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Теорiї хiмiчного зв‘язку

Вчення про хiмiчний зв‘язок є центральною проблемою сучасної хiмiї.

Проблема вивчення сил, що зумовлюють утворення сполук iз хiмiчних елементiв, виникла ще у 18 столiттi.

Взагалi вiдомо, що властивостi речовин, в значнiй мiрi, залежать вiд типу зв‘язку мiж взаємодiючими атомами, тобто вiд хiмiчного зв‘язку.

Хiмiчний зв‘язок в свою чергу визначається зовнiшнiм електронним шаром валентними електронами атомiв.

На кожному iз етапiв розвитку хiмiї розвивалися i уявлення про хiмiчний зв‘язок. Дiйсно наукове вчення про хiмiчний зв‘язок було створене на основi квантово-механiчних уявлень про будову речовини.
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Теорiї хiмiчного зв‘язку

Якщо мова йде про розвиток цiєї проблеми, то треба звернути увагу на великий вклад в розвиток теорiї хiмiчного зв‘язку вчення Бутлерова про структуру молекул, яке вказувало на порядок сполучення атомiв.

В перiод 1916-1920р на основi моделi атома Бора з‘явилися так званi ”октетнi” теорiї хiмiчного зв‘язку, розвинутi Косселем i Ленгмюром.

Коссель вважав, що реакцiйна здатнiсть елементiв зводиться до того, що їх атоми намагаються досягти електронну конфiгурацiю iнертних газiв. Утворення таких конфiгурацiй може вiдбуватися в результатi переходу e¯ вiд одних атомiв до других.
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Теорiї хiмiчного зв‘язку

При цьому утворюються рiзнойменно зарядженi iони, якi утримуються в молекулi силами електростатичного притягання. В результатi такого процесу утворюються гетерополярнi молекули.

Ця теорiя не в змозi була пояснити утворення неполярних сполук i їх властивостi.

Цей недолiк в теорiї Косселя був усунений Ленгмюром, який допустив, що 8-ми електронна конфiгурацiя атомiв може бути досягнутою не лише за рахунок переходу електронiв вiд одного атома до другого, але i завдяки утворенню загальних електронних пар, що одночасно належать двом атомам.




4/43















Теорiї хiмiчного зв‘язку Характеристики зв‘язку Ковалентний зв‘язок Теорiя валентних зв‘язкiв Полярнiсть зв‘язку

Теорiї хiмiчного зв‘язку

В подальшому ця теорiя була розвинута Льюїсом, який показав, що загальнi електроннi пари можуть утворюватися не лише внаслiдок пiдпорядкування правилу ”октетiв”. На-

приклад: в BCL3 не 8e¯, а 6e¯, в PCl5 10e¯, в SF6 12 e¯.

Сьогоднi для пояснення хiмiчного зв‘язку, структури, властивостей хiмiчних сполук використовують 3-и теорiї: ТВЗ, ТМО, ТКП. Всi вони заснованi на квантово-механiчних уявленнях про будову речовини.

Цi теорiї є наближеними, так як в утворенi хiмiчного зв‘язку беруть участь електрони, вияснити розподiл електронної густини в молекулi, тобто описати хiмiчний зв‘язок, як вiдомо, в квантовiй механiцi можливо за допомогою ψ.

Для знаходження ψ необхiдний точний розв‘язок рiвняння Шредiнгера, що є можливим лише для молекули H2+ (2p + 1 e¯).
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Теорiї хiмiчного зв‘язку

Для бiльш складних систем використовують наближенi розв‘язки рiвняння Шредiнгера.

Точнiсть цих наближених рiшень оцiнюється мiрою їх спiвпадiння з експериментом.

Сучаснi методи дослiдження дозволяють визначити просторове положення ядер у речовинi. Кожна iз квантовомеханiчних теорiй має свої областi прикладання.

Взалежностi вiд характеру розподiлу електронної густини у речовинi в теперiшнiй час розрiзняють п‘ять типiв хiмiчного зв‘язку: ковалентний, iонний, металiчний, водневий, вандерваальсiвський.

Вчистому видi перерахованi типи зв‘язку проявляються рiдко. Для бiльшостi сполук має мiсце накладання рiзних типiв зв‘язку.
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Характеристики зв‘язку

Довжина зв‘зку, валентний кут

Дослiдження фiзичних i хiмiчних властивостей речовини дозволяє одержати iнформацiю про її будовую.

Сучаснi фiзичнi методи дослiдження дозволяють визначити основнi параметри молекул: мiж‘ядерна вiдстань (d), валентний кут, геометрiя молекули, порядок зв‘язку. H2O

◦

: dОН = 0.96A довжина зв‘язку (мiж‘ядерна вiдстань) мiж хiмiчно зв‘язаними атомами.

Кут мiж уявними лiнiями, якi проходять через ядра хiмiчно зв‘заних атомiв називається валентним. H2O : HOH =

	104.50
	. Визначають методами рентгенографiї,



104.5º

спектроскопiї.
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Характеристики зв‘язку

Енергiя зв‘язку, способи визначення

Важливою характеристикою хiмiчного зв‘язку, яка визначає його мiцнiсть, є енергiя зв‘язку. Мiрою мiцностi зв‘язку може слугувати енергiя, яку витрачають на його розрив:
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Експериментальне визначення: калориметрiя

Хiмiчний зв‘язок, взагалi, утворюється валентними електронами. Для s− i p−елементiв це електрони зовнiшнього шару, для d− елементiв це електрони s−стану зовнiшнього шару та d− стану передзовнiшнього шару.
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Ковалентний зв‘язок

Як показують експериментальнi дослiдження (X-променi) при хiмiчному зв‘язуванi атомiв стан електронiв внутрiшнiх шарiв практично не змiнюється.

Ковалентний зв‘язок утворюється, коли пара e¯в рiвнiй мiрi усуспiльнюється мiж обома атомами.

Зв‘язок виникає у тому випадку, коли при зближенi атомiв (2-х або бiльше) повна енергiя системи знижується. Наочно це можна проiлюструвати залежнiстю потенцiальної енергiї системи вiд вiдстанi (r) мiж її складовими атомами на прикладi молекули H2.

По мiрi зближення атомiв H мiж ними виникають електростатичнi сили двох типiв:

1Сили притягання мiж ядром одного атома i електроном другого;
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Ковалентний зв‘язок

2Сили вiдштовхування мiж ядрами i електронами рiзних атомiв.

+E

Енергія відштовхування

Eрівн r

 Результуюча енергія r0

Рівноважна відстань

	–E
	Енергія притягання
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