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, Hypervalente® Verbindungen: Beispiel P

VE|KZ 1 2 3 4 5 6
Triplett Singulett] Singulett  Triplett
6 [1P— p—| 1P P
o r \ /.\
8 ’_P’— p? B0 | L
- | N =N
o|  ip=|—p=—p= |7 |_s
- \ - "(lu
10 | 2= —p— =7 E
— = \\ —rm,,
=
@ \ . 27 e et
10 | = PE= ”T\ _||3\
0 b &
@ ll"," ‘“\\\\
12 | = —P
| & |



, Hypervalente” Verbindungen

usbunpulgian
alusenladAy aligels

>
g
O
8
nd




, Hypervalente® Verbindungen
1. Molektlle werden durch Lewis Valenzstrichformeln darge-
stellt und jeder Bindungsstrich stenht fur 2 Elektronen.

2. Werden die Valenzelektronen VE nach Lewis gezahlt, so ver-

letzen hypervalente Verbindungen die Oktett-Regel durch
einen Uberschuss von VE-8 Elektronen.

3. Nomenklatur
nach
Martin & Arduengo Il
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alence Shell Electron Pair Repulsion Modell

[moderne Version: Valence Shell Electron Pair Domain (VSEPD) Modell]

Das VSEPR-Modell erlaubt die Vorhersage der Molekulstrukturen
von Verbindungen

AX,E,
A= Zentralatom,
X = Ligandenatom,
E = ungebundendes (freies) Elektronenpaar,
die
a) eine abgeschlossene Elektronenschale (closed shell) haben

und
b) dessen Zentralatom A annahernd kugelsymmetrisch ist.



alence Shell Electron Pair Repulsion Modell
Zur Bestimmung der Anzahl n. freier Elektronenpaare E, missen
wir die formale Oxidationszahl Z_,, am Zentralatom A bestimmen.
In hypervalenten Verbindungen nehmen wir an, dass A
der elektropositive Bindungspartner ist.

Ng = 1/2(VE _ Zox) ng = Zahl freier Elektonenpaare
VE = Valenzelektronenzahl

Z,, = formale Oxidationszahl

Ne=%(6—-4)=1



alence Shell Electron Pair Repulsion Modell
Molekll-Formen

A = Zentralatom; X = Ligandenatom; E = freies Elektronenpaar




alence Shell Electron Pair Repulsion Modell
Molekll-Formen




alence Shell Electron Pair Repulsion Modell

Die physikalische Basis des VSEPR-Modells ist
das Pauli-Ausschlussprinzip:

Die Gesamtwellenfunktion eines Systems muss
antisymmetrisch bezuglich des Austausches
zweler Elektronen sein.



alence Shell Electron Pair Repulsion Modell

Molekil:




a) AX,, AX;E und AX,E, Molekile im Domanenmodell (VSEPD):
S = Einfachbindungsdomane, E = Elektronenpaardoméne

b) Konventionelle Strichformeln; c) Ungefahre relative Formen und Gréssen der Domanen in
einem AX,E-Molekdl; d) Bananenbindungsmodell von Ethylen und Acetylen und ihre Darstellung
mit Bindungsdomanen; e) Grdsse von Mehrfachbindungsdomanen durch Uberlagerung

TB = Triple Bond (Dreifachbindung); DB = Double Bond (Doppelbindung);

EP = Electron Pair (Freies Elektronenpaar); SB = Single Bond (Einfachbindung)




Damit ergibt sich ungefahr folgende Reihenfolge der relativen

Grossen von Dreifach-, Doppelbindungs-, Elektronenpaar
und Einfachbindungsdomanen:

TB>DB >=EP > G5B

Damit ergibt sich z.B. folgende Reihenfolge der
Abstossungen von Elektronenpaaren (EP) und
Einfachbindungen (SB) mit- oder untereinander:

EP @« EP>EP o SB >5SB « SB

TB: Dreifachbindung (iriple bond)

DB: Doppelbindung (double bond)
EP: “Freies” Elektronenpaar (electron pair)
SB: Einfachbindung (single bond)



alence Shell Electron Pair Repulsion Modell
Strukturdetails...1




alence Shell Electron Pair Repulsion Modell
Strukturdetails...2




