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Moderne VB-Methode
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Resonanz zwischen Grenzformeln
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Kovalente ionische Lewis-Formeln

Lokalisierte Bindungen (durch Strich gekennzeichnet) und freie Elektronenpaare

Gewicht jeder Struktur und Energie kann uber die Schrédinger-Gleichung berechnet werden
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Lewis-Formeln

Regeln zum Aufstellen von Lewis-Formeln

1. Oktettregel beachten! (Hauptgruppenelemente, d-Orbitalbeteilung ist meist nur sehr gering!)
2. Multiplizitat muss in einem Resonanzschema gleich sein!

3. Polaritat der Bindung unter Verwendung der Elektronegativitat untersuchen!
(Entscheidung treffen ionische oder kovalente Bindung oder Resonanz, im Zweifelsfall immer Resonanz!)

4. Anzahl der Bindungen sollte maximal sein! (Resonanz bei Mehrfachbindungen beachten)
5. Anzahl der Formalladungen sollte minimal sein!

6. Untersuchen, ob Formalladung im Einklang mit der Polaritat einer Bindung steht!
(Vorsicht: es gibt Ausnahmen z.B. Borverbindungen; Problem Formalladung versus Partialladung)
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Beispiel

Nitrat: NO;~ Valenzelektronen zahlen:
e 5e +18e +1e =24¢e
Paare

%3 18e-

Oktettregel beachten!!
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Elektronegativitat

H—H Bindungspolaritit
_ Elektronegativitat ist ein Maf}
ﬂ@ H-aFl | fur die Fahigkeit eines Atoms,

die Elektronen in einem

—  — Molekul an sich zu ziehen
) e

3 fur kJ/mol |
ED(H-F) =7 (ED(H-H) + ED(F-F)) + 96 (Xg - Xp)? |

Epnap = “2 (Epaa T Epepy) T 96 (Xp - Xa)?

/.

Effektive Elektro- O

_ S _Abweichung
Kernladungen: negativitaten (X): —— b
H 1.0 H 2.2 =Lk RSN A
E5 o E40 ionischem Anteil Linus Pauling
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Elektronegativitat

HBr VS.

Bindungspolaritat?
Xy =21  Xg =28
Xcs = 0.7

VB-Methode, VSEPR-Modell | Jonas Bresien 6




Ubung

SO, SO, SO,°- SF,

SF, PH, PO,3- clo,-
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Das VSEPR-Modell

Valence Shell Electron Pair Repulsion

Valenzelektronen-
AbstoRungs-Modell

Gillespie-Nyholm-
Methode
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Das VSEPR-Modell

Valence Shell Electron Pair Repulsion

1940 Sidgewick und Powell - 1950er Lennard-Jones - 1960er Gillespie und Nyholm

(i) Elektronen stoBBen sich gegenseitig ab (Coulomb Gesetz; freies Elektronenpaar benétigt
mehr Platz als Ligand; Dreifachbindung benoétigt mehr Platz als Doppelbindung, die
wiederum benétigt mehr Platz als Einfachbindung; elektropositiver Ligand benétigt mehr
Platz als elektronegativer Ligand)

(ii) Elektronen mit unterschiedlichem Spin konnen sich trotz elektrostatischer
AbstoBung im gleichen Orbital aufhalten

(iii) Elektronen mit gleichem Spin kénnen sich nicht im gleichen Orbital aufhalten
(Pauli-Prinzip)

Energetisch glinstigste Anordnung der Bindungselektronen und freien Elektronenpaare (unter
Beriicksichtigung von [-iii) bestimmt die raumliche Struktur des Systems AB,E, (A = Zentral-
atom, B = Ligand (bindendes Elektronenpaar), E = freies Elektronenpaar (,Pseudoatom”)).
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Das Wesentliche

« Die AbstoBung zwischen zwei freien Elektronenpaaren ist groBer
als zwischen einem freien und einem bindenden Elektronenpaar

* Die AbstoBBung zwischen einem freien und einem bindenden
Elektronenpaar ist groBer als die zwischen zwei bindenden
Elektronenpaaren

« Die AbstoBBung zwischen bindenden Elektronenpaaren ist am
geringsten

« Mehrfachbindungen werden wie Einfachbindungen behandelt
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Herangehensweise

1. Valenzstrichformel aufstellen

2. Valenzelektronenzahl in der unmittelbaren Umgebung des mehrbindigen zentralen
Atoms bestimmen, AB E, System festlegen,

3. n B und m E auf einer gedachten Kugeloberflache entsprechend minimaler AbstoBBung
(i-iii berlcksichtigen s.o0.) aufteilen, Pseudo (W) Struktur von AX_, .. (X = B, E) bestimmen

4. Betrachtung des verbleibenden AB, Systems ergibt die reale Molekulstruktur

/N
H H

2 freie Elektronenpaare ,Pseudoatome” —» AB,E, - System

2 bindende Elektronenpaare ,reale H-Atome” l

Reale Struktur

i kelt AB, - System «— Pseudo (¥) Struktur = Tetraeder
gewinke

AX, T H
a 7
- 4

J 2 freie Elektronenpaare R J
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MolekUlstrukturen

>—J

linear
AB,, AB,E;, AB,E,

A

gewinkelt
AB.E, AB,E,,

’
) 2 b

trigonal planar tetraedrisch trigonal bipyramidal
AB; AB, AB;
T-formig bisphenoidal
AB;E, AB,E,

J

>
9 J -

trigonal pyramidal Quadratisch planar oktaedrisch
AB;E, AB,E, AB,, ABE,
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VSEPR-Beispiele

Aufenthalts- Einsame Molekiiltyp Raumliche Anordnung Beispiele
raume Elekronen-paare der Liganden

2 0 AB, linear BeH,, CO,
3 0 AB, trigonal eben BF;, NO;~
3 1 AB,E V-férmig NO,, SO,
4 0 AB, tetraedrisch CH, SO,*
4 1 AB,E trigonal pyramidal NH,, SO,
4 2 AB,E, V-férmig H,O, H,S
5 0 AB. trigonal bipyramidal PF., PCl;
5 1 AB,E, wippenférmig SF, SeF,
5 2 AB.E, T-férmig CIF;, BrF,
5 3 AB,E, linear ICI2, 15~

6 0 AB, oktaedrisch SF, PCl~
6 1 AB.E, quadratisch pyramidal BrF., IF;

6 2 AB,E, quadratisch eben XeF, ICl,~
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Zusatz: CO, im VB-Bild
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