VSEPR

Valence shell electron pair repulsion (VSEPR) model predikuje tvary molekul a
iontyd u nichz jsou valencni elektronové pary rozmistény kolem centralniho atomu.
Tim ze se elektronové pary drzi od sebe co mozna nejdale, se minimalizuje jejich
vzajemné odpuzovani.

1. Nakreslete Lewisuv vzorec molekuly.

2. UrcCete sterické Cislo centralniho atomu.

3. Urcete orientaci elektronovych pard na zakladé sterického disla.
4. Urcete polohu volnych part a odchylky od ,,pravidelnych” tvard.

5. Pojmenuijte tvar na zakladé polohy vazebnych a volnych elektronovych paru.
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1: Pokud je centralni atom v molekule obklopen pouze vazebnymi elektronovymi
pary a nema volné (nevazebné) elektronové pary, bude geometrie molekuly
pravidelna:

Electron Groups 2 3 4 5 G

Geametry Linear Triganal planar Tetrahedral Trigonal bipyramical Octahedral

Predicted Bond

Angles 180° 120° 109.5° 907, 1207 a0

2: Pokud je centralni atom v molekule obklopen vazebnymi i nevazebnymi
elektronovymi pary, molekula nema pravidelny tvar. V dusledku pritomnosti volnych
elektronovych pard na centrdlnim atomu dochazi k deformaci vazebnych Uhlu a tim
i celkového tvaru molekuly.

Volny (nevazebny) elektronovy par obvykle zabird vice prostoru nez vazebny par,
protoze volny elektronovy par je pouze pod vlivem jadra centralniho atomu a proto
zabira vice prostoru s vétsi elektronovou hustotou nez vazebny elektronovy par pod
vlivem jader 2 atomu.



Lone
pair

Bonding
elactron
pair 1 !

Mucled Nucleus

| ldeal wetrahedral Actual molecular
geometry geometry

Odpudivé (repulzni) sily vyrazné klesaji s rostoucim uhlem mezi elektronovymi
pary. Nejsilngjsi je pri 90°, slabsi pfi 120° a velmi slabé pri 180°. Pokles repulze
probiha v rade:

volny par - volny par > volny par - vazebny par > vazebny par - vazebny par

Volny elektronovy par odpuzuje vazebny elektronovy par, coz vede k deformacim
tvaru molekuly.

3: Vazebny uhel B-A-B se zmenSuje s rostouci elektronegativitou atomu B v

molekule AB (A je centralni atom). S rostouci elektronegativitou atomu B se poloha

vazebného elektronového paru posouva z centralniho atomu A a proto odpuzovani

vazebného elektronového paru na sousedni elektronovy par na atomu A klesa.
Napfr.: Pl; > PBr;> PCl;



VSEPR Geometries
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A methane molecule is
tetrahedral, with bond

angles of 109.5°.

An ammonia molecule is
trigonal pyramidal, with

bond angles of 107~

A water molecule is
bent, with a bond
angle of 104.5°.

NO, has one unshared electron
(Bond angle = 132°)
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NO, has one unshared pair of electron.
(Bond angle = 115°)



4: Nasobna vazba se chova ve VSEPR jako jeden vazebny elektronovy par. Dva
elektronové pary dvojné vazby vsak zaujimaji vétsi prostor nez jeden elektronovy
par jednoduché vazby. Vazebné Uhly zahrnujici nasobné vazby jsou tak obecné vétsi

nez ty zahrnujici pouze jednoduché vazby. Na druhou stranu, nasobné vazby nemaji
vliv na geometrii molekul.

| 80

A CO; molecule - _
is linear, with a bond m . Q .

angle of 1807,

An HCM molecule 180

is linear, with a bond m \)
angle of 180", H—C=N:

5: Odpuzovani mezi elektronovymi pary v zaplnéné valencni sfére je vétsi nez
odpuzovani mezi elektronovymi pary v neuplné zaplnéné valencéni sfére (prazdné
d-orbitaly).

H,0 H,S H,Te
Napf. vazebny uhel H-O-H v H,0 >> vazebny uhel H-S-H v H,S. A 4 g g
n=2 = n=5

104.5° 92 1" 90.0°



Electron Pair Geometries

2 Structural Pairs 3 Structural Pairs 4 Struetural Pairs 5 Structural Pairs 6 Structural Pairs
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Molecular Geometries

FOUR ELECTRON FAIRS
Electren Fuir Geomeiry = tetrabedral

Methane, CH, Water, Hy0
4 bond pais 2 bond pairs
no lone pairs 2 lome pains

FIVE ELECTRON PAIRS

-
CiF, F
3 bond pains -
2 hone pairs

4 bond pales
1 lone pair

SIX ELECTRON PAIRS
Electron-Falr Geometry = octahedron

& bond pairs. x
Ho fone pairs 2 lone pales i



Jaky je tvar molekuly BeCl,?
LewisGv vzorec BeCl, :Cl—Be—Cl:
Centralni atom Be ma 2 vazebné pary Be-Cl (SN = 2).

Odpuzovani mezi témito 2 pary vede k tomu, Ze atomy jsou od sebe co mozna
nejdale.

Tvar molekuly je linearni, vazebny uhel Cl-Be-Cl je 180°.

sp-p sp-p
oW Sc-lma 1P O—6—=6

1800

ad— BeN @




Jaky je tvar molekuly BF,?
Lewisuv vzorec BF,

Atom B ma 3 vazebné pary B-F (SN = 3).

Minimalizace vzajemného odpuzovani vede k tomu, ze atomy F tvori rovnostranny
trojuhelnik.

Tvar molekuly je trojuhelnik, vSechny atomy jsou v téze roving, vazebné uhly
F-B-F jsou 120°.

F
o I a
120 CB)DG
N
120°




Jaky je tvar molekuly SO,?

=
S

/S\ i T \O'.

LewisUv vzorec SO, O O ZRer

Centralni atom S ma 2 o vazebné pary S-O a 1 volny par.
Geometrie elektronovych para v SO, je trojuhelnikovita.

Protoze se volné pary do tvaru molekuly nezahrnuiji, vysledny tvar molekuly SO, je
lomeny.

Objemny volny par stlacuje vazebny uhel O-S-O na cca 11
S 1.431A
2 .
00

/ 119°




Jaky je tvar molekuly CH,?

Lewislv vzorec CH,

4 vazebné pary vychazejici z centralniho atomu C jsou usporadany do tetraedru.
Tento tvar minimalizuje repulzi mezi vazebnymi pary.

\

4
VSechny H-C-H vazebné uhly maji stejnou velikost 109,5°. }[
c

:: Hm

H

\/
i B

Tvar molekuly CH, je tetraedr.

Methane

-

CH,



Jaky je tvar molekuly NH,? H—N—H
|

Lewisuv vzorec NH, H

Centralni atom N ma 3 vazebné pary N-H a 1 volny par. Geometrie elektronovych

part molekuly NH3 je tetraedricka, tvar molekuly ale zahrnuje pouze vazebné pary.
Vyslednym tvarem je trigonalni pyramida.

N - Nitrogen
H - Hydrogen

Vétsi odpuzovani volného paru vede ke zmenseni vazebného Uhlu: oproti uhlu v
CH, (109.5°) je v molekule NH; vazebny uhel H-N-H 107.3".



Jaky je tvar molekuly H,0 ?

Lewislv vzorec H,0 /O\
H H

Centralni atom O ma 2 vazebné pary O-H a 2 volné pary, geometrie elektronovych
paru je tetraedricka, tvar molekuly ale zahrnuje pouze vazebné pary. Vysledny tvar
molekuly H,O je lomeny. I

104.5°

C

Vazebny uhel H-O-H (104.5°) je menSi nez v NH,; (107.3°) i v CH, (109.5°) v
dusledku vétsi repulze dvou volnych paru.



Jaky je tvar molekuly PCI; ? o
:ﬁl:

p—CI’

%

& "
Ll (.

Lewisuv vzorec PCl

V dusledku odchylky od oktetového pravidla ma centralni atom P 5 vazebnych paru.
Geometrie vazebnych parl odpovida trigonalni bipyramidé.

Atomy Cl v této molekule zaujimaji 2 typy poloh:

Axidlni: 2 atomy Cl lezi na pfimce prochazejici centralnim atomem shora dol.

Ekvatorialni: 3 atomy Cl lezi v roviné prochazejici centralnim atomem a kolmou na
tut 7

Cl
;ff - axial Bond Cl
Cl i-\-_h gl:' K-\\
Equatorial Bond 4@ P _::::—“* Cl
Cl :"”___F s
Cl

Imaginary Line

- - f-‘mial E-Dr‘u:I | L
’ g k |
k’

— Bond



Vazebny uhel CI-P-CI mezi atomem C| v
ekvatorialni a atomy Cl| v axialni poloze je 90°,

mezi atomy v ekvatorialni poloze je vazebny uhel
Cl-P-Cl 120°.

Jaky je tvar molekuly SF,?

Lewisuv vzorec SF, : |

Geometrie 5 elektronovych paru (4 vazebné S-F pary a 1 volny) odpovida trigonalni
bipyramideé.



Volny par se vyskytuje v ekvatorialni pozici — diky tomu je nejvice vzdalen od
vazebnych paru. e
184.8 pm

A

1ﬂ.ﬁpm ““_alfaF i
F S

Tvar molekuly ale zahrnuje pouze vazebné

F

\F

7 V4 s . ” F F
pary. Vy5|edny tvar molekuly JE dEformovany Lone pair in Lone pair in equatorial
tetraedr (see-saw). axial Position position

Vazebny uhel F-S—F mezi ekvatorialnimi atomy Cl je
173.1° na rozdil od 180° v PCl; = dusledek ] 1—1
pritomnosti volného paru v ekvatorialni poloze. S

Z tého? divodu je vazebny dhel F-S-F mezi axidlnimi F<
a ekvatorialnimi Cl zmensen na 101.6° na rozdil od <120°
120° v PCl;. F




Jaky je tvar molekuly CIF;?

tF— y
LewisUv vzorec CIF, |
'R
Geometrie 5 elektronovych part (3 vazebné CI-F pary a 2 pary volné) odpovida
trigonalni bipyramidé.

Oba volné pary se vyskytuji v ekvatorialni pozici — diky tomu jsou nejvice vzdaleny
navzajem a také od vazebnych paru a tim minimalizuji repulzi.

Tvar molekuly ale zahrnuje pouze vazebné pary. Vysledny tvar molekuly je
deformovany tvar T (“distorted-T")

Two lone pairs T shaped

F

Molekula ma tvar deformovaného T, protoze 2 volné pary zmensuji vazebny Uhel F-
S-F mezi axidlnimi a ekvatorialnim atomem F na 86.98°, oproti z 90° u PCl; a uhel
mezi axialnimi atomy F je redukovan ze 180° na 173.96°.



Jaky je tvar molekuly XeF,?

LewisGv vzorec XeF, tF—Xe—F:

Geometrie 5 elektronovych paru (2 vazebné Xe-F pary a 3 pary volné) odpovida
trigonalni bipyramidé.

VSechny 3 volné pary se vyskytuji v ekvatorialni pozici — diky tomu jsou nejvice
vzdaleny navzajem a také od vazebnych paru a tim minimalizuji repulzi.

— I

Tvar molekuly zahrnuje pouze vazebné pary. Vysledny tvar je linearni, vazebny uhel
F-Xe-F je 180°.

F
900

H y,,,,,,. Xg :

—120°
;




Jaky je tvar molekuly SF,? :'F-. e
... \ / ...

:F—S—F:

i R
Lewisuv vzorec SF, ‘Fe -F:

Geometrie 6 vazebnych S-F elektronovych parl odpovida oktaedru, ktery ma 2
elektronové pary v axialni a 4 v ekvatorialni poloze.

F
FI ()0“ I,IIF
z “"'ln {_l
/;O\F
F

Sulfur Hexafluoride, SF, Octahedron

Vazebny uhel CI-S-Cl mezi atomem Cl v ekvatorialni a atomy Cl v axialni poloze je
90°, mezi atomy v ekvatorialni poloze je vazebny uhel Cl-P-Cl také 90°.



Jaky je tvar molekuly IF.? E-

LewisUv vzorec IF.

Geometrie 6 vazebnych elektronovych pard (5 vazebnych I-F pard a 1 par volny)
odpovida oktaedru.

Volny elektronovy par se nachazi v axialni poloze. Tvar molekuly zahrnuje pouze
vazebné pary. Vysledny tvar molekuly je tetragonalni pyramida.

oo

\ \ jflt‘_ft]’()ﬂ.‘i push on
L <oy the fluorines which
j —

distorts the shape.

distorted
square pyramid

Vazebné uhly F-I-F mezi atomy v ekvatorialni poloze jsou 90°, vazebny uhel
F-I-F mezi atomem F v axialni a atomy v ekvatoriadlni poloze je mensi nez 90° vlivem
volného paru.



Jaky je tvar molekuly XeF,? _— -

Lewisuv vzorec XeF, e .t .

Geometrie 6 vazebnych elektronovych pard (5 vazebnych I-F pard a 1 par volny)
odpovida oktaedru.

Oba volné elektronové pary se nachazi v axialni poloze. Tvar molekuly zahrnuje pouze
vazebné pary. Vysledny tvar molekuly je ¢tverec.

leads to the |
structure Y

(Ff-———"18)

Vazebné uhly F-Xe-F mezi sousednimi atomy F jsou 90°.



Table 10.2 Geometry of Simple Molecules and lons in Which the Central Atom Has One
or More Lone Pairs

Class o |AB,E AB,E ABE, ABE ABE, ABE, ABE AB,E,
Total number
of electron 3 4 4 5 5 5 6 6
pairs
Number of
bonding pairs E 3 £ 4 3 £ 5 4
Number of
lone pairs ! ! 4 1 . EE A 2
% 2 E . E,K
’ I I vl ,f A7\ | E E | E
o Eftmn Trigonal Tetra- Tetra- Trigonal Trlgunal Trlgnnal Octa- ﬂcta.
pairs planar hedral hedral bipyra- bipyra- bipyra- hedral hedral
midal midal midal
Distorted
G t Trigonal tetrahedron T- Square Sqaure
pamesy Bent pyramidal Bent (or seesaw} shape:l LII‘IEEF pyramldﬂl planar
9 @ 3
Examples ﬂ j ~J J - E‘ % e‘% ﬁ O’

SDE hIHa H,O 5F4 CIFS ErF5

|3

*The colored lines are used to show the overall shape, not bonds.



Jaky je tvar
molekuly?

TeCl,
SO,
H,Se
BrF

WF,
cs,
0,2
IF,
IF,*

H;BO,
SbCl,
BrFg
AsCl,
HCIO
HCIO,
OF,
NO;
CIF,
SO,*
NO,
SF,

AsCl,>

[sp3d, trigonalni bipyramida, deformovany tetraedr]
[sp?, rovnostranny trojuhelnik, lomeny tvar]

[sp3, tetraedr (x plati Dragovo pravidlo!!!), lomeny tvar]
[sp3, tetraedr, linearni tvar]

[sp3d, trigonalni bipyramida, linearni tvar]

[sp3d?, oktaedr, oktaedr]

[sp, linedrni, linearni tvar]

[sp?, rovnostranny trojuhelnik, rovnostranny trojuhelnik]
[sp3d?, oktaedr, ¢tverec]

[sp3d, trigonalni bipyramida, deformovany tetraedr]
[sp?, rovnostranny trojuhelnik, lomeny tvar]

[sp?, rovnostranny trojuhelnik, rovnostranny trojuhelnik]
[sp3d, trigonalni bipyramida, trigonalni bipyramida]
[sp3d?, oktaedr, tetragonalni pyramida]

[sp3, tetraedr, trigonalni pyramida]

[sp3, tetraedr, lomeny tvar]

[sp3, tetraedr, trigonalni pyramida]

[sp3, tetraedr, lomeny tvar]

[sp?, rovnostranny trojuhelnik, rovnostranny trojuhelnik]
[sp3d, trigonalni bipyramida, T-tvar]

[sp3, tetraedr, tetraedr]

[sp?, rovnostranny trojuhelnik, lomeny tvar]

[sp3d, trigonalni bipyramida, deformovany tetraedr]
[sp3d, trigonalni bipyramida, T-tvar]



ZnCl,*

AgCl,
PCl
XeF,
BF,
BeCl,

MnO,

sp3, tetraedr, tetraedr

sp, linearni tvar, linearni tvar

sp3d, trigonalni bipyramida, trigonalni bipyramida
sp3d?, oktaedr, ¢tvercovy tvar

sp3, tetraedr, tetraedr

sp, linearni tvar, linearni tvar

sp3, tetraedr, tetraedr



Polarita molekuly, dipolovy moment

Dipolovy moment molekuly = vektorovy soucet vSech vazebnych dipoli. Mize

byt nulovy, i v pfipadé nenulovych vazebnych dipoll které se navzajem kompenzuji
(napf. SF, SiF,, CF,, ...)

ielectrnn egativities I T ‘l I T
N N N N I
- = s "
3.5 2.1— | P %H rd \\.‘F H/\%H /\"’4"
o H H F F F F
iy 0.2
H ;'Il-:n;n'nlﬁ'.-':lrrnrrnlw AEN=09 AEN =1 l’l’ - 1'46 D u’ - 0'24 D
Black Arrows = Dipoles
Blue Arrow = Generated Dipole Moment
F Be — F
< - > @K T
\ 104 Bonds Diploes in BeF, \ /
|
/ (( Lo+ o )) -0 Black Arrows = Dipoles
Dipoles Cancel Each Other Out
Total Bond Moment in BeF, Dipole Moment = Zero
® ® ®

-— = @ —



TABLE 10.3 Common Cases of Adding Dipole Moments to Determine

Whether a Molecule Is Polar

Nonpolar
S e
Twao identical polar bonds
pointing in opposite directions
will cancel. The molecule is
nonpolar.,

Nonpolar

t

s 2

Three identical polar bonds
at 120F from each other will

cancel. The molecule is
nonpolar,

.rﬁ@%%

Three polar bonds in a trigonal

pyramidal arrangement (109.5%) will
not cancel. The molecule is polar.

Polar

s>

Two polar bonds with an angle
of less than 180° bebween them will
not cancel. The molecule is polar.

A 4

Nanpolar

]

¥ = N

¢

Four identical polar bonds in a
tetrahedral arrangement (108.5°
from each other) will cancel.
The molecule is nonpolar.

Note: I all cases where the polar
bonds cancel, the bonds are
assumed to be identical.

If ome or more of the bonds are
different than the other(s),
the bowds will mof cancel
and the molecule is polar.




ProcC jsou molekuly CO,, BF;, CCl,, PF¢, SF. nepolarni ?

Cl
0=C=0). {|:
™/ g
Cl
NH; je polarni, ale BF; je nepolarni. Proc?
Ktera z téchto molekul je polarni ?
(a) SiF,
(b) XeF, o
(c) BF, F
(d) 57 oo | Fin,, |20,
Sivn, 5‘\
N N

F




Ktera z molekul BF;, NH; a H,O0 ma nulovy dipolovy moment ?

H
g 104.5°
N

H\\"' AN O..
H/ H H/ wll:

Ktera z molekul CO,, BeCl,, ICl,” a SF, ma nulovy dipélovy moment ?

:0=C=0. : Cl-Be-Cl ; ., oGl
gl B v

Pro¢ ma molekula BeH, nulovy dipdl, prestoze je vazba Be-H polarni ?



Molekula H,0 ma nenulovy dip6lovy moment a molekula BeF, ma nulovy dipdlovy
moment protoze

(a) molekula H,O ma linearni tvar, zatimco molekula BeF, je lomena.

(b) molekula BeF, ma linearni tvar, zatimco molekula H,O je lomena.

(c) fluor ma vyssi elektronegativitu nez kyslik.

(d) beryllium ma vyssi elektronegativitu nez kyslik. H
. . 104.5°
. .C.I _Be-.c.l * /0.“"'“"".
O\

Dipdélovy moment molekuly CO, je nulovy, zatimco u molekuly SO, je dipdlovy
moment nenulovy. ProcC?

‘0=C=0.
\ / S 1.431 A
& X0
119°



