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W jaki sposéb mozna skonstruowac diagramy

energetyczne prostych czasteczek?

Elektron - trwata czastka elementarna

Zrédto: dostepny w internecie: www.pixabay.com, domena publiczna.

Opis wlasciwosci substanciji w oparciu o jejbudowe molekularng stanowi istotne
zagadnienie w chemii. Budowe substancji mozna rozpatrywac na wielu stopniach
szczegotowosci: od rozrozniania rodzaju wigzan (kowalencyjne czy jonowe), poprzez wzory
Lewisa (elektronowe) do bardziej szczegotowych rozwazan, uwzgledniajacych
rozmieszczenie elektronow na poszczegolnych orbitalach molekularnych. Jednym z wielu
podejs¢ - i to weale nie najpardziej zaawansowanym - jest zastosowanie diagramow
energetycznych do przewidywania wlasciwosci substancji. Kazdy diagram energetyczny
przedstawia uszeregowanie orbitali wzgledem energii. Wiedzac, ze elektrony zajmujg
poziomy energetyczne (czyli orbitale) zgodnie ze wzrastajgcq energia, otrzymujemy opis
struktury elektronowej danej czasteczki badz jonu.

Twoje cele

» Opiszesz zasade konstrukcji diagramow energetycznych dla prostych
czasteczek /jonow dwuatomowych.

» Przywolasz kryteria tworzenia kombinaciji liniowych orbitali atomowych.

e Rozpoznasz orbitale molekularne ¢ i m na podstawie ich ksztattu.

o Wyznaczysz rzad wigzania oraz jego wptyw na dtugos$¢ wigzania.




Przeczytaj

W celu opisu budowy elektronowej czasteczek lub jonow stosujemy wzory kreskowe

Lewisa. Jest to pewien uproszczony sposob prezentacji rozmieszczenia par elektronowych,
tworzacych dang czgsteczke lub jon.

1s 2S 2p

Zapis klatkowy dla gO
Zrédto: GroMar Sp. z 0.0., licencja: CC BY-SA 3.0.

Doktadniejszy opis wymaga uwzglednienia orbitali molekularnych, czyli czasteczkowych.
Mozna je utworzy¢ poprzez odpowiednie kombinacje liniowe orbitali atomowych powtoki
walencyjnej atomow uczestniczacych w wigzaniu. Orbitale atomowe, ktore mozna uzy¢ do
tworzenia orbitali molekularnych, musza spetnia¢ nastepujgce warunki:

e muszg mie¢ zblizone wartosci energii;
» muszg sie efektywnie naktadac;
e muszg posiadac¢ identyczng symetri¢ wzgledem osi powstajagcego wigzania.

Podziat orbitali molekularnych

Istniejg rozne kryteria podziatu orbitali molekularnych. Ze wzgledu na sposob nakladania
wyrozniamy naktadanie czotowe (o) oraz boczne (7). Ze wzgledu na energie orbitali mozna
wyrozni¢ orbitale wigzgce, ktore majg energie nizszg od orbitali atomowych, z ktorych
zostaly utworzone, oraz orbitale antywigzace - posiadajg energie wyzszg od
“macierzystych” orbitali atomowych. Generalnie, im wiecej elektronow znajduje sie na
orbitalach wigzacych, a mniejna antywigzacych, tym wigzanie jest silniejsze (co za tym idzie
- krotsze), a takze wzrasta jego krotnos¢, czyli rzad wiazania.
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Ksztatt konturu wiazacego orbitalu molekularnego o,
Zrédto: GroMar Sp. z 0.0., licencja: CC BY-SA 3.0.

Ksztatt konturu antywigzacego orbitalu molekularnego o1 (kolor wskazuje na znak funkcji falowej)
Zrédto: GroMar Sp. z 0.0., licencja: CC BY-SA 3.0.

Niektore orbitale atomowe nie ulegaja natozeniu w trakcie tworzenia kombinacji liniowych.
Przyczynami tego moga byc¢: brak orbitalu o odpowiedniej symetrii, zbyt duza roznica
energii lub zbyt duza odlegto$¢ miedzy atomami. Takie orbitale ,przechodzg” praktycznie
niezmienione do czasteczki, w ktorej posiadajg takg sama energie, jakg miaty w izolowanym
atomie. Innymi stowy nie wnoszg one zadnego przyczynku do wigzania - ani
stabilizujgcego, ani destabilizujgcego. Takie orbitale okresla sie jako niewigzace.

W zaleznosci od rodzaju orbitalu molekularnego (o czy ), powstajacy orbital okresla si¢
odpowiednio jako " lub 7".
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Czasteczki i jony homoatomowe

Konstrukcja diagramow czasteczek /jonow homoatomowych wykorzystuje naktadanie
orbitali atomowych spetniajgcych nastepujace warunki:

Maja zblizong energie

Im mniejsza roznica energii miedzy orbitalami atomowymi, tym naktadanie jest

bardziej efektywne.
Maja taka samg symetri¢ wzgledem osi wigzania

Jezeli o§ wiazania okreslimy jako y, wowczas orbitale typu s oraz py bedg posiadac
platy orbitalne w osi wigzania. Stad naktadanie s + s, py + s, py + py da orbitale o.
Z kolei pz + pz posiadajg ptaszczyzny weztowe. Tutaj, ze wzgledu na symetrie,

mozliwe s3 tylko kombinacje px 4 px oraz pz + pz, tworzgce w rezultacie orbitale .

Mogg sie efektywnie naktadac

Przykladem sg wigzania m, tworzone przez pierwiastki okresu drugiego. Pierwiastki
okresu trzeciego i kolejnych posiadajg wyraznie wigksze promienie atomowe

w stosunku do pierwiastkéw okresu drugiego. Wskutek wiekszej odlegtosci migedzy
atomami, naktadanie boczne orbitali atomowych jest duzo stabsze, co jest widoczne
w mniejszej tendencji do tworzenia wigzan 7 przez atomy pierwiastkow okresu 3.

i kolejnych.

Czasteczki i jony heteroatomowe

W przypadku diagramoéw dla czgsteczek /jonow heteroatomowych sytuacja sie komplikuje
z powodu koniecznos$ci uwzglednienia réznic energii orbitali atomowych poszczegoélnych
atomow. Zasadnicza regulg jest, ze orbitale walencyjne atomu pierwiastka o wyzszej
elektroujemnos$ci majg energie nizszg od orbitali walencyjnych atomu pierwiastka o nizsze;j
elektroujemnosci. Wskutek naktadania tych orbitali atomowych powstaja dwa orbitale
molekularne (czgsteczkowe). Orbital o nizszej energii (czyli wigzacy) posiada dominujacy
udziat orbitalu atomowego pierwiastka bardziej elektroujemnego. Na tym orbitalu bedzie
znajdowac si¢ para elektronowa (wigzaca), co jest zgodne z polaryzacjg wigzania. Orbital

0 wyzszej energii (antywiazacy) bedzie nieobsadzony.



Krancowym przypadkiem bedzie sytuacja, gdy roznica elektroujemnosci bedzie tak duza,
ze nakladanie nie bedzie praktycznie mozliwe. OczywiScie mozna zaproponowac orbitale
molekularne pelnigce funkcje wigzace i antywigzace, ale bedg one praktycznie tozsame

z orbitalami atomowymi atomow: odpowiednio bardziej elektroujemnego (,wiazacy”) i mniej
elektroujemnego (,antywiazacy”). Elektrony bedg preferowac orbitale o jak najnizszej
energii, lokujgc si¢ na atomie pierwiastka o wyzszej elektroujemnosci, co odpowiada
sytuacji wigzania jonowego. Diagramy energetyczne dla czgsteczek /jonow dwuatomowych
posiadajacych wiazania 7 sa bardziej skomplikowane, a ich konstrukcja wymaga
uwzglednienia danych do$wiadczalnych. Z kolei diagramy energetyczne dla czgsteczek
wieloatomowych przedstawiajg jeszcze wyzszy stopien skomplikowania, z powodu
koniecznosci uwzglednienia bardziej subtelnych efektow, ktore prowadza do konstrukcji
orbitali wielocentrowych, tj. ztozonych z wigcejniz dwoch orbitali atomowych.

Stownik
orbital atomowy

funkcja falowa charakteryzujaca zachowanie elektronu w oparciu o zestaw liczb
kwantowych; prawdopodobienstwo znalezienia elektronu w danym punkcie jest
proporcjonalne do kwadratu z bezwzglednejwartosci tej funkcji w tym punkcie
orbital molekularny

orbital utworzony poprzez kombinacje liniowe orbitali atomowych; liczba orbitali
molekularnych musi rownac sie liczbie orbitali atomowych; jezeli do kombinacji wzieto
dwa orbitale atomowe o takiej samejbadz zblizonej energii, wowczas otrzymuje si¢ dwa
orbitale molekularne rozniagce sie energia: wigzacy i antywigzacy

orbital 7 (sigma)

orbital molekularny otrzymany poprzez natozenie czotowe orbitali atomowych;
posiada maksymalng gestos¢ elektronowgq na osi wigzania
orbital 7 (pi)

orbital molekularny otrzymany poprzez natozenie boczne orbitali atomowych; posiada
ptaszczyzne wezlowg na osi wigzania — prawdopodobienstwo znalezienia elektronu na
osi wigzania wynosi zero

orbital wigzacy

orbital molekularny o energii nizszej od orbitali atomowych, z ktorych zostat utworzony;
posiada platy orbitalne w przestrzeni pomiedzy atomami; obsadzenie elektronami
powoduje obnizenie energii catego uktadu, czyli stabilizacje czgsteczki

orbital antywiazacy

orbital molekularny o energii wyzszej od orbitali atomowych, z ktorych zostat utworzony;
posiada ptaty orbitalne umiejscowione z dala od wigzania pomi¢dzy atomami; obsadzenie




elektronami powoduje podwyzszenie energii calego uktadu, czyli destabilizacje
czasteczki
orbital niewigzacy

orbital molekularny o energii zblizonej do orbitali atomowych, z ktorych zostat
utworzony; nie wywoluje efektu stabilizujacego ani destabilizujacego wigzanie; typowym
przyktadem orbitali niewigzgcych sg wolne pary elektronowe znajdujgce si¢ na
niektorych atomach w czgsteczce

ptat orbitalny

przestrzen zawierajaca punkty, w ktorych prawdopodobienstwo znalezienia elektronu
jest duze, np. wigksze od 0,9; ksztalt ptatow, ich liczba oraz rozmieszczenie

w przestrzeni jest charakterystyczng cechg poszczegolnych orbitali i pozwala na ich
latwe odroznienie, np. wszystkie orbitale atomowe s posiadajg sferyczne ptaty orbitalne
ptaszczyzna weztowa

ptaszczyzna, w ktorej prawdopodobienstwo znalezienia elektronu wynosi zero

Bibliografia

Bielanski A., Podstawy chemii nieorganicznej, Warszawa 1997 i wyd. nastepne.



Film samouczek

Polecenie 1

Czy wiesz, w jaki sposdb konstruuje sie diagramy energetyczne prostych zwigzkéw? Zapoznaj

sie z filmem samouczkiem, a nastepnie sprawdz swojg wiedze, rozwigzujac ponizsze zadania.

W jaki spos6b mozna skonstruowac
diagramy energetyczne prostych czasteczek?

Film dostepny pod adresem /preview/resource/RISVCZtUH3MEC

Film samouczek pt. ,W jaki sposéb mozna skonstruowac diagramy energetyczne prostych czasteczek?”
Zrédto: GroMar Sp. z 0.0., Krystyna Tesak, licencja: CC BY-SA 3.0.

Film dotyczy konstruowania diagramow energetycznych.
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Cwiczenie 1

Woybierz poprawne dokorczenie ponizszego zdania.

W czasteczce N3 orbitale wigzace to:

O 02p,, 2p,, 128, 25, 02py, 2py, T2p,, 2D,
O Ty, 2Dy, 2Pz, 2P
(O 02s,2s,2p,, 2p,, T2P4, 2Dy, 02y, 2D,

(O o02s,2s,02p,, 2p,

Cwiczenie 2
Zaznacz wszystkie prawidtowe sformutowania.

(] Orbitale 2p, naktadaja sie czotowo, tworzac orbitale molekularne o.

0 Orbitale 2p, oraz 2p., pochodzace od réznych atoméw, naktadaja sie bocznie,
tworzac zaréwno wigzace, jak i niewigzace orbitale molekularne 7.

[ ] Liczba orbitali atomowych jest réwna liczbie powstatych orbitali molekularnych.

0 Orbitale 2p, oraz 2p,, pochodzace od r6znych atoméw, naktadaja sie bocznie,
tworzac wytacznie antywigzace orbitale molekularne .

(] Orbitale 2p, naktadaja sie czotowo, tworzac orbitale molekularne .

Rdéznica energii pomiedzy utworzonym orbitalem antywigzacym a orbitalami
(] atomowymi jest mniejsza od réznicy energii pomiedzy orbitalem wigzacym
a orbitalami atomowymi.



Sprawdz sie

Pokaz ¢éwiczenia: O @

Cwiczenie 1 @)
Wiazanie w czastecze fluoru F5 jest krotsze od wigzania w anionie nadtlenkowym (ng). Co
jest tego przyczyna? Wskaz prawidtowa odpowiedz.

() Wieksza liczba elektronéw w O%f niz F.
() Wyzszy rzad wiazania w F4 niz Og_.
() tadunek ujemny anionu nadtlenkowego.

() Mniejszy promien atomowy fluoru niz tlenu.
Cwiczenie 2 @)
Czasteczki/jony, ktére posiadajg taka samg liczbe elektronéw walencyjnych i analogiczng

budowe, okresla sie jako izoelektronowe, np. CO i CN ™. Zaznacz, ktéra czasteczka/jon jest
czasteczky izoelektronowa/jonem izoelektronowym do czasteczki azotu (N5).

Ccy

O,

o O O O




Cwiczenie 3

Wskaz zdania prawdziwe, okres$lajace orbitale niewigzace.

O

O

Ich obsadzenia nie uwzglednia sie przy liczeniu rzedu wigzania.

We wzorze Lewisa odpowiadajg wolnym parom elektronowym.

S3 utworzone z orbitali atomowych, ktére nie natozyty sie z orbitalami
pochodzacymi z drugiego atomu.

To kazdy orbital, ktory jest nieobsadzony elektronami w stanie podstawowym
czasteczki.



Cwiczenie 4

W reakcji tlenu z bardzo silnym utleniaczem moze dojs¢ do oderwania jednego elektronu od
czasteczki O, co prowadzi do utworzenia kationu dioksygenylu o wzorze O; . Wybierz
prawidtowe odpowiedzi w oparciu o diagram energetyczny.

* .
Top2p,

LN

energia

atom O kation O2+ atom O

Zrédto: GroMar Sp. z 0.0., licencja: CC BY-SA 3.0.

Kation dioksygenylu posiada‘ parzysty [ | H nieparzysta [ ] ’Iiczbe elektronéw, natomiast
rzad wigzania wynosi‘ 1,5 ] H 2 (] H 2,5 (] ’

Cwiczenie 5

Uzupetnij ponizszy tekst w oparciu o diagram energetyczny.

W czasteczce HF orbital wigzacy jest okreélonyjako‘ ols2s [ ] H osls2py ] ’

wls2s (] H wls2py [ ’i posiada wiekszy udziat orbitalu walencyjnego‘ wodoru ] ’

fluoru [ ] |, przez co para wiazaca jest przesunieta w strone atomu ‘ wodoru || ’

fluoru [ ] |. Liczba elektronéw na orbitalu antywigzacym w czasteczce HF wynosi

1[:]”2@].




Cwiczenie 6

W oparciu o diagram energetyczny okresl, czy moze istnie¢ jon He?". Odpowiedz uzasadnij,

obliczajac rzad wigzania.
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Zrédto: GroMar Sp. z 0.0., licencja: CC BY-SA 3.0.

Odpowiedz zapisz w zeszycie do lekcji chemii, zréob zdjecie, a nastepnie umiesc je we

wskazanym polu.

Zaloguj sie, aby doda¢ ilustracje.

Cwiczenie 7

W fazie gazowej lit moze tworzy¢ czasteczki dwuatomowe. Narysuj diagram energetyczny

czasteczki Li,.

Odpowiedz zapisz w zeszycie do lekcji chemii, zrob zdjecie, a nastepnie umiesc je we

wskazanym polu.

Zaloguj sie, aby doda¢ ilustracje.




Cwiczenie 8 @

Charakter wigzania w czgsteczkach heteroatomowych zmienia sie ptynnie, w zaleznosci

od udziatu wigzania jonowego - od kowalencyjnego poprzez kowalencyjne spolaryzowane do
jonowego. W rzeczywistosci nie ma $cistego kryterium, ktére wyznaczatoby, kiedy wigzanie
jest jonowe. Mozna wiec obliczy¢ udziat wigzania jonowego wzrastajacego z réznica
elektroujemnosci, ale zalezy to takze od wartosci elektroujemnosci potgczonych atomow.
Stosujac wzor:

16'|$2—$1|+3,5°’$2—$12

mozna wyliczyé, ze nawet dla CsF charakter jonowy wigzania wynosi ok. 91%.

Oblicz udziat jonowy wigzania w LiH i skonstruuj diagram energetyczny, uwzgledniajac
przyczynek kowalencyjny.

Odpowiedz zapisz w zeszycie do lekcji chemii, zrob zdjecie, a nastepnie umiesc je we

wskazanym polu.

Zaloguj sie, aby doda¢ ilustracje.




Dla nauczyciela

Scenariusz zajec

Autor: Elzbieta Korzeniak, Krzysztof Btaszczak

Przedmiot: chemia

Temat: W jaki sposob mozna skonstruowac diagramy energetyczne prostych czasteczek?

Grupa docelowa: Il etap edukacyjny, liceum, technikum, zakres podstawowy i rozszerzony;
uczniowie Il etapu edukacyjnego - ksztalcenie w zakresie podstawowym i rozszerzonym

Podstawa programowa:

Poziom podstawowy i rozszerzony

Wymagania ogolne

I. Pozyskiwanie, przetwarzanie i tworzenie informacji. Uczen:

3) konstruuje wykresy, tabele i schematy na podstawie dostepnych informacii.

II. Rozumowanie i zastosowanie nabytej wiedzy do rozwigzywania problemow. Uczen:
4) wskazuje na zwigzek miedzy wlasciwosciami substancji a ich budowa chemiczna.
Ksztaltowane kompetencje kluczowe:

« kompetencje w zakresie rozumienia i tworzenia informacii;

» kompetencje matematyczne oraz kompetencje w zakresie nauk przyrodniczych,
technologii i inzynierii;

» kompetencje cyfrowe;

» kompetencje osobiste, spoleczne i w zakresie umiejetnosci uczenia sig.

Cele operacyjne:
Uczen:

 interpretuje zasade konstrukcji diagramow energetycznych dla prostych
czgsteczek /jonow dwuatomowych;

» omawia kryteria tworzenia kombinacji liniowych orbitali atomowych;

» wskazuje orbitale molekularne o i m na podstawie ich ksztaltow.

Strategie nauczania:



e asocjacyjna.
Metody i techniki nauczania:

» dyskusja dydaktyczna;

e burza mozgow;

e film samouczek;

e Cwiczenia uczniowskie;
 analiza materiatu zrodtowego;
 technika zdan podsumowujacych.

Formy pracy:

e praca zbiorowa;
e pracaw grupach;
e pracaindywidualna.

Srodki dydaktyczne:

komputery z gltosnikami, stuchawkami i dostepem do Internetu;

zasoby multimedialne zawarte w e-materiale;

rzutnik multimedialny;

tablica interaktywna/tablica i kreda, pisak.
Przebieg zajeé
Faza wstepna:

1. Zaciekawienie i dyskusja. Nauczyciel wykorzystuje informacje zawarte we
wprowadzeniu e-materiatu.

2. Rozpoznawanie wiedzy wyjsciowej uczniow. Omowienie zasad naktadania orbitali oraz
ich zastosowanie na przyktadzie konstrukcji diagramow energetycznych prostych
czasteczek.

3. Ustalenie celow lekcji. Nauczyciel podaje temat zaje¢ i wspolnie z uczniami ustala cele
lekciji, ktore uczniowie zapisuja w portfolio.

Faza realizacyjna:

1. Nauczyciel wyswietla na tablicy multimedialnej film samouczek dotyczacy
konstruowania diagramow energetycznych prostych czasteczek. Uczniowie w parach
wykonuja zawarte w medium ¢wiczenia.

2. Nauczyciel wyjasnia zatozenia teorii liniowej kombinaciji orbitali atomowych, a potem
stosuje te teorie w celu skonstruowania diagramu dla czgsteczki wodoru.

3. Uczniowie na wskazanych przyktadach (np. czgsteczka Hy hipotetyczna czgsteczka
He,) okreslaja orbital wigzacy i orbital antywiazacy oraz nakladanie czotowe - sigma



oraz naktadanie boczne pi wskutek naktadania 2si 2p.
4. Analiza diagramu energetycznego dla czgsteczki azotu, czgsteczki tlenu i czasteczki
fluoru i obliczenie rzedu wigzania.
5. We wskazanych przyktadach uczniowie obliczajg rzad wigzania.
6. Omowienie przypadku jonu nadtlenkowego - izoelektronowego z czasteczka fluoru.
7. Omowienie sposobu konstrukeji diagramu czgsteczki HF i wprowadzenie pojecia
orbitalu niewigzacego.
8. Uczniowie samodzielnie sprawdzaja swojg wiedze, wykonujac ¢wiczenia zawarte
w e-materiale w zakladce ,Sprawd?z si¢”

Faza podsumowujaca:
1. Nauczyciel sprawdza wiedze uczniow, wykorzystujac pytania:

« Czyistnieje czasteczka litu? Odpowiedz uzasadnijkonstruujac diagram energetyczny
dla Lis.

» Dlaczego gazy szlachetne nie tworza czasteczek?

» Czy czasteczka fluoru i czasteczka tlenu sg izoelektronowe? Odpowiedz uzasadnij.

 Jakaliczbe elektronow posiada kation dioksygenylu?

o W czasteczce HCl istnieje wigzanie sigma powstate wskutek natozenia orbitalu 1s
atomu wodoru oraz 3pz atomu chloru. Wymien, ktore orbitale atomowe chloru
przechodza w orbitale molekularne niewigzace w czgsteczce HCL

2. Jako podsumowanie lekcji nauczyciel moze wykorzysta¢ zdania do uzupeinienia, ktore
uczniowie rowniez zamieszczajg w swoim portfolio:

e Przypomniatem/fam sobie, ze...
e Co bylo dla mnie tatwe...

o Czego si¢ nauczylam/tem...

e Co sprawiato mi trudnosc...

Praca domowa:
Uczniowie wykonujg pozostate ¢wiczenia zawarte w e-materiale - ,Sprawdz si¢”
Wskazowki metodyczne opisujgce rézne zastosowania multimedium:

Film samouczek moze by¢ wykorzystany przez uczniow podczas lekcji biezgcejlub na kole
przedmiotowym. Rowniez uczniowie nieobecni na lekcji moga wykorzystac¢ film jako
uzupetnienie luk kompetencyjnych.

Materialy pomocnicze:

1. Polecenia podsumowujgce (nauczyciel przed lekcja zapisuje je na niewielkich
kartkach):



Czy istnieje czasteczka litu?

Dlaczego gazy szlachetne nie tworzg czasteczek? Odpowiedz uzasadnij konstruujac
diagram energetyczny dla hipotetycznej czasteczki Hes.

Jakie to sa czasteczki /jony izoelektronowe?

Jaka liczbe elektrondéw posiada kation dioksygenylu?

Czy orbitale niewigzgce s3 utworzone z orbitali atomowych, ktore nie natozyly

sie z orbitalami pochodzgcymi z drugiego atomu?



