                     51.A kovalens kötés fogalma. Az elektronpár elmélet és a datív kötés fogalma (példákkal szemléltetve). A vegyértékkötés elmélet (VB módszer) alapjai, az atompályák átfedése, a szigma és pí kialakulásának feltételei. Delokalizált kötések és rezonanciaformák.

-kovalens kötés -> az atomtörzsek között közös elektronpárok révén megvalósuló kötés, a vegyülő atomok párosítatlan elektronjai páronként egy kovalens kötést hoznak létre, a molekulák stabilabb állapotba kerülnek ezáltal, mivel a molekulák alacsony energiájú rendszerek mint a különálló atomok 

feltétel: közel azonos és éehetőleg nagy elektronnegativitás

-elektronpár elmélet -> (Lewis 1916)

kolligáció = a kovalens kötések kialkulásának azt a módját, amikor mindkét kapcsolódó atom 1-1 elektront ad a kötést létesítő elektronpár kialakításához

szabad v. nem kötő elektronpár: azok az eletronpárok, amelyek nem vesznek részt a molekula kötéseinek kialakításában

Lewis-féle szerkezet: elektron->pont                      H. .H  

                                  (elektronpár->vonal)              H-H

kettes, hármas kötést vegyértékelektronpár hozza létre (nemesgáz konfigurációra törekvés)

-datív kötés -> vannak olyan molekullák, összetett ionok, amelyek képződésénél a kötést létesítő eletronpár mindkét elektronja uattól az atomtól származik

az elektronpárt szolgáltató atomot donornak, a másikat akceptornak nevezzük

a kötést donor-akceptor v. koordinált (datív) kovalens kötésnek tekintjük 

feltétel: donornak szabad elektronpárja/párjai legyenek

              akceptorban legalább 2e- hiányzik a vegyérték elektronhéj lezártságához

                                    H                                                     H

                                    . .                                                      . . 
                            H . .  N .   +  H+          ->          [  H . .  N . .  H]+

                                    . .                                                                                 . . 

                                                    H                                                      H

-a szigma és pí kötés kialakulásának felt.-> 1. kovalens kötés az atomorbitálok átfedésével jön létre

                                                                                         2. ha egy atom egynél több kovalens kötést létesít más atomokkal a kötésszögnek meg kell felelnie a kötéshez használt orbitálok közti szögeknek

[image: image1.png]#B

S

©
<t

a8

0]

vegyétékkétés-elmélet:
Az atomorbitalok eredetijellegtiket

megtartva a kialakulo kétés mentén
egymésba hatolnak drfedés jén létre

molekulaorbitdl-elmélet:
A molekulaorbital uj
elektrons(iriiség eloszldst jelent.
az eredet] atomorbitalok
megsziinnek



                                 

                                                                                    3.egyszeres kötést alakít ki egy elektronpár átfedése a kötés tengelye  mentén, a kialakuló szigma kötásben az atompályák átfedése a legnagyobb elektronsűrűséget a 2 atom között hozza létre, ahol egyetlen szigma kötés alakulhat ki a következő atomorbitálok étfedésével: s-s, s-p és megfelelő irányítottságú p-p

                                                                                    4. 2 v.3-as kötés jön létre ha 2 v. 3 elektronpár alakít ki kölcsönhatást, a létrejövő pí kötések elektronsűrűsége eltér a szigma kötésétől, a pí kötések szimmetrikusan veszik körül a magokat összekötő tengelyt és megfelelő irányítottságú p-p atomorbitálok átfedésével alakulnak ki a szigma kötéssel rögzített atomok között

                                                                                    5.nagyobb átfedésű kötéseket létrehozó orbitálok jönnek létre, amikor az atomorbitálok kombinálódnak és azonos számú egyenértékű hibridorbitálok keletkeznek 

-vegyértékkötés elmélet (VB módszer) -> az elektronpár elmélet kvantummechanikai tárgyalása

-nem ad választ: kötésszög 

                           O2 paramágneses

VB kiegészítései: rezonencia elmélet (határszerkezet)

                             hibridpályák (atompályák keveredése)

-delokalizált kötések -> a pí kötés helyzete nem rögzített, így a pí kötés egyenletesen kiterjed az egész molekulára, delokalizálódik (a pí molekulaorbitálok az egész molekulára kiterjed)

-rezonanciaformák -> olyan határszerkezetek, amelyek megfelelő kombinációja alkalmas a valós kötésviszonyok értelmezésére
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a benzol szerkezetében található 3pí kötés is egyenletesen kiterjed az egész molekulára, delokalizálódik

