11072a Der raumliche Bau von Kohlenwasserstoffen - das
Elektronenpaarabstossungsmodell

Bestimmung von Bindungswinkeln mit Hilfe des Programmes ,,ChemSketch*

Mit Hilfe des Programmes ,,ChemSketch* ldsst sich der Bindungswinkel von Molekiilen be-
stimmen.

Vorbereitung: Zur Losung der Aufgabe ist der Download des Programms ,,ChemSketch*
notwendig. Die Download-Seite des Herstellers ist:
http://www.acdlabs.com/download/chemsk.html

Das Programm lésst sich nach kurzer Registrierung recht einfach installieren. Mit dem chemi-
schen Editor ChemSketch geniigt je ein Mausklick, um zum Beispiel CHs-Molekiile zu zeich-
nen. Verbindet man zwei davon, erkennt das Programm von selbst, dass sich die Zusammen-
setzung von Methan (2 CHy) in Ethan (H;C-CHs,) dndern muss ....

Bsp: Bestimmung des Bindungswinkels im Methan!
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Drei Mausklicks:
1. Aufien 2. Mitte 3. Aufien

3. a) ,,Balls and Sticks“-Button driicken 4. a) ,,Angle“-Button driicken um b) den zu

um die Ansicht zu optimieren bestimmenden Bindungswinkel mit drei Mausklicks
markieren, wobei das zentrale Atom mit dem zweiten
Klick zu treffen ist. Der Winkel wird griin markiert und
nach dem dritten Mausklick angezeigt
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11072a Der riaumliche Bau von Kohlenwasserstoffen - das
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Beispiel 1: Das Methanmolekiil
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ein einfache eine realistischere Version,
Lewis-Formel fiir das die die tatsachliche
Methan CHy4 Molekillgeometrie
beriicksichtigt

Die 4 Elektronenpaare des Methans, die sich maximal abstoB3en, ordnen sich im
Tetraederwinkel von ca. 109.5° an, der groBer ist als ist grofer als der 90° Winkel!

Beispiel 2: Das Ethen-Molekiil

HH P~ H

HCCH SO,

ein einfache eine realistischere Version,
Lewis-Formel fiir das die die tatsachliche
Molekiilgeometrie
Ethen CoH e
2™4 beriicksichtigt

Mehrfachbindungen wirken sich auf die Molekiilgeometrie wie Einfachbindungen aus,
woraus sich fiir das C,Hs-Molekiil Bindungswinkel von 120° ergeben.



11072a Der riaumliche Bau von Kohlenwasserstoffen - das
Elektronenpaarabstossungsmodell

Das EPA-Modell (ElektronenpaarabstoBungsmodell) oder VSEPR-Modell (VSEPR ist die
Abkiirzung fiir Valence shell electron pair repulsion, deutsch Valenzschalen-Elektronenpaar-
Abstofsung) fiihrt die raumliche Gestalt eines Molekiils auf die abstoBenden Krifte zwischen
den Elektronenpaaren der Valenzschale zurtick.

Das Modell wurde von Ronald Gillespie und Ronald Nyholm entwickelt und wird deshalb
auch Gillespie-Nyholm-Theorie genann

Regeln des ElektronenpaarabstoBungsmodells

1. Grundaussage: In Molekiilen des Typs AX, ordnen sich die
AuBen-Elektronenpaare des zentralatoms (A) so an, dass der
Abstand zwischen ihnen moglichst grof3 wird.

Zahl der Bindungswinkel | Geometrie
Aulienelektronenpaar
e um das Zentralatom
2 180° Sl
linear
3 120°
/" J
trigonal planar
4 109,5° i
-
J
tetraedrisch

2. Bestimmung der Gesamtzahl der AuBBen-Elektronenpaare
um das Zentralatom:

2.1. Man zeichnet die Lewis-Formel des Molekiils und zahlt
die bindenden Elektronenpaare und die freien
Elektronenpaare, welche das Zentralatom umgeben

2.2 Mehrfachbindungen (beanspruchen etwas soviel Raum wie
eine Einfachbindung) werden bei der Bestimmung der Zahl
der umgebenden Elektronenpaare als solche gezahlt.
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