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Teorie orbitalu a vazeb
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Elektronovée konfigurace vybranych
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Molekulové orbitaly - molekula H,

atomové orbitaly molekulové orbitaly

Energie LUMO - lowest unoccupied molecular orbital
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Molekulové orbitaly — hybridizace C




Molekulove orbitaly — jednoduché& vazba C-C, molekula
ethanu




Molekulové orbitaly — dvojna vazba C=C, molekula
ethenu




Molekulové orbitaly — trojna vazba C=C, molekula
ethynu







Molekulove orbitaly — hybridizace Na O




Tabulka 1.2. Elektronoveé konfigurace prvnich 18 prvku.

Atomove Brvek FPocet elektronu v kazdém orbitalu

tislo s 25  2p 35 3p Konfigurace

1 - 1 1s’

2 He 2 18

3 Li 2 1 1572’

4 Be 2 2 1572¢

2 B 2 2 1 1872s°2p’

5 C 2 2 2 1872872p"

7 N 2 2 3 18728°2p"

8 0 2 2 4 1s"2s"2p*

9 F 2 2 5 1872¢72p”
10 Ne 2 2 6 1872¢72p"
11 Na 2 2 6 1 18725 2p"3s’
12 Mg 2 2 6 2 18725"2p"3s”
13 Al 2 2 6 2 1 1s2s2p"3s3p’
14 Si 2 2 6 2 2 1s2s"2p"3s™3p”
15 p 2 2 6 2 3 1s2s"2p"3s73p°
16 5 2 2 6 2 4 1s72s"2p"3s™3p*
17 Cl 2 2 6 2 5  1s°25%2p"3s®3p”
18 Ar 2 2 6 2 6  1s25°2p"3s"3p°




Tabulka 1.3. Valenéni elektrony prvnich 18 prvka
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Elektronegativita prvku
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Polarita vazby, induktivni efekt

U kovalentni vazby mezi rozdilnymi atomy, nebude elektronovy par obéma atomy
sdilen stejné. Jeden atom bude pritahovat elektrony vice a jeden méng, dojde

k tvorbé tzv. parcialniho naboje na jednotlivych atomech.

Vznika polarni kovalentni vazba.
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Posun valenénich elektront oznacujeme u polarnich kovalentnich vazeb jako

induktivni efekt.
Atomy nebo funk&ni skupiny, které pfitahuji elektrony silngji nez vodik vykazuiji

-I efekt.
Atomy nebo funkéni skupiny, které pfitahuji elektrony slabéji nez vodik vykazuji

+| efekt.
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Disociacni energie vazeb

Average Bond Enthalpies (kJimol)

Single Bonds
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8 lontova vazba
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Struktura iontovych sloucéenin (soli)

Pevné skupenstvi — krystalova mrizka

Vodny roztok — solvatace iontu
-——
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Nonpolar covalent bond Polar covalent bond
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potential energy

Chemicka reakce — stépeni a tvorba vazeb
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Vratné reakce a reakéni termodynamika

vratné reakce

A+B = C+D
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Eyringova rovnice
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Stépeni vazeb

Homolytické stepeni
A—B > A- + -B |:> RADIKALOVE REAKCE
radikaly

Heterolytické stépeni ® o
A—DB > A + :B [> POLARNI REAKCE

kation anion




Elektrofilni a nukleofilni reagenty Polarni reakce

E* + Nu »

elektrofil nukleofil

Elektrofilni reagent:
« ma afinitu k zaporné nabitym ¢asticim
 Jde o kation nebo elektronové chudou neutralni molekulu
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Nukleofilni reagent:
« ma afinitu ke kladné nabitym Casticim
 Jde o anion nebo elektronové bohatou neutralni molekulu
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Typy reakci v organické chemii

ADICE ELIMINACE
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Kyseliny a baze - Brgnstedovy
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HCI + NaOH —® NaCl + HOH

o
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Kyseliny a baze - Brgnstedovy

HA + Hzo == A+ H30+

[H;0"] [A]
Rovnovazna konstanta K =
[HA] [H0]
[H30™] [A]
Konstanta kyselosti K,= K[H50] =
y a [ 2 ] [HA]
Sila kyseliny se uvava v PK, = -log K,

TABULKA 2.3 Relativni sila nékterych béznych kyselin a jejich konjugovanych bazi

Konjugovana
Kyselina Nazev pK, baze Nazev
slabsi CH;CH,0OH ethanol 16,00 CH;CH,0- ethoxidovy ion silngjsi
kyselina aze
H,0 voda 15,74 HO- hydroxidovy ion
HCN kyanovodikova kyselina 931 CN- kyanidovy ion
CH;COOH octova kyselina , 4,76 CH;COO- acetétovy ion
HF ' kyselina fluorovodikova 3,45 ! O fluoridovy ionn
HNO;  kyselina dusi¢n4a -1,3 NO5- dusiénanovy ion
silnéjEr: - HCE kyselina chlorovodikova =7.0 " cl ~ chloridovy ion slabst
baze

kyselina




Kyseliny a baze - Lewisovy

obsazeny neobsazeny
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Redoxni reakce — oxidace a redukce
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Redoxni reakce — oxidace a redukce

Oxidace — dochazi ke snizeni elektronové hustoty na atomu uhliku
- tvorbou vazeb C-O, C-N, C-X nebo C=C
- zanikem vazeb C-H

Redukce — dochazi ke zvyseni elektronové hustoty na atomu uhliku
- zanikem vazeb C-O, C-N, C-X nebo C=C
- tvorbou vazeb C-H nebo C-kov
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Redoxni reakce — oxidacni stupen

Derivaty methanu
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Redoxni reakce — oxidace a redukce
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Derivaty vyssich uhlovodiku (R = alkyl)
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