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§ SaZetak iv

§ Sazetak

Svaka kemijska vrsta ima svoj oblik te zauzima prostor na sebi svojstven nacin. U
jednostavnijim slu¢ajevima, to jest kod manjih kemijskih vrsta, mozemo reci da je prostorna
grada definirana poloZajem atomskih srzi (jezgra i unutarnji elektroni). U nekim sloZenijim
kemijskim vrstama prostorna se grada moze promijeniti jer izmedu krajnjih stanja postoji mala
energijska barijera. S druge strane, promjena grade moZe biti posljedica medudjelovanja s
drugim kemijskim vrstama ili posljedica promjene agregacijskog stanja.

Zasto je vazno poznavati prostornu gradu kemijskih vrsta? Zato $to iz nje proizlazi Citav
niz svojstava koja definiraju , ponasanje” kemijske vrste, drugim rije¢ima, grada nas moze
dovesti do informacija o funkciji neke molekule ili svojstva nekog materijala. lako veza izmedu
prostorne grade i funkcije/svojstva nije direktna, informacije o gradi mogu nas dovesti do
brojnih otkri¢a. Primjerice, do novih lijekova ili materijala poboljSanih svojstava. Mnogi
bioloski procesi su ovisni o prostornoj gradi molekula — od osjetila mirisa do metabolickih
procesa. Takoder, poznavajuci gradu mozemo predvidjeti ishode nekih kemijskih reakcija itd.
U ovom ¢e radu biti opisana strategija primjene VSEPR-modela u predvidanju prostorne grade
molekula. Na nekoliko primjera objasnit ¢e se hodogram: molekulska formula — Lewisov

strukturni dijagram — tip molekule AXnE, — prostorni razmjestaj atoma — detalji grade.
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§ 1. Uvod 1

§1. Uvod

1.1. Prostorna grada i njezina vaZnost u bioloskim sustavima

Form follows function — that has been misunderstood. Form and function should be one, joined in a spiritual union.!

Frank Lloyd Wright

Odredivanje prostorne grade i njezinih promjena omogudéuju nam dublje razumijevanje
kemijskih procesa. Primjerice, mnogi su proizvodi biosintetskih puteva posljedica specificnog
molekulskog prepoznavanja enzima i supstrata.

Sva osjetila naseg tijela su kemijska, bududi da cjelokupna neuronska aktivnost u nasem
mozgu ovisi o prijenosu molekula i iona s jednog mjesta na drugo i o reakcijama u kojima
sudjeluju. Medutim, neke poruke iz vanjskoga svijeta ukljucuju izravna opazanja molekula koje
se ponasaju kao nositelji poruka. To izravno opazanje okolisa ukljucuje okus, cija su osjetila na
jeziku, miris, ¢ija su osjetila smjestena u nosu i neke vrste boli, ¢iji primatelji nastanjuju kozu i
organe unutar tijela. Okus je beskonaéno slozen fenomen jer se molekule, odgovorne za njega,
oslobadaju u vremenskim intervalima. Stovie, njuh igra sredi$nju ulogu kad miriséimo hranu
koju prinosimo ustima ili, pak kad hrana unutar nasih usta oslobada hlapljive sastojke koji
ulaze u nos sa straznje strane. Oslobadanje tih mirisa se moze takoder odvijati u vremenskim
intervalima. Zato, kad jedemo jagodu, analiza daha pokazuje hlapljive estere koji se oslobadaju
u prvom izdahu; drugi izdah je bogat esterima, dok treéi sadrzi aldehide. Primjerice, okus
slatkoce se otkriva na prednjem dijelu jezika. Macke nemaju puno ,slatkih prijamnika” i
ubrajamo ih u skupinu Zivotinja koje ne mare za slatko. Preferiranje slatkoce i odbojnost prema
gorkom vjerojatno je evolucijska prilagodba jer je izrazito zrelo voce slatko (kiselost opada sa
zreloscéu te se slatkoca Secera lakSe primijeti), a mnogi biljni otrovi su gorki. Za okus je vazna
topljivost jer se tvar prvo mora otopiti u vodi da bi mogla prodrijeti u okusne bradavice.
Molekule sa skupinama atoma u karakteristichom rasporedu nazvanom okusna jedinica,
pobuduju posebne okuse. Okusna jedinica prijemljiva za slatko¢u naziva se glikofor. Struktura

glikofora najvjerojatnije je uskladena sa strukturom proteina u prijamniku okusnog pupoljka,

Andelo Nikoli¢, student 3. godine Preddiplomskog sveuciliSnog studija KEMIJA Zavrs$ni rad



§ 1. Uvod 2

u blizini prednjeg dijela jezika. Prilikom vezanja molekule s proteinom (vjerojatno vodikovom
vezom) signal se Salje u mozak. Nekoliko je modela predloZeno za glikofore. Problem je
identificirati skupinu atoma u posebnom geometrijskom razmjestaju; ako je skupina prisutna
u molekuli i nije previSe zasjenjena ostatkom molekule, moZe se vezati na molekulu proteina
i prouzrokovati osjet slatkoga. Glikofor je tako vrsta molekulskog klju¢a, a prijamni protein
molekulske brave.?

Neke male molekule, ukljucujuci glikole kao Sto su etilen-glikol ili glicerol, su slatke; a-
aminokiseline, poput glicina su takoder slatke, no aminokiseline kod kojih je amino skupina
udaljenija od karboksilne skupine nisu slatke. Stereoizomeri nemaju isti okus, sve
D-aminokiseline (one koje ne nalazimo u prirodi) su slatke, dok odgovarajuce L-aminokiseline
mogu biti slatke, gorke ili bez okusa. To istice koliko je vazan oblik molekule s obzirom na
moguénost vezanja na prijamnu molekulu proteina: zrcalna slika molekulskog klju¢a ne mora
pristajati molekulskoj bravi. Neke vodene otopine metalnih iona su slatke itd.

Slican proces se zbiva tijekom osjeta mirisa. Da bi se do toga doslo, molekule koje dolaze
iz okoline moraju imati mirisno svojstvo. Te molekule moraju biti topljive u sluznici koja ulazi
u nosnu Supljinu. Najvaznije od svega, mirisna molekula ili barem jedan njezin dio, mora biti
topljiva u tankom sloju vodene otopine koja ulazi u nosnu Supljinu. Drugim rije¢ima, mora
imati to¢no odredeni oblik (gradu) koja ¢e na to¢no odreden/jedinstven nacin ,sjesti” na jedan
od mirisnih receptora. Kada se to dogodi, nastaje Ziv€ani impuls koji se u mozgu interpretira
kao specificnu aromu, tj. miris. Pri tome je vazno da je konacni osjet u mozgu rezultat
kooperativnosti djelovanja dvaju osjetila: okusa i mirisa. Navedena tvrdnja se najbolje
manifestira kada ne osjeéamo okus zbog zacepljenja nosa — mirisna komponenta okusa

nedostaje.?
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§ 1. Uvod 3

1.2. Odredivanje prostorne grade molekula

Raznim je eksperimentalnim tehnikama moguce proniknuti u prostornu gradu kemijskih vrsta.
Medutim, valja napomenuti da svaka od njih ima svoje prednosti i nedostatke te je najbolje
koristiti podatke komplementarne tehnike kako bi se dobila potpunija slika. Difrakcijske
metode su najpreciznije, ali su primijenjive na dcvrsto agregacijsko stanje. Metode
visedimenzijske nuklearne magnetske rezonancije nisu ograni¢ene na ¢vrsto agregacijsko
stanje, ali su i manje precizne (iako pruzaju vise informacija o dinamici molekule). Razli¢ite
spektroskopije, poput infracrvene ili Ramanove u vedini slu¢ajeva daju informacije o simetriji

molekula, potvrduju prisutnost nekih karakteristi¢nih skupina i slicno.
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§ 2. Prikaz odabrane teme 4

§ 2. Modeli za predvidanje prostorne grade
2.1. Kratki povijesni pregled

Moderne tehnike strukturne analize, poput rentgenske ili nuklearne magnetske rezonancije,
omogucile su uvid u strukturu molekula i kompleksih iona s velikom to¢noséu. U nepunih 100
godina prosli smo put od strukture natrijevog klorida do strukture ribosoma.

Radi jednostavnosti i jasnoée, u ovome radu nede biti opisano na koje se nacine atomi
povezuju u sloZenije sustave. Dakle, nece biti rije¢i o kemijskoj vezi, njezinoj prirodi i
svojstvima.

Gledano s povijesne strane, vazne su sljedece godine:
1. 1916.kada je G. N. Lewis svojom teorijom omogucio predvidanje topologije molekula;3
2. 1940. kada se N. V. Sidgwick i H. M. Powell dokucili da je prostornu gradu molekula
moguce je protumaciti elektronskom strukturom molekula (vezni i nevezni elektronski

parovi)? i;

3. 1957. kada suR.S. NyholmiR. J. Gillespie predstavili VSEPR-model® (akronim od engl.

Valence Shell Electron Pair Repulsion).

Potonji model je postulirao da je najvazniji cimbenik u predvidanju prostorne grade molekula
odbijanje veznih i neveznih elektronskih parova oko sredisnje atomske srZi. Nadalje, taj se
model najéesée koristi u srednjoskolskim i sveudili$nim udZbenicima kemije.®® U radu ¢e se
opisati kako se crtaju Lewisovi strukturni dijagrami iz kojih se uz pomoé hodograma iz Sazetka

ovog rada moze predvidjeti prostorna grada jednostavnijih molekula.
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§ 2. Prikaz odabrane teme 5

2.2. Lewisovi strukturni dijagrami

U svom epohalnom radu ,The Atom and the Molecule” iz 1916. Gilbert Newton Lewis je
postavio temelje teorije koja omoguéuje predvidanje topologije molekula.? lako je izvorni skup
pravila izmijenjen, model je i koristan i gotovo nezaobilazan. Osim predvidanja topologije
moze posluZiti i upoznavanju znanstvene metode.

Za sam pocetak potrebno je pojasniti Lewisovu simboliku. Sto predstavljaju crtice,
tockice, slova i uglate zagrade? Lewisov simbol za atom vodika je H-. Slovo H predstavlja
atomsku srz — kernel, u ovom slucaju jezgru atoma vodika (opéenito je to jezgra s unutarnjim
elektronima), a - predstavlja valentni elektron. U Lewisovom prikazu molekule vodika, H-H,
crtica predstavlja vezni elektronski par. Uglate zagrade se koriste u slu¢aju kad kemijska vrsta
ima vise ili manje valentnih elektrona od zbroja valentnih elektrona slobodnih atoma koje cine
tu kemijsku vrstu. Primjerice, u Lewisovom strukturnom dijagramu [-C=0:]*, + znaci da ta vrsta
ima jedan valentni elektron manje (9) od zbroja valentnih elektrona slobodnih atoma ugljika i
kisika (10). U tom slucaju potrebno je koristiti i uglatu zagradu.

Kako nacrtati Lewisov strukturni dijagram molekule klora? Prema prvom i drugom
pravilu svi valentni elektroni pripadaju cijeloj molekuli i moraju biti u prikazu. Koliko se atoma
klora nalazi u molekuli? Dva. Koliko svaki od atoma klora ima valentnih elektrona? Sedam.
Dakle, molekula klora ima 14 valentnih elektrona. Prvi korak je crticom povezati atomske srizi

klora (shema 1).

Cl—cl

Shema 1. Prvi korak u crtanju Lewisovog strukturnog dijagrama molekule klora.

Zatim, svakoj srzi dodati onoliko elektrona koliko joj nedostaje do okteta (shema 2).
.cl—l:

Shema 2. Lewisov strukturni dijagrama molekule klora.

Drugi korak je prebrojati sve elektrone i usporediti njihov broj s brojem elektrona koja te
kemijska vrsta mora imati. Kako je u ovom sluéaju broj elektrona u prikazu jednak broju

valentnih elektrona koje ta vrsta ima gotovi smo s crtanjem.

Andelo Nikolic, student 3. godine Preddiplomskog sveuciliSnog studija KEMIJA Zavrsni rad



§ 2. Prikaz odabrane teme 6

Kako izgleda Lewisov strukturni dijagram molekule kisika? Molekula kisika ima 12
valentnih elektrona. PoveZzemo li atomske srZi kisika crticom (shema 3) i dopisemo li onoliko

tockica da svakoj atomskoj srzi osiguramo oktet dobit éemo:
:0—0:

Shema 3. Prvi korak u crtanju Lewisovog strukturnog dijagrama molekule kisika.

Takva vrsta ima 14 valentnih elektrona, a treba ih imati 12. Sto treba napraviti? Iz prethodnog
prikaza uklone se po dvije tockice (dva valentna elektrona) sa svake srzi, a izmedu simbola

atomskih srzi dopise se jo$ jednu veznu crtica (shema 4). Sad prikaz izgleda ovako:

:0=—0:

Shema 4. Lewisov strukturni dijagram molekule kisika.

Molekule duSika i ugljikovog(il) oksida su dvoatomne i izoelektronske. Slijedeci gore

navedena pravila dolazi se do dijagrama (shema 5) koji izgledaju ovako:

:N=—=N: :C—=0:

Shema 5. Lewisovi strukturni dijagrami molekule dusika (lijevo) i ugljikovog(il) oksida (desno).

Kod viseatomnih molekula situacija je sloZenija. Uglavnom se postavlja pitanje: , Koji
atom ide u sredinu?“ Za veliku veéinu slucajeva vrijedi da u sredinu ide najelektropozitivniji
atom. Primjerice, u molekuli dusikovog(i) oksida takva je atomska srz duSika (shema 6). Postavi
se u sredinu, poveZe se ostalim atomskim srzima i dopune li se srZi do okteta prikaz ¢e izgledati
ovako:

N=——N—0:
Shema 6. Prvi korak u crtanju Lewisovog strukturnog dijagrama molekule dusikovog(1)

oksida.

Kako broj valentnih elektrona (20) u prikazu ne odgovara broju valentnih elektrona molekule

(16) moraju se napraviti izmjene (shema 7).
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§ 2. Prikaz odabrane teme 7

:N—N——"0: :N—/N—/=0:
Shema 7. Drugi korak u crtanju Lewisovog strukturnog dijagrama molekule dusikovog(1)

oksida.

Za prikaz s ispravnim brojem valentnih elektrona potrebno je izvrsiti dodatne izmjene.
‘:N—=N—0: ‘N=—/N=—7=0. :N—/N—O0:
Shema 8. Tredi korak u crtanju Lewisovog strukturnog dijagrama molekule dusikovog(1)

oksida.

Svaki od ova tri prikaza ima 14 valentnih elektrona — onoliko koliko bi trebao imati. Dakle,
mogucde je nacrtati nekoliko Lewisovih strukturnih dijagrama postujuéi dosadasnja pravila
(shema 8). Ali, koji prikaz je ispravan? Da bi se razrijeSio taj ,,misterij” mora se uvesti pojam
formalnog naboja koji ,vodi“ k ispravhom rjesenju.'°

Formalni naboj je umjetno pripisan naboj pojedinoj atomskoj srzi u nekoj kemijskoj vrsti.”
Formalni naboj odredujemo na temelju Lewisovog strukturnog prikaza, a postupak je sljededi:

A) Zamislimo da su sve veze izmedu atomskih srzi u Lewisovom strukturnom prikazu
jedinke homoliticki pokidane (shema 9); dakle tako da svakoj atomskoj srZi pripadne polovina

zajednickih veznih elektrona.

‘:N=¢=N—-<-0: !N: =N= :61 Ci\:l— —N=¢2:=0:

Shema 9. Cetvrti korak u crtanju Lewisovog strukturnog dijagrama molekule dusikovog(i)
oksida.
B) Na ovaj nacin dobivene Lewisove prikaze pojedinih atoma (atomske srzi zajedno s

valentnim elektronima koji su im pripali ili preostali) treba usporediti s Lewisovim simbolima

* Formalni naboj i oksidacijski broj su zami$ljeni naboji pripisani pojedinoj atomskoj srzi uporabom odredenog
skupa pravila, a na temelju poznavanja Lewisovog prikaza pojedine kemijske vrste (koji i sam nastaje primjenom
niza pravila). Formalni naboj atomske vrste mora biti jednak i predznakom i vrijednoséu njenom nabojnom broju.
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§ 2. Prikaz odabrane teme 8

odgovarajucih neutralnih atoma. Ukoliko je broj valentnih elektrona oko pojedine atomske
srzi vedi od broja valentnih elektrona u Lewisovom prikazu odgovaraju¢eg neutralnog atoma,
toj atomskoj srzi pripisat cemo odgovarajuéi negativni formalni naboj (shema 10).

0 +1 -1 -1 +1 0 -2 +1 +1

:N=N—0: :N=—=N=—0: :N—N=o0:

Shema 10. Mogudi Lewisovi strukturni dijagrami molekule dusikovog(i) oksida s pripadnim

nabojima atomskih srzi.

Primjerice, krajnje lijevoj atomskoj srzi homolitickim cijepanjem ,pripadnu“ 4 valentna
elektrona, a u slobodnom atomu ih je 5. U slu¢aju manjka valentnih elektrona formalni naboj
¢e imati odgovarajudu vrijednost i pozitivan predznak. Prema tome, formalni naboj spomenute
atomske srzi je +1 (shema 10).

Kad se sve uzme u obzir, neispravan prikaz ¢e biti onaj koji ima manje atomskih srzi s
formalnim nabojem 0 (to diskvalificira krajnje desni prikaz u shemi 10). Ukoliko ima prikaza s
istom distribucijom formalnih naboja, ispravan prikaz ¢e biti onaj na kojemu su negativniji
formalni naboji na elektronegativnijim srzima (shema 11). Dakle, Lewisov strukturni dijagram

molekule dusikovog(1) oksida je
:N—N—"0:

Shema 11. Lewisov strukturni dijagram molekule dusikovog(i) oksida.

Postoje molekule koje su sastavljene od vecih atoma. Takvim se atomima smatraju oni s
atomskim brojem veéim od 11. U tim slucajevima moguce je krsiti pravilo okteta ,na vise”.
Primjer takve molekule je ona sumporovog(lv) oksida. Jednostavno je nacrtati prikaz s
ispravnim brojem valentnih elektrona (shema 12).

-1 +2 -1
Shema 12. Mogudi Lewisov strukturni dijagram molekule sumporovog(iv) oksida s pripadnim

nabojima atomskih srzi.

Medutim, iz gore spomenutih razloga, moguce je to napraviti i na nacin prikazan na shemi 13.

Svi valentni elektroni su u prikazu, najmanje elektronegativna srz je u sredistu i svi formalni
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§ 2. Prikaz odabrane teme 9

naboji su jednaki nuli (treba teziti prikazu u kojem brojem dominiraju srzi s formalnim nabojem
0).
0 0 0
:0=——=5$=—0:

Shema 13. Lewisov strukturni dijagram molekule sumporovog(iv) oksida.
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§ 2. Prikaz odabrane teme 10

2.3. VSEPR-model

2.3.1. Osnovna zamisao VSEPR-modela

Kao Sto je veé ranije spomenuto, znanstvenici Nyholm i Gillespie su predstavili svoj VSEPR-
model (akronim od engl. Valence Shell Electron-Pair Repulsion).”> Odtad je njihov model jedan
od najvaznijih ¢imbenika u predvidanju prostorne grade kemijskih vrsta.

Njihova temeljna ideja je da su vezni i nevezni elektronski parovi oko atomskih srZi u
molekulama medusobno maksimalno udaljeni jer se odbijaju. Zasto se elektronski parovi
(elektroni) odbijaju? Jer su istog naboja. Zasto se i kako onda sparuju? Odgovor valja potraziti
u Paulijevom principu koji sparivanje elektrona objasnjava ¢injenicom da su razli¢itog spina —
takvi ,,ne utjecu jedni na druge”. Sto je elektronski spin? To je prirodno svojstvo elektrona (i
drugih elementarnih Cestica) i nije ga ispravno zamisljati kao vrtnju elektrona oko svoje osi.

Kako se prostorna grada molekule odreduje pomoéu tog modela? Svaku kemijsku vrstu ili
neki njezin dio moZemo prikazati opcom formulom AX,En, u kojoj je:

A —sredisnji atom

X —oznaka za vezne domene

E — oznaka za nevezne domene

n — broj veznih domena

m — broj neveznih domena

Spomenute domene ¢e se maksimalno razmaknuti jedne od drugih u prostoru i time odrediti
prostornu gradu molekule ili onog njezinog dijela koji promatramo. Kad opisujemo prostornu
gradu molekule onda promatramo samo raspored atomskih srZi. Odstupanje od idealnog
oblika molekule moguce je objasniti ¢injenicama da se:

1. Nevezni elektronski parovi jace se odbijaju od veznih.

2. Odbijanje uzrokovano veznim elektronskim parovima smanjuje se kako raste

elektronegativnost terminalnih atoma.
3. VisSestruke veze (vise podijeljenih elektronskih parova izmedu dva atoma) jace se

odbijaju od jednostrukih (jednog veznog para).
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2.3.2. Razmjestaj domena i molekulski oblici
Iz Lewisovih strukturnih dijagrama moguce je odrediti tip molekule AX,Em, a time i njegovu

prostornu gradu. Za molekulu

‘N=|'N[—]0:

Shema 14. Lewisov strukturni dijagram molekule dusikovog(i) oksida s pripadnim veznim

domenama (plavi kvadrati).

lako je utvrditi da oko srediSnjeg atoma dusSika postoje dvije vezne (oznacene plavim
kvadratima) i niti jedna nevezna domena (shema 14). Dakle, to odgovara tipu molekule AX;.
Spomenute domene ée biti maksimalno udaljene jedna od druge ukoliko su usmjerene duz
zamisljenog pravca. U tom su slucaju i sve atomske srzi na istom tom pravcu molekula je
linearnog ili Stapicastog oblika.

U molekuli sumporovog dioksida, sredisnji atom je okruzen s dvije vezne (oznacene plavim
kvadratima) i jednom neveznom (ozna¢enom crvenim kvadratom) domenom (shema 15).

Ukupno su to tri domene i to odgovara tipu molekule AX;E.

S[=rs=5:

Shema 15. Lewisov strukturni dijagram molekule sumporovog(iv) oksida s pripadnim veznim

(plavi kvadrati) i neveznom (crveni kvadrat) domenama.

Tri su domene maksimalno udaljene kad su usmjerene u vrhove jednakostrani¢nog trokuta, a
molekula ima V-oblik (Lewisov prikaz je napravljen tako da je iz njega vidljiva prostorna grada).
Kako je odbijanje neveznih i veznih parova ja¢e od odbijanja veznih parova, valentni kut je
manji od 120°.

Broj domena diktira njihov medusobni razmjestaj, a poloZaji atomskih srzi definiraju
prostornu gradu molekule. Primjerice, kada se oko srediSnjeg atoma nalaze dvije, tri, Cetiri,
pet ili Sest domena one ¢e se razmjestiti na nacin koji je prikazan na slici 1. Takav razmjestaj,

koji je posljedica odbijanja domena, rezultira minimalnom energijom sustava.
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Lok

Slika 1. Razmjestaj domena s obzirom na njihov ukupan broj (navedene su idealne vrijednosti
kutova medu njima).1!

U sustavima s dvije domene odbijanje je najmanje kad su one okrenute u suprotnim

smjerovima. Takav razmjeStaj domena u molekuli rezultira linearnom ili Stapi¢astom

sturkturom u kojoj je valentni kut jednak 180°. Primjeri su molekule ugljikovog dioksida,

molekule cijanovodika ili tiocijanatnog iona.

Tri domene oko centralnog atoma maksimalno se odbijaju kada su usmjerene u kutove
trokuta. U molekuli sumporovog(vi) oksida terminalni atomi su istovrsni pa su valentni kutovi
jednakiiiznose 120°. U molekula sumporovog(iv) oksida oko srediSnje atomske srzi su takoder
prisutne tri domene od kojih je jedna nevezna. Kako se nevezne i vezne domene medusobno
jace odbijaju od dviju veznih domena valentni kut ¢e biti manji od 120°. Kako polozaji atomskih
srzi definiraju prostornu gradu molekule, ona je kutnog ili V-oblika. U sluéaju molekule
formaldehida, Ciji je Lewisov strukturni dijagram prikazan na shemi 16, valentni kut O-C-H

iznosi 122°, a valentni kut H-C-H iznosi 116°. To je zato Sto je odbijanje veznih domena manje

u slucaju kad su ,,siromasnije” elektronima.

H H

Shema 16. Lewisov strukturni dijagram molekule formaldehida.
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Molekula vode i molekula sumporovodika su jednake grade — V-oblik, ali valentni
kutovi im se razlikuju. U molekuli vode taj kut je priblizno jednak 105°, a u molekuli
sumporovodika iznosi 92°. To je zato jer je atomska srZz sumpora veca od atomske srzi kisika.

Primjeri molekulskih oblika s Cetiri ili viSe domena prikazani su u tablici 1. Uglavnom,
najvise se problema javlja u predvidanju grade molekula u kojima se oko sredisSnje atomske
srzi nalazi pet domena. One su maksimalno udaljene kada su usmjerene u kutove trigonske
bipiramide. S molekulama tipa AXs i AX;Es opcéenito nema problema. Oni se javljaju u
predvidanju grade molekula tipa AX4E i AX3E,. Takvim se molekulama redovito predvida
neispravna prostorna grada — kvadratno-planarna, odnosno trokutasta. Medutim,
kvalitativnom analizom odbijanja veznih i neveznih domena lako se moZe utvrditi da ce
nevezne domene zauzeti ekvatorijalni polozaj. Na taj nacin vrse slabija meduvezna odbijanja
unutar molekule. U molekuli sumporovog tetrafluorida (SF4— tip AX4E) ekvatorijalni valentni
kutvi iznose 101,5°, a aksijalno-ekvatorijalni 86,8° (obje vrijednosti su zna¢ajno manje od onih
u molekulama tipa AXs). U molekuli bromov trifluorid, koja je inace T-oblika, valentni kut iznosi

86,2°.
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Tablica 1. Primjeri i opisi prostorne grade molekula razlicitih tipova AXmEn.

14

Prostorna grada
Ukup,.an bez neveznih s jednom s dvije nevezne s tri nevezne
broj neveznom
domena domene domene
domena domenom
X—A—X
2 Linearnaiili
Stapicasta
(HCN, CO3)
X E
/A\ A
X X N
X X
3
;giz:;l:)”—i Kutna ili V-oblika
trokutasta (03, 502)
(H2CO, S03)
E
’l( | E\/E
A
A X A
PN X
4 X \x X x” x
Tetraedarska pTi:;grzi”dS:Ii; Kutna ili V-oblika
2- (H20, H2S)
(CHa, 5047 (NHs, H30%)
X E E E X
|/X | \ |/E
X—A\ X\ —X X—A—X A\
5 X X
Trigonsko- Klackalica T-oblik Linearnaili
bipiramidalna (SFa) (BrFs, PCl3) Stapicasta
(PCls) (I3, XeF3)
X E
\ X | X X | X
X | X S~ S~
\A/ /A\ /A\
N x| Tx x| Tx
6 X | X E E
X
Oktaedarska Cet\{eros.trana Kvadratno-
(SFe) piramida planarna
(XeOF4) (XeFa)
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