CH, je Stvorvazbovy (Styri jednoduché vazby)
* atom uhlika v CO, je Stvorvazbovy (dve dvojité vazby)
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Charakteristika kovalentnych chemickych vazieb
(vazbovost atdmu)

Cislo periody maximalna vizbovost’
1 1
2 4
3 6
4-7 9

* V molekule CO, je atdm uhlika Stvorvazbovy (dve dvojité vazby)
* V castici CO,* je atdm uhlika tieZ Stvorvazbovy (tri vazby s poriadkom 1,33)



Typy chemickych vazieb

Za mieru putania si elektrénov sa pre dvojatdbmové castice zvykne povaZzovat polarita (ionovost)
vazby*, teda percentualne udavana miera nerovnomernosti rozdelenia elektrického naboja.

Ay° 0,4

*Polarita vazby je tazko meratelna.
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Typy chemickych vazieb (ionova)

Ionova vazba je taka chemicka vazba, pri ktorej parcialny (elektricky) naboj na
viazanych atdmoch nadobuda aspon poloviénu hodnotu ich oxidacného cisla.

0"=+0,20 0=-0,20 0"=+0,65
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Typy chemickych vazieb (ionova)

Hoci k Uplnej ionizacii nikdy nedochadza, mnohé z vlastnosti zlucenin s vyrazne polarnou vazbou sa
daju elegantne vysvetlit pomocou predstavy iénov pritahovanych k sebe v dobsledku rozdielnosti
svojich elektrickych nabojov.
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rastie kovalentny
< il
nepolarna polarna
kovalentna kovalentna
vézha véazba
I I I l
0 0,5 1 1,5 2,0 2,5 3,0
rozdiel elektronegativit
Oxidacny stav Prevazujuci typ vézby, ak je sucasne splnené aj AyP > 1,7
I ionova (napr. NaCl)
[ ionova (napr. CaF,)
" ionova (i6nova napr. LaF,)
(kovalentna) (kovalentna napr. AICL,)
IV, V, VI kovalentna (napr. V,0x)
VII kovalentna (napr. Mn,0-)
VI kovalentna (napr. OsO,)
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Typy chemickych vazieb (viaccentrova kovalentna)

e Viaccentrova (elektronovo-deficitnd) kovalentna vazba je taka chemicka
vazba, pri ktorej aspon jeden jej vazbovy orbital pokryva aspon tri viazané
atomy za pouzitia akejkolvek zvolenej metodiky opisu chemickej vazby.

mostikové vazby v dibordne su typu su typu 3c-2e (viaccentrové vazby)
koncové vazby v diborane su typu 2c-2e

20



Typy chemickych vazieb (kovova)

« Za kovovu vazbu sa oznacuje taka elektronovo-deficitna kovalentna chemicka
vazba, ktora je extrémne delokalizovana.

b b
b bay
L boy b

 dobsledkom sucasnej ,viaccentrovosti“ a delokalizovanosti je objavenie sa vlastnosti typickych pre
kovy: elektricka vodivost, lesk, kujnost, ...
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Typy chemickych vazieb

Typ szggfl ckej Znazornenie (E]nrenrglii)
Kovalentna ) 150 - 1100
[6nova 400 — 4000
Kovové f C 1001000

« Cim viac ma nejakd vazba iénovy alebo kovovy charakter, tym viac strdcaju opodstatnenie pojmy
nasobnost, maximalna vazbovost a smerovost vazby, ako aj vazbovost atomu.

* Pre krystaly zlucenin s idnovou alebo kovovou vazbou straca zmysel aj pojem molekula.



Typy chemickych vazieb

V latke m6zu byt pritomné viaceré typy chemickych vazieb sucasne, napr. v NH,NO; je idnova
zlu€enina, ale katidony aj aniony obsahuju kovalentné vazby

T AT
APAY

SYSY
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Typy chemickych vazieb

- 3,5
- 3
=
- 2,5 3
van Arkelov-Ketelaarov =
. 7 m
trojuholnik -2 g
]
L 1,5 %
(]
B
-1
2
- 0,5
Lo

1 | 2 25 3 3.9 4

priemer elektronegativit, 3

Prechod medzi typmi chemickych vazieb je plynuly — mnohé vazby mozu vykazovat znaky viacerych
typov.

nemusi byt vzdy jednoduché danu vazbu klasifikovat do niektorej zo spomenutych tried.
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Medzimolekuloveé interakcie

Medzimolekulové interakcie su fyzikalne vazby posobiace medzi molekulami.
Chemicka individualita viazanych castic zostava pri nich nezmenena.

ion-dipol
van der Waalsove
dipol-dipdl
Medzimolekulové
interakcie ion-indukovany dipdl

vodikove vazby
dipdl-indukovany dipdl

disperzné
25



Medzimolekulové interakcie (vodikova vazba)

* Vodikova vazba je interakcia medzi atdomom vodika, ktory je kovalentne viazany na
atom dusika, kyslika alebo fluéru, a inym atdmom dusika, kyslika alebo fluéru.

¢
g ©
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Medzimolekulové interakcie (van der Waalsove)

Prifazlivé sily Model (E”;rglii) Priklad
ion—dip6l (@  40-60 Na*:--OH,
dip6l-dipol ‘ ot * 5-25 I-Cl---1-Cl
ion-indukovany dipsl (& --- (}) 315 Fe2*---0,
dipol-indukovany dipol @)~~~ { 210 H-Cl---Cl-Cl
disperzné (Londonove) ( Y 0,05-40 F-F---F-F
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2. Cast: Metddy opisu chem. vazby



Metody opisu chemickej vazby

Najbeznejsimi su Metdéda molekulovych orbitalov (angl. Molecule Orbitals, MO) a Metdda valencnych
vazieb (angl. Valence Bonding, VB)

Molekulové orbitaly v molekule vody; '
maju definovanu energiu l

(metéda MO)

Hybridizované orbitdly na atome
kyslika molekuly vody; maju tvar
vhodnejsi na opis vazieb

(metdda VB)
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Metdda MO

* Molekulové orbitaly su jednoelektronové vinové funkcie, ktoré
charakterizuju energeticky stav elektrénu v molekule.

Molekulové orbitaly vznikaju z atdbmovych orbitalov vtedy, ked su splnené nasledujuce podmienky:
1. jadra atdmov su dostatocne blizko na to, aby sa atdmové orbitaly mohli prekryt

2. atomové orbitaly maju vhodny tvar a orientaciu,

3. atomové orbitaly maju podobnu energiu (rozdiel do 10 eV)

30



Metdda MO

Molekulové orbitaly vznikaju z atdomovych orbitalov vtedy, ked su splnené nasledujuce podmienky:
1. jadra atdmov su dostatocne blizko na to, aby sa atdmové orbitaly mohli prekryt

2. atomové orbitaly maju vhodny tvar a orientaciu,

3. atdmové orbitaly maju podobnu energiu (do 10 eV)

Prekryv OC” : B ) <) A '()()‘ s A
AO
ls + 2p- 2s + 2p- 28 + 2px 2p-+ 2p- 2px + 2px
S #0 #0 = #0 £0
AE | eV 524,4 15,1 15,1 0 0
Tvorba . . . , ,
nie nie nie ano ano

MO




Metdda MO

Prekryvom dvoch atémovych orbitdlov mozu vzniknit dva molekulové orbitdly: vazbovy a

protivazbovy.

L

—]¥

protivazbovy orbital

o

o

O

ls

O

ls

=)
=)

vazbovy orbital
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Metdda MO

Prekryvom dvoch atémovych orbitdlov mozZzu vzniknit dva molekulové orbitaly: vazbovy a

protivazbovy.
© +OO= O

ls

O O-»GO

Ls
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Metdda MO

Prekryvom dvoch atémovych orbitdlov mozu vzniknit dva molekulové orbitdly: vazbovy a
protivazbovy.

2px resp. 2py 2p«x resp. 2py Trx TESP. Ty

.

2px resp. 2py —2px resp. —2py Ty resp. my"
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MO diagramy

e V MO diagrame sa zobrazuju relativhne energie atdmovych orbitdlov pred vznikom molekuly (na
okrajoch) a molekulovych orbitalov po vzniku molekuly (uprostred)

e Vazbové MO maiju nizSiu energiu ako protivazbové

Energia

Elektrénova konfiguracia molekuly H,
H,: (10)?



MO diagramy

* Pomocou MO diagramov sa dé pre dvojjadrové castice jednoducho vypocitat formalny poriadok
vazby

* Formalny poriadok vazby sa bezne stotoznuje s poriadkom vazby

Energia
|
&
[
[
&
|




MO diagramy

e Vacsinou sa zobrazuju ciastocné MO diagramy a skratené zapisy elektronovej konfiguracie molekuly

4o *
_?_ % \
2s % 36 25 4o
% 26 * % _T_
2s % 36 2s
Y !
1s % 1s Li Li, Li
lc
Li L, L

Li,: (10)? (207)? (30)? Li,: (30)2



MO diagramy

Pre homonuklearne dvojjadrové molekuly prvkov druhej periody sa uplatnuju len dve
energie MO

a} b) — 8ag*
- BG*
J— — Tm*
f — Tm*
— . 6n
. 2p 2p
2p 6g 2p .
E— )
—_ —— 5
- 46*
2s 3G 2s
2s - 35 2s

poradie pre B, az N, poradie pre O, az Ne,

poradia



MO diagramy

Pri MO diagramoch heteronuklearnych dvojjadrovych castic su dolezité relativne energie atdmovych
orbitalov

% amn
L NN A HR Qo oy
2p
30
o t
20" 2s



MO diagramy

Pri MO diagramoch heteronuklearnych dvojjadrovych castic su dolezité relativne energie atdmovych
orbitalov

— 8ac*
N Ta*
A A .
] : CO: (30")? (40)? (5m)* (60")2
2p -- % 60" . T\L T T
% % st 2P
2 o % 40
%
A e %



MO diagramy

MO diagramy viacatdmovych ¢astic sa uz daju ziskat iba komplikovanym vypoctom

S |
v+ N L L & -
‘ a

s

g CH, 4xH



MO diagramy

MO diagramy viacatdmovych ¢astic sa uz daju ziskat iba komplikovanym vypoctom

0 H,0 2xH

42



Metdda VB

Hybridizované (lokalizované) orbitaly su jednoelektronové vinové funkcie, ktoré

charakterizuji smerovu preferenciu (polohu) elektronu na danom atome

molekuly.

4

V metdode VB sa orbitdly na atome

S
konstruuju z atomovych orbitalov alebo

~

Z z

d‘

fo

molekulovych orbitalov tak, aby mali tvar

e’ . , 3 3
zodpovedajuci znamemu tvaru molekuly. sp.“ § LN\ ? >
‘Sp3 ¢ sp3
sp3 \095

sp3
%‘ sp3

sp3
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Metdda VB

pocet vizieb atbmu geometria vhodna hybridizacia
linearna sp, pd, sd
2 ,
lomena sd
trigonalne planarna sp?, p4d
3 asymetricka planarna spd
trigonalne pyramidalna pd?
tetraedricka sp3, sd®
4 asymetricka tetraedricka spd?, p3d, pd?3
Stvorcovo planarna p2d?, sp2d
trigonalna bipyramida sp3d, spd?®
5 tetragonalna pyramida sp2d?, sd*, pd*, p3d?
pentagonalne planarna p2d3
oktaedricka sp3d?
6 trigondlne prizmaticka spd?, pd®
trigonalne antiprizmaticka p3d3
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Metdda VB

Ak je centralny atom prvkom druhej periody, potom

» ak tvori iba jednoduché vazby, je vhodné hybridizovat vSetky jeho valenéné atdmové orbitaly,

* ak tvori aspon jednu ndsobnu vazbu, je vyhovujuce hybridizovat iba tolko valenénych orbitéloy,
s kolkymi atdbmami je centralny atom viazany

pre atdbm N v NH; je najvhodnejsia ¥ _ . %
a3 .

hybridizacia sp = =

pre atdm N v NO; je najvhodnejsou < ¥ — .

hybridizacia sp? :



Dakujem za pozornost



