                                 54. A vegyértékelektronpár taszítási elmélet alapjai. A többatomos molekulák alakja, kötésszög és kötésrend fogalma, értéküket befolyásoló tényezők (példákkal szemléltetve).

-vegyértékelektronpár taszítási elmélet -> (VEPTE) a molekulák térszerkezetének elemzását teszi lehetővé

alapelvek: 1. az atom vegyértékhéján lévő vmennyi elektron taszítja egymást
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                  2. az ellentétes spinű elektron közötti taszítás mágneses kölcsönhatásuk következtében kisebb mértékű mint az azonos spinű elektron között fellépő taszítás 

                  3. az elektronok a vegyértékhéjon úgy helyezkednek el hogy a közöttük lévő taszítás minimális legyen => a pályák a lehető legtávolabb vannak egymástól (ekvivalens pálya elmélet)

-molekulák térszerkezete -> A molekulák térbeli felépítését (geometriáját) a szigma-kötőpályák és a nemkötőpályák együttes száma (szigma-váz) határozza meg.

                   Általános jelölés:  AXn Em

A: központi atom 

X: ligandum

E: nemkötoelektronpár

N = n + m: koordinációs szám

-a többatomos molekulák alakja -> 2 atom(molekula)-pálya: lineáris

                                                                     3 atom(molekula)-pálya: háromszög (sík)

                                                                     4 atom(molekula)-pálya: tetraéder

                                                                     5 atom(molekula)-pálya: trigonális bipiramis vagy

négyzetes piramis

                                                                     6 atom(molekula)-pálya: oktaéder

                                                                     7 atom(molekula)-pálya: pentagonális bipiramis

1, N = 2: AX2 vagy AXE, 

    lináris molekulák, kötésszög: 1800

    pl. BeX2 , HgX2 , C2 H2 , CO, ..
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2, N = 3: AX3 , AX2 E vagy AXE2 

    trigonális(síkháromszög) molekulák,kötésszög: 1200 , 

    pl. BX3 , SO2 , NOCl, C2 H4 ,..
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3, N = 4: AX4 , AX3 E, AX2 E2 

    tetraéder, kötésszög: 109,50

    pl. CH4 , NH3 , H2 O,
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4, N = 5: AX5 , AX4 E, AX3 E2 , AX2 E3 ,..

    trigonális bipiramis (négyzetes piramis)

    kötésszög: 1200 /900 (900 ) 

    pl. PCl5 , SF4 , ClF3 , XeF2 ,...
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5, N = 6: AX6 , AX5 E, AX4 E2 ,....

    oktaéderes molekulák, kötésszög: 900

    pl. SF6 , IF5 , XeF4 ,....
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-kiegészítő szabályok -> 
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kötésszög: a kp.-i atomtól a szomszédos atomok felé húzott szakaszok egy szöget zárnak be amely az illető ligandumok kötésszöge

kötésrend: a kötő és lazító molekulapályák számának különbsége

