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Mapy potencjatu elektrostatycznego

» Obszar powierzchni gestosci elekironowej, kiére sa:
» bogatsze w elekirony - kolory ciepte; rejony fte:
* przyciggaja indywidua natadowane dodatnio/odpychajg indywidua natadowane ujemnie
» ubozsze w elektrony - kolory chtodne; rejony te:
= tfatwo przyciagaja elekirony z innej czasteczki,

regiony o zwigkszonej gestoéci elektironowe;j




Sposoby reagowanie zwigzkow organicznych - formalizm zakrzywionych strzatek

Homolityczny (rodnikowy) rozpad wigzania Heterolityczny (jonowy) rozpad wigzania
- wigzgca para elektronéw zostaje rozdzielona - wigzaca para elektronéw pozostaje przy jednym z atomdéw
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A+ X A—X —> AT+ X A~X—> A+ X'

Wiazanie s dla zwigzkéw organicznych rozpada sie w zaleznosci od stopnia i kierunku polaryzacji wigzania:
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rodnik CH3.




tadunki formalne

= obliczenie tadunku formalnego atomu w strukturze Lewisa to , ksiegowanie” jego elektronéw walencyjnych
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tadunki formalne - sposéb obliczania

fadunek formalny = liczba elekironéw walencyjnych — (liczba wigzan + liczba niewigzacych elekironéw)
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Efekt indukcyjny

zalezy od ,, wrodzonej” sktonnosci podstawnika do przyciggania elekironéw, tzn. od elekiroujemnosci tgcznikowego atomu
podstawnika

oddziatywanie wzdtuz tafcucha i przestrzenne
» efekt +| (dodatni efekt indukcyjny) - przycigganie elektronéw, np. F, Cl, Br, I, OH, NH,, NO,;
= efekt -l (ujemny efekt indukcyjny) - odpychanie elekironéw, np. gr. alkilowe;

kazde wigzanie spolaryzowane jest dipolem elekirycznym;

miarg polarnoéci czasteczki jest jej moment dipolowy zdefiniowany jako suma dipoli elektrycznych wszystkich wigzan wchodzacych
w sktad czasteczki

czgsteczki z momentem dipolowym: zerowym - niepolarne, niezerowym - polarne
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Efekt indukcyjny - momenty dipolowe

HF, u=1,83D HCIl, p= 1,08 D HBr, u= 0,80 D HI, u=0,42D




n=187D

Efekt indukcyjny - momenty dipolowe
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Efekt mezomeryczny (rezonansowy)

C-O: 135 pm
C=0: 120 pm, Réwnowaga rezonansowa (taka strzatka
C=0: 127 pm symbolizuje przemieszczenie elektronéw
' a nie przemieszczenie sie atomdw)
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\ / Jon octanowy jest hybryda rezonansowa
dwéch struktur rezonansowych i ma
Struktury rezonansowe nie s rzeczywiste, lecz urojone. wtasciwosci obydwu

» 7adna z powyzszych struktur rezonansowych nie przedstawia rzeczywistego jonu octanowego,

» jon octanowy nie jest mieszaning dwdch odrebnych struktur rezonansowych szybko przeksztatcajgcych sie w siebie,

atomy w obu strukturach rezonansowych: dokfadnie to samo miejsce w przestrzeni; ta sama kolejno$é potgczen

» rdznica: rozmieszczenie elekirondw na orbitalu molekularnym 1t i wolnych par elektronowych na orbitalu atomowym p w
poszczegdlnych strukturach rezonansowych




Efekt mezomeryczny (rezonansowy) — reguly i interpretacja

» Indywidualne struktury rezonansowe nie sg realne, lecz hipotetyczne

prawdziwa struktura czgsteczki — hybryda rezonansowa réznych struktur rezonansowych;
pomiedzy strukturami rezonansowymi nie zachodzg zmiany — majg ustalone rozmieszczenie atoméw

= Struktury rezonansowe réznia sie miedzy sobg jedynie rozmieszczeniem elekironéw m i elekironéw niewigzacych.

ani potozenie ani hybrydyzacja atomdw nie zmieniajg sie przy przechodzeniu jednej formy w drugs;

jedynie potozenie elektronéw © w wigzaniu C=0 i elektrony niewigzgce wolnej pary tlenu przemieszczaja
sig w poszczegdlnych strukturach rezonansowych — stosujemy zakrzywione strzatki!;

zakrzywione strzatki symbolizujg zawsze ruch elekironéw, a nie ruch atoméw!!
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Efekt mezomeryczny (rezonansowy) — reguly i interpretacja

= Struktury rezonansowe zwigzku chemicznego nie musza byé réwnocenne
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= Struktury rezonansowe spetniajg ogdlnie przyjete zasady walencyjnosci

= Hybryda rezonansowa jest bardziej trwata niz jakakolwiek indywidualna struktura rezonansowa

Whiosek ogdlny - prowadzi do trwatosci uktadu.

wieksza liczba struktur rezonansowych - wieksza trwato$é zwigzku;

im wiecej atomdéw w czasteczce ma oktet (dublet dla wodoru) elektronowy tym struktura jest trwalsza;

rezonans gféwna przyczyna zwigkszonej trwatosci pierscienia C,H, — wyktad o zwigzkach aromatycznych;




Efekt mezomeryczny (rezonansowy) - rysowanie struktur rezonansowych

Zsumuj elektrony walencyjne wszystkich atoméw.

Potacz atomy wigzaniami pojedynczymi (po 2 elektrony) i oblicz pozostatg
liczbe elektronéw walencyjnych.

Rozmie$é pozostate elekirony walencyjne w postaci wolnych par elektronowych
w taki sposdb, aby jak najwieksza liczba atomdw zyskata oktet elekironowy,
zacznij od atomu o najwiekszej eletroujemnosci.

Jesli ktéry$ z atoméw nie posiada oktetu elekironowego, dodaj mu elektronéw
przez potaczenie go wigzaniem podwdjnym z sgsiednim atomem, kiéry
posiada wolng pare elektronowa

Uzupetnij wzér o tadunek indywiduum

Okresél formalne tadunki czastkowe i sprawdz, czy ich suma jest zgodna z

tadunkiem indywiduum (musi byé zgodna)
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Kation-anion (w krysztale)

Wiazania kowalencyjne

Jon-dipol

Wigzania wodorowe

Dipol-dipol

Sity dyspersyjne (Londona)

Przyciagajace oddziatywania miedzyczasteczkowe

Bardzo silne @ @

Silne (140-523 kJ/mol) Wspdlne pary elekironowe
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Umiarkowana do stabej (4-38 k|/mol)

Staba Dipole trwate

Rézna Dipole indukowane

sied krystaliczna

H-H (436 kj/mol)
CH5-CH,; (378 kJ/mol)

Na* w H,O

oddziatywania miedzy
czasteczkami np. ROH, H,0O

oddziatywania miedzy
czasteczkami CH,Cl

oddziatywania miedzy
czasteczkami CH,
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