Reseni doméciho tkolu &. 5
1. Obecné plati, ze ve vazebném orbitalu ma vétsi podil orbital s nizs{ energii — orbital atomu,
ktery ma vyssi elektronegativitu.

Pro ¢ vazby v molekule ethanolu:
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Pro vazbu C—-Cl v molekule chlorethanu:
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Tvar orbitali ma vyznamné souvislosti s reaktivitou. Uvazme naptiklad nukleofilni sub-
stituci, kterou obecné znazornuje nasledujici schéma:
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odstupujici nukleofil
skupina

Odstupujici skupinou je typicky konjugovand baze silné kyseliny, halogenidové anionty
proto mohou vystupovat jako tyto obstupujici skupiny. Smér pfichodu nukleofilu (zde
OH™) k atomu uhliku, ktery nese odstupujici skupinu, neni ndhodny.
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Béhem reakce dochazi ke stabilizujici interakci obsazeného nevazebného elektronového paru
nukleofilu s prazdnym protivazebnym orbitalem o vazby C—Cl. Nukleofil se proto ptiblizuje
v ose vazby C—Cl z opa¢né strany, kde méa o* orbital maximum
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2. Obecné plati, ze ve vazebném orbitalu ma vétsi podil orbital s nizsi energii — orbital atomu,
ktery ma vyssi elektronegativitu.

Pro m vazbu v molekule iminu:

Pro 7 vazby v molekule acetonitrilu:

Pro 7 vazby v molekule isokyanatu:
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Vliv interakce orbitali na prubéh reakce lze demonstrovat na piikladu nukleofilni adice
hydroxidového aniontu na karbonylovou skupinu formaldehydu.
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Pro smér piichodu nukleofilu je urcujici kombinace nevazebného elektronového paru OH™,
ktery predstavuje LUMO molekuly, s protivazebnym #* orbitalem vazby C=0, ktery
odpovidda HOMO formaldehydu. Orbitaly 7 vazby vznikaji kombinaci dvou atomovych p
orbitali, do vazebného orbitalu pfispiva vétsi mérou p orbital elektronegativnéjsiho atomu
kysliku, do protivazebného orbitalu 7* prispiva vétsi mérou p orbital atomu uhliku.
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Pokud se interakce s nukleofilem ucastni 7* orbital, lepsiho piekryvu bude dosazeno pii
priblizeni hydroxidového aniontu k atomu uhliku.

3. Resenti:
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S ohledem na vazebné poméry atomu uhliku by se mélo jednat o sp? hybridizaci,
vazebny thel X-C-X by mél byt 120°.

S rostoucim podilem s orbitalu (a klesajicim podilem p-orbitalu) se zvétsuje vazebny
uhel:

sp3 109°
sp? 120°
sp 180°

Na vazbé C—X se vétsi mérou podili s-orbital v molekule formaldehydu.

Od ocekavané hybridizace sp? se vice odchyluje fosgen, ve vazbé C—X mé vétsi podil
p-orbital, hybridizace se posunuje k sp3. Vysvétlit tento jev miizeme vysvétlit vyssi
elektronegativitou atomu chloru a rozdily ve vlastnostech s a p-orbitalt. Elektrony
v p-orbitalu jsou volnéji poutiany k atomu, je proto atom tvoii kovalentni vazby
k elektronegativnéjsim atomum piednostné s vyuzitim téchto orbitalu.



