
US3-Grundlagen 3

Mesomerie/Resonanz
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Rechte Struktur zwer Linke Resonanzstruktur hat das meiste Gewicht ,

da

Ladungstrennung ,
aber sie aromatisch ist

⑦ auf elektronegativerem
Element

Aufg: Zeichne so viele Resonanzstrukturen wie möglich für die folgenden Moleküle und

idenfiziere diejenige Grenzstruktur mit dem grössten Gewicht.
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USEPR
Das Valence Shell Electron Pair Repulsion Modell kann recht zur

verlässig die Strukturen von Hauptgruppenmolekülen vorhersagen.
Es beruht darauf

,
die Elektronen um ein Zentralator so anzword-

nen ,
das die Abstossung minimiert und damit die Abstände zwischen

den Elektronen maximiert werden
.
Dafür definieren wir die Domäne,

als entweder Einzel-
, Doppel- oder Dreifachbindung ,

sowie freie Elektronen-

paare .
Mit gegebener Anzahl n der Domänen X um das Zentralatom A gibt

es folgende Strukturen.
X X X X
… X-,X,011, mmn* X.,,,f(kX X-AwXA- XA- X X -A - X

,
A*X-Ax -yX*,*yX '

,x 孑 : 、 XX

AxzAXoAγ AXgA83 AX4As
pentagonal-

trigonatplanar tetraedisch trigonal-bipyramidal oktaedrischlinear linear bipyrumidal

Sofern sich die Domänen unterscheiden
,
sind mehrere Strukturen möglich .

Dort

wird auch so entschieden
,

das die Abstossung minimiert wird ,
indem die

grössten Liganden am weitesten voneinander weg stehen
.

Es gibt für die

Grösse der Domänen:

VeEc =) 2 freie e-Paare = 6 Domänen
1800 FF 1

Abstand zwischenI an 소1IE,,,,,SB < fr
.

e-Paar DB ITB Xe den fr
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maximieren
.

richtig falsch

Algorithmisch lassen sich VSEPR-Strukturen wie folgt bestimmen :

1 Die Oxidationszahl OZ mit Hilfe der Summenformel bestimmen.

- Die Anzahl freier Elektronenpaare bestimmen. #reiPaare = E(Hauptgruppenzahl-Valenz)
3 Mit der Anzahl der Domänen die Struktur bestimmen . (Domänengrösse beachten
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Symmetrie
Symmetrie ist im Allgemeinen ein Thema

,
welches euch

durch das ganze Studium begleiten wird dan später in
l

ACACI und in den PCs . werdet ihr sehen
,
dass Symmetrie

ein Mittel ist
,

um Komplizierte mathematische Konzepte der
QM auf einfalle symmetrische Überlegungen runterbrechen.
zu können.

Symmetricelemen-
In ACACII gibt es vier Symmetrieelemente .

Diese sind Bewegungen/Operationen
die am Molekül durchgeführt werden und wenn das Molekül dadurch nicht

verändert wird
,
dann hat das Molekül dieses Symmetrieelement,

- Ebene 2-Ebenen sind Spiegelebenen ,
die ihr durch das Molekül legen

könnt
. In Wu,d sind jeweils die Positionen der W-Ebenen im vgl. zur Hauptdrehachse.
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In-Achse Man lege eine Achse durch das Molekül und drehe das Molekül

um diese Achse
.

Das n in In bezeichnet
,

wie oft man das Molekül

bei der Drehung wieder in seiner ursprünglichen Form erhält
,

also

= Da jedes Molekül bei350 : wieder in seiner ursprünglichen Form

ist
,

hat jedes Molekül eine G-Achse . G wird deswegen auch als E

(Identität) bezeichnet. ⑮a r
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Drehspiegelachse Sn Die Drehspiegelachse ist am schwierigsten zu sehen und

am seltensten
,

aber zur Bestimmung der Punktgruppe
auch zum Glück nur so mässig wichtig. Es ist eine

Kombination von o-Ebene und In-Achse .
Man lege

eine Achse durch das Molekül und spiegele das Molekül

an einer o-Ebene senkrecht zur Achse
.

Danach drehe ich das

Molekül um um die Achse
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Inversionszentrum i Das Inversionszentrum i ist einigermassen gut
zu erkennen. Es ist ein Punkt im Molekül

,
an

dem sich das gesamte Molekül spiegeln lässt.
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¤ Die Hauptdrehachse ist die-- Ebene in der Hauptdrehachse
: höchstzählige Drehachse

,
also

--Ebene senkrecht zur Hauptdrehachse
U 리 diejenige mit dem grössten n" alles andere

,
formal : G-Ebene

zwischen zwei In-Achsen

Aufg: Bestimme alle Symmetrieelemente Moleküleder folgenden
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Punktgruppen /Gruppentheovie)
Wenn ihr alle Symmetrieelemente eines Moleküls gefunden habt

,
könnt ihr es

einer Punktgruppe zuordnen
.

Man kann diese sehr formal mit einem

Flow-Chart (bekommt ihr in der Prüfung) bestimmen
,

oder etwas intuitiver :

Zunächst schaut man
,

ob das Molekül tetraedisch oder oktaedrisch ist :

n homoeleptischer Oktaeder Td homoeleptischer Tetraeder
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Wenn das Molekül linear ist
, gelten auch etwas andere Regeln:

_

Car lineares Molekül Dan lineares Molekül mit V-Ebene senkrecht zu Ca

clvest Me-e-Me
H-E-H O = Σ = 0C∞Car

NeinDon Dooh

Bei allen anderen Molekülen gelten die folgenden aufsteigenden Symmetrieregeln
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Hat ein InversionszentrumIn Hat eine Hauptdrehachse Cs Hat eineSpiegelebene
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Enr Pyramidal
Hat eine Hautdrehachse In mit n2-Ebenen in der Hauptdrehachse
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Ind Antiprismatisch
Hat eine Hautdrehachse In mit n2-Ebenen in der Hauptdrehachse

und n -Achsen senkrecht zur Hauptachsen
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Duh Prismatisch
Gleich wie Dud nur mit zusätzlicherEbene senkrecht

zur Hauptdrehachse (En-Ebene) F
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Aufg: Bestimme alle Symmetrieelenzente und die Punktgruppe der folgenden Moleküle
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Aufg: Bestimme die Strukturformel der folgenden Summenformeln anhand derer Punktgruppen.
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