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Luku 3:
Kvanttimekaaninen
atomimalli ja
hiilen hybridisaatio

Kertausta: Kuorimalli

» Yhdelle kuorelle mahtuu 2, 8, 18, ... elektronia (2n?)

» Mita suurempi kuoren luku, sen suurempi energia on
kuorella olevalla elektronilla

» Elektronit tayttavat ensin sisemmat elektronikuoret, koska
niilla on pienempi energia (minimienergiaperiaate)

Energiatasokaavio
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3.1 Atomin elektronirakenne

» Kvanttimekaaninen atomimalli: Elektronilla on seka
hiukkas- etta aaltoluonne

» Hiukkasluonne - tasmallinen massa, lukumaara ja varaus
» Atomin elektronit jakautuvat orbitaaleille (seisova aalto)

» Orbitaali on avaruudellinen alue, jolle elektroni on levittaytynyt
» Yhdelle orbitaalille mahtuu 2 elektronia

» Kvanttiluvut yksiloivat jokaisen atomin elektronin

» Paakvanttiluvut n =1, 2, 3, 4, ... (vastaavat kuorimallin kuoria)

» Keskimaarin mita suurempi n, sen kauempana elektroni on
ytimesta ja sen suurempi energia elektronilla on

> Alakuoret s, p, d, f (eli sivukvanttiluvut [ =0, 1, 2, ..., n-1)

» Orbitaalityyppien lukumaarat ja avaruudelliset suunnat
saadaan magneettisesta kvanttiluvusta (m =0, +1, £2, , ..., ()

» Samalla orbitaalilla olevat elektronit kayttaytyvat
magneettikentassa eri tavoin, merkitaan 1 tai |
(spinkvanttiluku s = +%; tai -12)

Moniste !!!

Tata ei tarvitse kirjoittaa!




» Orbitaalien muotoja (s. 59):
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» Orbitaalien energiasuhteet:
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» Elektronien sijoittuminen orbitaaleille

1. Minimienergiaperiaate - Alhaisimman energian
orbitaalit tayttyvat ensin

Tayttymisjarjestys:

2. Paulin kieltosaanto: Atomissa ei ole kahta elektronia, joiden kaikki
nelja kvanttilukua (n, [, m, s) olisivat samoja.

3. Hundin saanto: Samalla energialla olevat orbitaalit tayttyvat siten,
etta kullekin orbitaalille sijoittuu ensin yksi elektroni (1), sitten
vasta toinen (|)

»  Huom! Puolimiehitys (kullakin 1, mutta ei |) on pysyva elektronirakenne
padenergiataso
> Elektronikonﬁgu raatio: K elektronien mar orbitaalilla
22 67 .2
1608 2P 28 3p (_ orbitaalin kirjaintunnus
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Esimerkki (monisteessa):

a) Kirjoita typpiatomin elektronikonfiguraatio (eli
elektronirakenne kvanttimekaanisen mallin mukaan).

b) Kirjoita rauta-atomin elektronikonfiguraatio.

c) Kirjoita mangaani-ionin MnZ* elektronikonfiguraatio.




» lonisaatioenergia (/E) on se energiamaara, joka tarvitaan
irrottamaan atomista tai ionista yksi elektroni

> Jaksollisessa jarjestelmassa IE kasvaa, kun mennaan

» Jaksossa vasemmalta oikealle (protonien lisaantyessa ytimen
vetovoima samalla etdisyydella oleviin elektroneihin kasvaa)

» Ryhmassa alhaalta ylospain (kun on vahemman elektronikuoria,
ytimen vetovoima vaikuttaa elektroneihin enemman)

ESIMERKKI 3 LITITUMIN IONISAATIONENERGIA-ARVOJEN
TULKITSEMINEN

Pohdi, miksi litiumin 1. ja 2. jonisaatioenergia (IE; ja IE;) poikkeavat toisistaan.
Li(g) = Li*(g) + e IE; = 519 kJ/mol
Li'(g) = Li%*(g) + & IEy =7 300 kJ/mol
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LOPS:

Kvanttimekaanisen atomimallin ja orbi-
taalien avulla tarkennetaan aiemmin esi-
tettyd kuorimallia. Mallin opettelun yhtey-
dessd opitaan myds sen yhteys jaksolliseen
jarjestelmddn. Kvanttimekaanisen mallin
kisittelyd vahvistaa my0s 1onisoitumise-
nergian késittely. Elektroniaffiniteetin ka-
sittelyd ei edellyteta.

Kvanttimekaanisen

atomimallin opiskelussa tutustutaan mini-
mienergiaperiaatteeseen, Paulin kielto-
sadantoon ja Hundin sdintoon. Kvanttilu-
kujen kiyttod tita laajemmin ei edellyteti.
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3.2 Kovalenttisen sidoksen
muodostuminen - hybridisaatioteoria

» Kovalenttisessa sidoksessa atomit liittyvat toisiinsa
muodostamalla yhteisia elektronipareja (tavoitteena oktetti)
» Esim. CH,

» Hybridiorbitaali on alue, jolle sidoselektronipari leviaa
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» Hiilen sp3-hybridisaatio:

» Hiiliatomin 2s- ja 2p-orbitaalit muuntuvat neljaksi
sp3-hybridiorbitaaliksi

energia

2 o —o— —o—

= - —o— —o— —o—sp?
25 —o—

» 4 hybridiorbitaalia suuntautuvat mahdollisimman kauas toisistaan
- tetraedri eli 109,5° sidoskulmat

> Yksinkertaiset sidokset ovat g-sidoksia (sigmasidoksia) ja ne
muodostuvat atomien (hybridi)orbitaalien sulautuessa yhteen

Pt byt e s
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» Hiiliatomin sp2-hybridisaatio:

» Hiiliatomin 2s-orbitaali ja kaksi 2p-orbitaalia muuntuvat
kolmeksi sp?-hybridiorbitaaliksi

energia

2p - —— —o— —— p

- o —o— sp?

25 —o—

» 3 hybridiorbitaalia suuntautuvat mahdollisimman kauas
toisistaan
- tasokolmio eli 120° sidoskulmat

> Jaljelle jaanyt 2p-orbitaali sulautuu yhteen viereisen
atomin 2p-orbitaalin kanssa, jolloin muodostuu m-sidos
(piisidos) yhden o-sidoksen ymparille

» Kaksoissidos: o-sidos ja m-sidos
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» Bentseenirenkaan hiiliatomit ovat sp2-hybridisoituneet
» Hybridisoitumattomat p-orbitaalit sulautuvat kaikki toisiinsa
» m-elektronit ovat delokalisoituneita, eli ne ovat levittaytyneet
kaikkien hiilien yhteiseen kayttoon
n—molekyyliorbotaali
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» Hiiliatomin sp-hybridisaatio:

> 2s-orbitaali ja 2p-orbitaali muuntuvat kahdeksi sp-
hybridiorbitaaliksi (o-sidos)
energia

2p —-— —o— —o— - —— p

= - —— 5p

» 2 hybridiorbitaalia suuntautuvat mahdollisimman kauas toisistaan
-> lineaarinen eli 180° sidoskulmat

> Jaljelle jaaneet 2p-orbitaalit sulautuvat yhteen viereisen atomin
2p-orbitaalien kanssa, jolloin muodostuu 2 r-sidosta o-sidoksen
ymparille

» Kolmoissidos: o-sidos ja kaksi m-sidosta
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» Vapaat ulkoelektroniparit vaikuttavat molekyylin muotoon
(vievat enemman tilaa atomin ymparilta kuin
sidoselektroniparit)
» Esim. Vesi H,0 ja ammoniakki NH; ovat sp3-hybridisoituneita,
mutta sidoskulmat ovat alle 109,5°
l. .' N
H A H H/ Q\ H
105° H107°
16

21.11.2022




