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Video 81 : VSEPR och Valenshindningsteori

VSEPR: (Valence Shell Electron Pair Repulsion) modell for molekylstruktur som utgar
fran Lewisstrukturer.

P X Y. Tva par — linjar (180°
Paulirepulsion Y. va par = Ha (..80 ) o
. Tre par — triangular (120°)
Coulombrepulsion . .
H—O—-H Fyra par — tetraeder (109,5°)

Valensbindningsteori: Utga fran atomorbitaler (AO), linjarkombinationer av
enkelbesatta AO bildar molekylorbitaler (MO).

1. Elektroner kan exciteras innan bindningen bildas.
2. AO kan linjarkombineras till MO (hybridisering).

3. 0- och m-orbitaler bildas av parade AO, dar varje AO bidrar med en elektron.

Dessa tidiga modeller med lokaliserade elektroner ar omoderna, men begrepp fran dessa
(t.ex. hybridisering) anvands fortfarande!



Video 8-2 : Molekylstruktur och -geometri

Molekylorbitalteori: Elektroner ar inte lokaliserade till en atom, eller en bindning, utan

delas av hela molekylen.
Born-Oppenheimer-approximationen: Atomkarnor ar mycket tyngre an elektroner,

och kan betraktas som stationara = SE loses endast for elektronernal

Energy

SE loses upprepade ganger for olika atom-
avstand, vilket ger t.ex.: —_—

R, separation, R

e Potentialenergidiagram
e Dissociationsenergier
e Jamviktsavstand

Ex: Vitemolekyljonen (H3): H= —fobeVQ + (—ﬁio) (i + 7; ]1%)

- ™~ B SE ger en-elektron-vagfunktioner, d.v.s. molekylorbitaler (MO).
] ger elektronfordelningen over hela molekylen. Utnyttja de atom-

4 [
'/R’ orbitaler vi har for att hitta (approximera) molekylorbitalernal



Video 8-3 : LCAO-metoden
LCAO = Linjarkombination av atomorbitaler

Losning av SE for vatemolekyljonen ger E(HY) = E,(R) + 47220 R

Svart att generalisera till storre molekyler!

Bilda en superposition av tva atomorbitaler x4 och xp (var och en for en elektron):

Y+ = N(xa=£ xB)

Y4 ar nu en approximativ molekylorbital (MO) bildad genom linjarkombination av
atomorbitaler — LCAO-MO.

[y P = N2(X3 + X5 + 2xaXB)
- |* = N* (x4 + X5 — 2x4XB)

Termen 2y 4x p ar ”overlappstatheten”, och vi definierar overlappsintegralen, S"

S:/XZXBCZT
1%

S ar ett kvantitativt matt pa graden av vaxelverkan, och 0 < § < 1.



Video 8-3 : LCAO-metoden (forts.)

Normering

e =N(xa+xs), xreella

- L= [ Wi -
Ye=Nxatxs) = N* /(XA + XB) (XA + XB)dT =
- = N(xa—xs)
= N? (/XadT—l—/X%dT—l—Q/XAXBdT)

Y, ger Kkonstruktiv interferens mellan
AO, och okad elektrontathet mellan
atomkarnorna som verkar stabiliserande — N 2(2+25) -0 = N = \/
= bindande MO.

2(1+9)

Y_ ger destruktiv interferens och minskad
elektrontathet mellan karnorna (noder
och nodplan) = antibindande MO.





