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19. ábra

sp3 hibrid pályák képződése.

A metánban a szénatom sp3 hibridpályái lapolnak át a hidrogénatom s pályáival négy ekvivalens kötést hozva létre. Így a metán tetraéderes szerkezetű. Bár a hibridizáció létrejöttéhez energia befektetés szükséges, ezt bőven fedezi a kötés létrejöttekor felszabaduló energia.

Az sp3 hibridizációra másik példa az ammónia molekula. Ismert, hogy a négy elektronpár elrendeződése a metánban szintén tetraéderes, így itt is feltételezhetjük a N atompályáinak sp3 hibridizációját. A nitrogén alapállapotú vegyértékhéja a következő szerkezetű: 2s2 2p3. A hibridizált pályák tehát,


                                        sp3
Három hibridpálya a négyből kovalens kötést létesít a H atomokkal, a negyedik hibridpályán magános elektronpár van.

A hibridizációt akkor tételezzük fel, ha a VSEPR modell által megjósolt molekulageometriát enélkül nem tudjuk magyarázni.

1.1.1.1.1 sp hibridizáció

Tekintsük a BeCl2 molekulát, amely a VSEPR modell szerint lineáris molekula.

Az atompályák cellás ábrázolása a Be atom vegyértékelektronjaira:


                            2s                 2p

Alapállapotban a Be nem tud kötést létesíteni a Cl atommal, mivel nincs párosítatlan elektronja. Az egyik 2s elektront az egyik 2p pályára gerjesztjük.


                              2s                2p

Most két különböző pálya áll rendelkezésre a kötéshez, tudjuk azonban, hogy a BeCl2 molekulában mindkét kötés egyenlő hosszú és ekvivalens. Ezért a 2s és 2p pályákat összekeverjük sp hibridpályákká.


                                sp         üres 2p pályák

Két sp hibridpálya keletkezik és marad két üres p pálya. A hibridpályák egymással 180o-os szöget zárnak be ez megfelel a molekula lineáris geometriájának. Ezek lapolnak át a Cl atomok p pályáival a molekula képződésekor.

1.1.1.1.2 sp2 hibridizáció

A BF3 molekula geometriája síkháromszög a VSEPR modell alapján. Az alapállapotú B külső héjának elektronszerkezete:


                             2s                2p

Először az egyik 2s elektront promócióval egy üres 2p szintre viszünk.


                             2s                2p

A 2s pályát a 2p pályákkal összekeverve három sp2 hibridpályát kapunk és egy üres p pályát. A három sp2 pálya teljesen ekvivalens, egy síkban fekszik és 120o-ot zár be egymással. Ezek lapolnak át a F atomok 2p pályáival.

A hibridizáció típusától függetlenül, ha egy s és három p pályából indulunk ki összesen négy pályát kaphatunk, amelyen maximum nyolc elektron tud elférni. Ez a magyarázata, hogy a második periódus elemei általában teljesítik az oktett szabályt. A harmadik periódustól kezdve már a d pályák hibridizációjával is számolnunk kell ezért elôfordul, hogy a központi atom körül több, mint nyolc elektron helyezkedik el.

1.1.1.1.3 p és d pályák hibridizációja

A SF6 molekula oktaéderes geometriájú. A kén alapállapotú elektronkonfigurációja: [Ne]3s23p4.


                          3s                 3p                                  3d

Mind 3s, mind 3p elektronokat gerjeszthetünk a 3d szintre.

                           3s                 3p                                3d

A 3s, a három 3p és két 3d pálya keveredéséből hat sp3d2 hibridpálya keletkezik és 3 üres d pálya marad. A hat S-F kötés a hibridpályák és a F atomok 2p pályáinak átlapolásával jön létre.

Amikor a d pályák is részt vesznek a hibrid orbitálok kialakításában a kiterjesztett oktett szabály érvényesül.

Az alábbiakban összefoglaljuk a hibridizációval kapcsolatos tudnivalókat.

· A hibridizáció fogalma csak a kötésben résztvevő atomokra alkalmazható.

· Legalább két nem ekvivalens atompálya keveredését jelenti új atompályákká. A hibridpályáknak a tiszta atompályáktól eltérő alakjuk van.

· A keletkező hibridpályák száma megegyezik a kiindulási atompályák számával.

· A hibridizáció energia befektetéssel járó folyamat, de a kötés létrejötte bőven fedezi ezt az energiát.

· A kovalens kötések többatomos molekulákban a hibridpályák átlapolásával, vagy hibridpályák és nem hibridpályák átlapolásával jönnek létre.

1.1.1.1.4 Hibridizáció kettős és hármas kötéseket tartalmazó molekulákban

Tekintsük az etilén molekulát. A C2H4 molekula C-C kettős kötést tartalmaz, és az atomok egy síkban helyezkednek el. Ezt megmagyarázhatjuk, ha feltételezzük, hogy a C atomok sp2 hibrid állapotban vannak. Feltételezzük, hogy a C atom 2px és 2py pályái hibridizálódnak és a 2pz pálya változatlan marad. Ez utóbbi merőlegesen helyezkedik el a kötések síkjára. A két 2pz orbitál oldalával lapol át egymással, ezáltal  kötést hoznak létre (20. ábra).




20. ábra

Az etilénmolekula kialakulása. a.: A szén atomok és hidrogén atomok közötti  kötések felülnézetben. Minden atom egy síkban helyezkedik el. b.: A két szénatom 2pz pályája oldalnézetből. Ezek átlapolnak egymással,  kötést képezve. c.: Az etilén  és  kötései. A  kötések a molekula síkja alatt és fölött helyezkednek el.
Azt a kovalens kötést, ahol az atompályák oldalukkal lapolnak át és az elektronsűrűség az atommagok alkotta sík alatt és felett a legnagyobb, -kötésnek nevezzük. Azt a kovalens kötést ahol az orbitálok végükkel lapolnak át és az elektronsűrűség az atommagok között a legnagyobb  kötésnek nevezzük.

Az etilénmolekulában a kettôs kötést egy  és egy  kötés hozza létre, tehát a két kötés nem azonos.

Az acetilén molekula C-C hármas kötést tartalmaz. A C atomok sp hibridállapotban vannak. A C atom két sp hibridpályája közül az egyik a H atommal a másik a másik C atommal létesít kötést. A fennmaradó nem hibridizált 2p pályák két  kötést létesítenek a szomszéd C atom 2p pályáival oldalt átlapolva. Ezek síkja egymásra merôleges, és elektronsűrűségük a két szénatomot összekötô vonal mentén nulla.

1.1.1.2 Molekulapálya elmélet (kiegészítő anyag)

A vegyértékkötés elmélet feltételezése, miszerint a molekula elektronjai atompályákon helyezkednek el, csak közelítés. Ugyanez az elmélet néhány esetben nem tudja kielégítően magyarázni a molekulák tulajdonságait. Pl. az O2 molekula paramágneses, de a vegyértékkötés elmélet szerint diamágnesesnek kellene lennie, mivel Lewis szerkezete szerint nincs párosítatlan elektronja.




A molekulapálya elmélet szerint a kovalens kötéseket molekulapályákon levő elektronok hozzák létre, ezek a molekulapályák az egész molekulához tartoznak.

Két s pálya átlapolásából egy kötő és egy lazító pálya jön létre. A kötő pálya alacsonyabb, a lazító pálya magasabb energiájú, mint azok az atompályák amikből képződtek. Ez egyben azt is jelenti, hogy a kötő pálya stabilabb, a lazító kevésbé stabil, mint a kiindulási atompályák (21.a. ábra).
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