Molekulak elektronszerkezete,
kémiai kotés
Klasszikus kétéselméletek: vegyérték- és elektronelmélet
« A tapasztalat jol rendszerezhet6.

ewis-elmélet

« Vegyérték-elektron: alapvetd szerepe van a kémiai kotés
kialakitasaban. f
* Elektronatvitel — ionos kotés,
« elektronok megosztasa — kovalens kotés.
* Ezek soran az atomok nemesgaz
konfiguracioéra torekszenek
— oktett szabaly.

Gilbert Newton Lewis (1875 -1946)

Molekulak elektronszerkezete,
kémiai kotés
Klasszikus kotéselméletek: vegyérték- és elektronelmélet
« A tapasztalat jol rendszerezhetd.

Lewis szimboélumok

« Egy vegyjel jelenti az atomot és a torzs-elektronokat.
« A vegyjel koriili pontok a vegyértékelektronok

Nae + o8t — Na + 3t

e+ +Cit — :CiiClt vagy ICICl

Maganos elektronparok

Molekulak elektronszerkezete,
kémiai kotés
Klasszikus kotéselméletek: vegyérték- és elektronelmélet
« A tapasztalat jol rendszerezhetd.

Kvantummechanika:

« A molekulak atomokbél és elektronokbdl allé kvantummechanikai
rendszernek tekinthetok,

« lehetséges energiaall ikat a stacionarius Schrédinger-egyenletbdl
hatarozhatjuk meg.

« A molekulak és a molekulaionok egyforman targyalhatok.

«+ A teljes leiras a magok mozgasara is kiterjed,

« de az elektronszerkezet vizsgalatakor a magokat rogzitettnek tekintjiik
(Born-Oppenheimer-kozelités).

« Az egynél tobb elektront tartalmazo rendszerek stacionarius
Schrédinger-egyenlete nem oldhaté meg egzaktul.

Kvantumkémia:

« Kbzelité megoldasi médszerek kidolgozasa,
« szamitasok végrehajtasa,

« eredmények kémiai értelmezése.

Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)
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« A legegyszeriibb olyan kvantummechanikai rendszer, amelyben kémiai
kotés van.
« A Born-Oppenheimer-kozelitésben egyetlen vizsgalandoé részecskét
(e”) tartalmaz.
« Stacionarius Schrodinger-egyenlete: Spinfiiggvény

2 2 Térbeli hullamfiiggvény
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Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)
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« A legegyszeriibb olyan kvantummechanikai rendszer, amelyben kémiai
kotés van.
« A Born-Oppenheimer-kozelitésben egyetlen vizsgalandoé részecskét
(e") tartalmaz.
« Stacionarius Schrodinger-egyenlete: Spinfiiggvény

2 2 Térbeli hullamfiiggvény
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Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)
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« Analitikus Gton is megoldhato.
Variacios kozelité médszerrel egyszeriibb megoldani:
< Az alapallapot probafiiggvénye eléallithaté az egyes magokhoz tartozé
1s palyak linearis kombinacidjaval (LCAO: Linear Combination of
Atomic Orbitals): Valés egylitthatok

P=Ci T G0,

h2A+ e’ (1

11
—— | |P= Ego vagy Hq):Eq)
n r

2

2u  Arns, R




Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)
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« Analitikus Gton is megoldhato.
Variaciés kozelité moédszerrel egyszeriibb megoldani:
+ Az alapallapot probafiiggvénye eléallithaté az egyes magokhoz tartozo
1s palyak linearis kombinaciodjaval (LCAO: Linear Combination of
Atomic Orbitals): Val¢s egyttthatok

— ~
_[go*H(pdV P=C1p + Copy
E :W és H(Cl(pl + Cz(Pz) =Cc;Hp, + c,Hep,
2

Hp=Egp

Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)
r I
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« Analitikus uton is megoldhaté.
Variaciés kozelité médszerrel egyszeriibb megoldani:
« Az alapallapot probafiiggvénye el6allithaté az egyes magokhoz tartozé
1s palyak linearis kombinacigdjaval (LCAO: Linear Combination of

Atomic Orbitals): .
E:7(p S :J-¢i*¢jdv
[o* v

2 2
E= Hllcl +H 12C1C2 +H 21C2C1 +H 22C2

2 2
Sllcl +SlZClC2 + SZICZCI + SZZCZ

Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)

Iy 2

R
« Analitikus Gton is megoldhato6.
Variacids kozelité médszerrel egyszeriibb megoldani:
« Az alapallapot probafiiggvénye eléallithaté az egyes magokhoz tartozo
1s palyak linearis kombinaciéjaval (LCAO: Linear Combination of
Atomic Orbitals):

* Az 1s palyak normalt volta miatt 811 = 522 = 1,

* a rendszer szimmetriaja miatt Hll = H22v le = H21
* valamint 812 = 521 =S

- A lehetséges energiaértékek:

— H11+H12 E H11_H12

9 1+S ! 1-S

Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)

Iy I

R

« Az energiaértékek az R magtavolsag fiiggvényei.
- Ezeket abrazolva felrajzolhatjuk a H,* energia-magtavolsag gorbéit:

1 f

(5 NS A @, palyan lévé elektronnak nincs

H véges magtavolsaghoz tartozo E-

minimuma — kémiai kétést nem
hozhat létre (lazitépalya)

Energia (eV)

(pg kotépalya

H11+H12 E = H11_H12

g 1+S Y 1-S

Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)
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* Az energiaértékek az R magtavolsag fiiggvényei.
« Ezeket abrazolva felrajzolhatjuk a H,* energia-magtavolsag gorbéit:

A @, palyan 1évé elektronnak nincs
véges magtavolsaghoz tartozé E-
minimuma — kémiai kotést nem

cgakt
= R ) hozhat létre (lazitopalya)

Energia (eV)

R P
"% Qg kotepalya

egzakt | LCAO
Egyensulyi magtavolsag /pm| 106 132
Disszociaciés energia /eV 2,79 1,78

Molekulak elektronszerkezete,
a hidrogénmolekula-ion (H,*)
r r,

R

« Az energiaértékek az R magtavolsag fliggvényei.
« Ezeket abrazolva felrajzolhatjuk a H,* energia-magtavolsag gorbéit
<ésa k6t6-_, valamint _Iazitépélyék elektronsiiriiségét:

M

kotépalya

JVN

lazitopalya




Molekulak elektronszerkezete,

a molekulapalya (MO)-médszer
« Az M szamu magot és N elektront tartalmazé molekula stacionarius
§chr6dinger-egyen|ele:

hz N eZ M
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/‘ i<j / i<j
i-edik elektron tévolsaga i-edik és j-edik mag
a j-edik magtol i-edik és j-edik elektron tavolsaga
tavolsaga

* Ha ezt a fiiggetlenré ke-kozelitéssel oldjuk meg — MO médszer
« A molekula elektronjainak teljes tobbelektron-hullamfiiggvénye az
egész molekulara kiterjedé egyelektron-palyafiiggvényekbdl (azaz
molekulapalyakbol) épiil fel.

Az elektron-elektron kélcsénhatast atlagolt formaban vessziik
figyelembe.

« Pauli-elv kiterjesztése: egy molekulapalyan max. 2 elektron, ezek
hullamfiiggvénye a spinfiiggvényben kiilonbozik egymastol.

Molekulak elektronszerkezete,

A molekula teljes E-jat jo
kozelitéssel adé molekula-
palyak a Hartree-Fock-
moédszerrel hatarozhaték meg.

Robert Sanderson Mulliken
(1897-1986)

Friedrich Hund
(1896-1997)

« Ha ezt a fliiggetlenrészecske-kozelitéssel oldjuk meg — MO médszer

« A molekula elektr k teljes tobbelektron-hullamfiiggvénye az
egész molekulara kiterjedé egyelektron-palyafiiggvényekbdl (azaz
molekulapalyakbal) épiil fel.

« Az elektron-elektron koélcsonhatast atlagolt format vessziik
figyelembe.

« Pauli-elv kiterjesztése: egy molekulapalyan max. 2 elektron, ezek

hullamfiiggvénye a spinfiiggvényben kiilonbozik egymastol.

Molekulak elektronszerkezete,
kétatomos molekulak molekulapalyai
» Ha n6 a két mag kozotti elektronsiirliség: kotépalyak (Gg T, (Sg)
* Ha csdkken: lazitopalyak* (O 71'g 5u)

Molekulak elektronszerkezete,
kétatomos molekulak molekulapalyai
« Ha né a két mag kozotti elektronsiiriiség: kotépalyak (O'g T, 59)
* Ha csékken: lazitopalyak* (O, 77.'g 6u)

|

@i " 2p
/ |
o oo |

+ + + = + + = +
2p, 2p, “2p
OH-H
{—— ) o
—
e .o z . x
\ b
il 2p, 2p, 2p
’"*2
+ o+ + = + . P
e & -
His O HH » T
Py 2py Tap

Molekulak elektronszerkezete,
kétatomos molekulak molekulapalyai
» Ha n6 a két mag kozotti elektronsiirliség: kotépalyak (Gg i 59)
 Ha csékken: lazitopalyak* (0, g Oy)
+ A molekulapalyakat a molekula atomjainak azonos palyaparjaibol
képezhetjiik.
» A molekulapalyak energetikai sorrendje (spektroszképiai tapasztalatok alapjan):

lo, <10, <20, <20, <30, <lr, <lr, <30,

Az adott tipuson beliil
hanyadik palyarél van szé.

A O'g és Oy, palyakon 2-2 eltérd spinii elektron helyezkedhet el,
ca 77.'g és 7T, palyakon 4-4 elektron.

» Az energiaminimum elve alapjan felirhaté az egyes molekulak
elektronkonfiguracioéja.

Molekulak elektronszerkezete,
kétatomos homonukiearis molekulak molekulapalyai

ke | elektr a d
H,* 1 lag,! Ya
H, 2 la,? 1
He,* 3 lolo,! A

2: 2

He, 4 toan, 0 | Akots s lazitopalyan 16vs
Li, 6 [He,]25 1 elektronparok szamanak
Be, 8 [He, 20,26, 0 kiilénbsége
B, 10 [Be,]1m,? 1
c, 12 [Be,]1m,* 2
N, 14 [Be,]1m, ‘30, 3
0, 16 [N,]1ms? 2
F, 18 [N]m,* 1
Ne, 20 [N,]1m,?3a,? 0

<A O'g és Oy, palyakon 2-2 eltéré spindi elektron helyezkedhet el,
ca ”g és 7T, palyakon 4-4 elektron.

« Az energiaminimum elve alapjan felirhaté az egyes molekulak
elektronkonfiguraciéja.
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Molekulak elektronszerkezete,
kétatomos homonuklearis molekulak molekulapalyai

ré ke elektr 4 konfiguracié koétésrend D, /eV
H,* 1 log! Y 2,793
H, 2 1oy 1 4,748
He,* 3 lo/le,! A 2,5
He, 4 1oyl 0 -

Li, 6 [He,]2o, 1 1,14
Be, 8 [He,]20,°20,2 0 -

B, 10 [Be,]1m,? 1 3,0
C, 12 [Be,]1m,* 2 6,36
N, 14 [Be,]1n,30,? 3 9,902
0, 16 [N,]1ms? 2 5213
F, 18 [N,]1mg* 1 1,34
Ne, 20 [N,]1n30,? 0 -

« A disszociacios energia (D,) aranyos a kotésrenddel:

« O-as kotésrendnél a molekula (ion) nem stabilis.

* Nagyobb kotésrendii molekula D, értéke nagyobb.
« A teljes energia nagy bazist hasznalé Hartree-Fock-médszerrel 1% hiban
beliil szamolhaté; D, hibaja jéval nagyobb, magtavolsag hibaja néhany %.

Molekulak elektronszerkezete,
kétatomos nheteronuklearis molekulak molekulapalyai

« A hagyomanyos kémiai szemlélet és a kvantummechanika k6z6tti hidat a
nemkotd palyak teremtik meg.

C=0

d——
112.8 pm

« Alapéllapota molekulapalyak: 162 262 362 462 1m* 562

- Bazis (atomi palyak): 1S, 2S, Zp 1s, 25, 2p
— Y

szénatom oxigénatom

Molekulak elektronszerkezete,
kétatomos heteronuklearis molekulak molekulapalyai

» A hagyomanyos kémiai szemlélet és a kvantummechanika k6zo6tti hidat a
nemkotd palyak teremtik meg.

« A Hartree-Fock-kozelitéssel altalaban jo tajékoztato értékek nyerhetok.

» Az eredmények minésége fiigg az alkalmazott bazistol.

* Heteronuklearis molekulak elektronfelhéje nem szimmetrikus,
» a molekula egyik része a masikhoz képest viszonylag pozitiv, ill. negativ
lehet — polaris kotés létrejotte.

Molekula r/pm D, /eV
szamolt (HF) meért szamolt (HF) meért
co 100,18 112,82 7,89 11,24
LiF 152,83 156,37 4,03 5,987
HF 89,75 91,65 4,38 6,12

Molekulak elektronszerkezete,
tobbatomos molekulak molekulapalyai

« A megfelelé szimmetriaji molekulapalyak atomi palyakbdl valé
el6allitasa nem nyilvanvalé feladat.
« Ehhez a csoportelmélet jol hasznalhaté modszert szolgaltat.

O: kozponti atom

« A hidrogénatomok 1s-palyaibdl csoport-
orbitalokat képeziink.

« A C,, pontcsoportban ezt a bazist a
kovetkez6 redukalhaté reprezentacio irja le:

Coy| E G o) o2
2 0

H-ek: ,ligandumok” egyiittese r ‘ 2 0
« Redukciéval /'= A, + B, alakba irhato:
:15H1+15H2 I, —1sy,

V4 2 és X = 2

« Az oxigén atomi palyainak szimmetriaja a

karaktertablazatbol kézvetleniil kiolvashaté.

Molekulak elektronszerkezete,
tobbatomos molekulak molekulapalyai

» A megfeleld szimmetriju molekulapalyak atomi palyakbol valé
eldallitasa nem nyilvanvalé feladat.
« Ehhez a csoportelmélet jol hasznalhaté modszert szolgaltat.

O: kdzponti atom

« A viz molekulapalyainak el6allitasahoz
sziikséges minimalis bazis:

Szimmetria- O-atom 2H-csoport-
osztaly palyai orbitalok
Ay 1s, 25, 2p, y
B 2
H-ek: ,ligandumok” egyiittese : P z2
B, Zpy -

* A molekulapalyak eléallitasahoz az azonos szimmetriaju atomi
palyafiiggvényeket kell kombinalni.

» Az egyes szimmetriaosztalyokban annyi fiiggetlen molekulapalyat
képezhetiink, amennyi az ott szerepl6 palyak szama (H,O: 4 A;, 2B, 1 B,).

—MO korrelaciés diagram (E sorrend szamolasboél vagy mérésbél ismert).

Molekulak elektronszerkezete,
MO korrelaciés diagramok
Szimmetria- O-atom 2H-csoport- (@]
osztaly palyai orbitalok
A, 1s, 2s, 2p, ¥
B, 2p, 22
B, Zpy -

2H

2s

1s /
« Ez a kép megfelel a Lewis-féle elektronképletnek.
+ HOMO: legnagyobb E betoltétt molekulapalya

* LUMO: legkisebb E betoltetlen molekulapalya
« A delokalizalt molekulapalyak nem kapcsolhatok

a szokasos értelemben vett kémiai kotésekhez.
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Molekulak elektronszerkezete,
MO korrelacios diagramok
20,0 2,0 |2H

4a,0)

1b,0

3a,™

23908 %

Molekulak elektronszerkezete,
a Hiickel-médszer

« A n-elektronok kvantummechanikai targyalasara
szolgalo legrégibb és legegyszeriibb modszer.

« Eredményei mennyiségileg pontatlanok, de a z-
elektronokkal kapcsolatos jelenségek egy részét
jol értelmezi.

« Alapfeltevés: a n-elektronok minden molekula-
palyaja Hy=Ey alaku.

Erich Hiickel
(1896-1980)

Effektiv operator: magok és o-elektronok
hatasat, valamint a n-elektronok
kolcsonhatasat egyszerre veszi figyelembe.

« A m-elektronrendszer 6sszes E-ja: E= Z\/k
k=1 \
A k-adik palyan lévé elektronok szama
« A molekulapalyak az atomi palyak linearis kombinacioi. Az egyiitthatok a
variaciés modszer segitségével hatarozhaték meg.

Molekulak elektronszerkezete,
a Hiickel-moédszer

« Példa: etilén
* A n-palyakat a szénatomok p,-palyaibél képezziik.
« A palyak energiaja a kovetkez6 egyenletb6l hatarozhaté meg:

E

m 120 anom=2—E
B

1

* A lehetséges energidk: E, =a+ 3 és E,=a—f ahol E; <E,
* A normalt z- pélyék kifejezése:
( ) 1 Iaznopalya
) e 0= 1)
kotopalya
Az egyes C-atomok p, palyai

« Alapallapotban a kétépalya kétszeresen be van toltve, tehat a teljes n-
energia: g -2, 4 28

Molekulak elektronszerkezete,
a Hiickel-moédszer
« Az etilénnél bemutatott médszerrel az 6sszes nyilt lancu és gyiiriis

konjugalt polién n-molekulapalyai szamolhatok.
« A n-palyak itt is az egyes C-atomok p,-palyaibél épiilnek fel.

M 1120 ahoim=2"F
1 B
benzol
butadién A szénatomok p,-palyaibol
m 10 0 allé bazis:
1 m 0
=m*-3m’+1=0

01 m 1
0 0 1 m

Molekulak elektronszerkezete,
a Hiickel-moédszer

« Az etilénnél bemutatott modszerrel az 6sszes nyilt lancu és gydiriis
konjugalt polién n=-molekulapalyai szamolhatok.
« A n-palyak itt is az egyes C-atomok p,-palyaibol épiilnek fel.

m 1 a-E
=m?-1=0 ahol M=——
1 m B
benzol
butadién
m 1 0 0 0 1
m 1 00 1 m1000
Lom 0=m“—3m2+1=0 0 Lm0 0 e Gt iomt 4=
0 1 m 1 001 m1DO0
000 1 ma1
00 1m 1000 1 m

[y

Molekulak elektronszerkezete,
a vegyértékkotés (VB)-modszer
« Lényegében a Lewis-féle elektronpar-elmélet kvantummechanikai
valtozata.
+ Megalapozasa: Heitler és London 1927-ben megjelent eredményei a H,

kvantummechanikai leirasara.
« Kifejlesztése: Slater és Pauling (HLSP-médszer)

Vo Ollte

Walter Heinrich Heitler ~ Fritz Wolfgang London  j5pp Clarke Slater  Linus Carl Pauling
(1904-1981) (1900-1954) (1900-1976) (1901-1994)




Molekulak elektronszerkezete,
a vegyértékkotés (VB)-modszer

* A H, molekula stacionarius Schrodinger-egyenlete:

H? e (1 1 1 1 1 1
PR 8

4re,

rlZ RAB rAl rA 2 rBl rlBZ

Molekulak elektronszerkezete,
a vegyértékkotés (VB)-modszer

* A H, molekula stacionarius Schrodinger-egyenlete:

dreg\hy Rag T Taz T T2

[ 52 (1 1 1 1 1 1
et (e g,

« A kotést létesito elektronpar teljes hullamfiiggvényének leirasahoz négy
szituaciot kell figyelembe venni. Az ezekhez tartozé hullamfiiggvények:

ol 2 02 o1
n»H H 2H H
A B A B
f1(12) = pa D5 (2) f,(L2) = A (2)ps (1)
e0() (+) Az 03783 H-atomok * ee()
3y H H atomi palyai 2 H H
A B A B

f3(1.2) = paDea(2) f4(12) = s (D (2)

Molekulak elektronszerkezete,
a vegyértékkotés (VB)-modszer

« Az elektronpar teljes hullamfiiggvénye az egyes szerkezetekhez tartozo
hullamfiiggvények linearis kombinaciéja:

oQ2)=c f +c,f,+c,f,+c,f, =f +f,+c(f+f1,)

* A variaciés médszerrel szamolhaté C, ¢(1,2) és E.

ol 02 02 o1
»H H 2H H
A B A B
£,(12) = p, W s (2) f,(12) = pa (s (V)
00() (+) Az egyes H-atomok +) ee()
3) H H 1s atomi palyai 4) H H
A B (alapallapotnal) A B

f,(12) = P Dea(2) f4(12) = 05 (D9 (2)

Molekulak elektronszerkezete,
a vegyértékkotés (VB)-modszer

« Bonyolultabb kotésii molekula: benzol
« A molekula teljes hullamfiiggvényének felirasahoz azt is figyelembe kell
venni, hogy melyik elektron melyikkel parosodik a kotés létrejottekor.

slelifels

« A benzolmolekula teljes hullamfiiggvénye a VB-kozelitésben:
V= (P, +7,) +C,(F3 + ¥, + ;)

- A variaciés médszerrel szamolhaté Cy, C, és alapallapotban az E.

Molekulak elektronszerkezete

MO-médszer =) VB-médszer

« Palyakat szamol. « Palya, palyaenergia fogalmaknak
nincs értelme.

« Az eredetileg delokalizalt « Lokalizalt szerkezetek keverésével
palyakat lokalizaljuk. delokalizaljuk az elektr
* Az egyelektronos kotések és a

« Egyszeriibben szamito- gerjesztett allapotok nehezen
gépre vihet6. kezelhetok.

» Nagyobb molekulaknal a sokféle
hatarszerkezet felirasa és
figyelembe vétele bonyolult.

— A VB-modszer egy idében
hattérbe szorult, ma viszont Gjra
terjed (egyenértékii az MO-val).

Molekulak elektronszerkezete,
a hibridizacio

< Féleg a molekulageometriaval kapcsolatos kvantitativ vizsgalatok
szempontjabél elonyos atomi palyak helyett hibridpalyakat alkalmazni.
« Adott atom palyafiiggvényeinek linearis kombinacidjaval képezhetdk.
« A molekula geometriajat tiikr6z6 hibridpalya-egyutteseknek
meghatarozott szimmetrijuk van.
« Metan térszerkezete: sp3-hibridpalyakkal jol értelmezheté

Szénatom atomi palyai
1s225%2p,12p,2p,° 1s225'2p,12p,12p,* 1sh,th,thsth,t

gerjes’zt.é§ Hibridpalyak
(promécid) létrejotte




Molekulak elektronszerkezete,
a hibridizacio
* A 2s'2p,*2p,*2p,* gerjesztett allapot létezésére nincs
kisérleti bizonyiték.
« A hibridpalyak ekvivalensek, a térbeli elhelyezkedéstol
eltekintve azonos toltéseloszlasuak.

@ + 3z -4

Szénatom atomi palyai ”
1s22s22p,12p,*2p,° 1s22s12p,12p,12p,* 1s2h;th,thth,t

tI] ]
gerjes.ztt_é's Hibridpalyak
(promocio) létrejotte

Molekulak elektronszerkezete,
a hibridizacié "
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ﬁ Kialakul a
Szénatom atomi palyai kémiai kétés
1s22s%2p,12p,*2p,° 1s22s12p,2p,*2p,* 1s?h,th,thath,t
AT ]
gerjesztés Hibridpalyak
(promocio) létrejotte

Molekulak elektronszerkezete,
a hibridizacié

« A hibridpalyak konstrukcidjanak alapvet6é
kérdése, hogy adott geometriaju palya-
egyiitteshez milyen atomi palyakra van Is
sziikség
+ A megfelel6 atomi palyak kivalasztasahoz
segit a csoportelmélet.
» Redukalhaté reprezentacio:

Ty | E 8C; 3C, 6S, 6oy
r | 4 1 0 0 2
* Redukciéval /"= A; + T, alakba irhato.

« Karaktertablazat: az A, szimmetriaosztalyhoz az s-palya, a T, osztalyhoz
a (pu Py P2) vagy (dyy, d,;, dy,)-palyak tartoznak.

109°28"

— sp? vagy sd? hibridizacio lehet. Energetikailag metan esetén az elébbi a
kedvezébb.

Molekulak elektronszerkezete,
a hibridizacio

Atomi palyak | alak hibrid példa
szama
2 linearis sp C,H,
3 haromszog sp? C,H,, BF;
4 tetraéder sp3, sd? CH,, NHz, MnO,
4 négyzet dsp? PtCl,%, Ni(CN),>
5 trigonalis piramis dsp? PCl;, Fe(CO)s
6 oktaéder d?sp? PtFg, CoFg?

« A hibridizacié — mint adott atom palyainak keveredése — mar eleve benne
van az atomipalya-bazissal dolgozé MO-médszerekben.

VB-médszer

H—C=C—H




