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1 Uvod

U viceatomovych molekul neodpovidaji tvary molekul odhadnuté pomoci teorie molekulovych
orbitalli experimentalné zjisténym udajim. Tvar molekul, vazebni thly a vazebné délky se
stanovuji experimentalné.

V soucasné dobé se v chemii pouzivaji dva jednoduché modely pfiblizného odhadu tvaru
molekul. Prvni metoda vysvétluje smérovou orientaci vazeb a vazebnich uthli na zakladé
hybridnich orbitalii a pouziva se od roku 1939 [1], kdy vySlo prvni vydani knihy Linuse
Paulinga nazvané ,,The Nature of the Chemical Bond“. Druhou metodu nazvanou VSEPR
(Valence Shell Electron Pair Repulsion) [2] rozpracovali Gillespie a Nyholm v roce 1957.
Teorie VSEPR je zaloZena na piedpokladu, ze vazebné i nevazebné elektrony obklopujici atom,
se navzajem odpuzuji, a proto se snazi zaujmout takové usporadani, aby byly co nejdale od
sebe, a tim urcuji geometrii molekuly [2]. Tvary molekul je také mozné predpovidat pomoci
analyz zalozenych na feSeni Schrodingerovy rovnice [3] v kvantové mechanickém pojeti.

Dnesni vérohodné metody pro predikci urceni tvaru molekul v ustaleném dlouhodobém stavu
(vazané k pozorovani napiiklad mikroskopickymi nastroji) zahrnuji rizné formy kvantové —

mechanicky orientovanych vykladi a berou také v tivahu nejriznéjsi interakce, ke kterym
v molekulach dochazi.

Prstencova teorie vyuziva k modelovani tvaru molekul modely struktur atomovych jader a
elektromagnetické sily prstencové struktury modelu elektronu a protonu.

2 Struktura a tvar molekul s jednim centralnim atomem podle RT

2.1 Model struktury jader atomi a jejich elektronovy obal podle RT

Podle Prstencové teorie je pro stavbu, slozeni a strukturu elektronového obalu urcujici
modelovand skladba jadra atomu. Mizeme vyjadfit ptedpoklad, ze atomové jadro neni jen
néjaké nakupeni kladnych naboji, ale jeho struktura pfimo urcuje vazbu mezi protonem a jemu
pfislusnym elektronem. Na tuto strukturu jadra atomu je navadzana struktura elektronového
obalu [4]. Teprve na zékladé¢ takto deterministicky a explicitné popsaného modelu
elektronového obalu mizeme vytvaret vazby s jinymi atomy a urcovat tak tvar a strukturu
vytvarenych molekul v ustdleném dynamicky rovnovazném stavu.

Navrzené modely jader atomi jsou sestaveny z prostorovych globuli, obr.1, které vzniknou
spojenim dvou az Sesti prvkl v podobé prstencovych protonti (prostor vyskytu explicitné
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urcené¢ho elektrického naboje ¢) se stejnym poctem neutroni, obr. 1. Divod uspotadani prvka
protont a neutront do globule vyplyva z orientace okamzitych elektrickych ndbojl elementi a
magnetickych vazeb, blize popsanych v praci [4]. Tyto globule se mohou navzajem spojovat
Protonovy mitistek ma také funkci volného vazebniho prvku snizujiciho pouze jeden stupeii
volnosti v navrzeném modelu, podobné jako z mechaniky zndme ,,rotacni lozisko* [4].

e

Obr. 1. Symbolicky zobrazeny model elementarnich prvku ,,globuli“ podle RT, ¢ervené
jsou znazornény protony a zluté jsou zndzornény neutrony.
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Obr. 2. Navrzena struktura jader atomtt He — Xe podle RT.

Ke kazdému prstencovému modelovanému protonu v jadie atomu je na jeho ose vazan
elektromagnetickym polem a udrzovan v dynamické rovnovaze jeden modelovany elektron, jak



je naznaceno v obr. 3. Vzhledem ke stochastickym modeliim to znamena, Ze rozmisténi
elektronti v elektronovém obalu je determinovano strukturou jadra atomu [4].
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Obr. 3. Symbolicky zobrazeny prstencovy model elektromagnetické vazby mezi
elementem predstavujici proton v jadie atomu a elektronem v elektronovém obalu atomu
navrzeného modelu.

2.2 Kovalentni vazba

Chemicka vazba je silova interakce tvotfena elektrickym a magnetickym polem elementarnich
castic. Tato silova interakce poutd navzajem slouc¢ené atomy, energeticky je stabilizuje a vede
ke vzniku molekuly. Vznikld molekula mé potom niz§i energii, nez mély ptivodni atomy pied
sloucenim.

Kovalentni vazba je vnitro-molekularni forma chemické vazby, kterou lze charakterizovat
sdilenim jednoho nebo vice part elektronii mezi dvéma prvky. Tento druh vazby je typicky pro
atomy organickych molekul a pro anorganické latky s krystalovou mfizkou sloZenou ze
stejnych atomt [5].

Podle RT je model kovalentni vazby tvofen dvéma prstencovymi valen¢nimi elektrony na
spolecné ose (obr. 4). V dynamické rovnovaze jsou drzeny vlivem existujiciho
elektromagnetického pole a vzniklych silovych ucinki mezi jadry obou atomi a jejich
valencnimi elektrony. Elektrostatické pole dvou opacnych elektrickych naboji g vytvari
pritazlivou silu elektrického ptivodu. Odpudiva sila je vytvafena sloZkou proudu i. elektronu v
magnetickém poli protonu pii souhlasném sméru pohybujicich se elektrickych naboju g se
shodné orientovanymi vektory magnetickych momentl un. Podle navrzeného modelu
prstencové struktury hmoty vektory magnetickych momenti mezi protony pmp a elektrony gime
v kovalentni vazbé musi mit vzdy opacny smér. Pfitazlivd magneticka sila dvou protonil je
vzhledem k ostatnim elementtim a jejich vzajemnému silovému plisobeni fadove nizsi [4].

Podle vySe popsanych pfistupli a vyjadieni dynamické rovnovahy v kovalentni vazbé lze
uvazovat a kvantifikovat vztahy v kovalentni vazbé modelti podle RT.



elektron

Obr. 4. Model kovalentni vazby molekuly H» se schematickym znédzornénim
elektrickych a magnetickych sil.

2.3 Zakladni tvary molekul podle metody VSEPR

Podle metody VSEPR mitizeme rozd¢lit tvary molekul s jednim centralnim atomem do Sesti
zékladnich tvara [5] (obr, 5).
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Obr. 5. Zakladni tvary molekul podle VSEPR [5].



3 Tvary molekul podle navrZené toroidalni struktury - RT

Prstencova teorie piinasi v explicitnim piistupu nékteré parametry, které¢ v dosud pouzivanych
koncepci stavby elementdrni hmoty nejsou bézné, obvyklé nebo se nevyskytuji. Pomoci
piistupu koncepce navrzené toroidalni struktury elementarnich prvkt hmoty se ukazuje jeji
dualezitost v objasnéni jevi a vlastnosti modelovanych jadernych struktur. Prstencova teorie se
svym explicitnim elektrodynamickym pfistupem, vzhledem k dosud pouzivanym stochasticky
orientovanym hypotézadm stavby hmoty, ukazuje, Ze jddro atomu nemusi byt jen ndhodny shluk
protont a neutronll pro udrZeni stochasticky modelovaného elektronového obalu a vyhovi
podminkdm dynamickeé stability. Elektronovy obal pro prstencovou teorii stavby hmoty neplni
pouze kvantitativni tlohu pouhého nositele elektrického néboje, ale podili se na kvalitativnich
ukazatelich pii fyzikalnich a chemickych reakcich elementarnich prvkl stavby hmoty. Jak bylo
vySe na piikladech modelt RT elementdrnich prvkti hmoty ukazano, propojenost kazdého
modelu protonu v jadfe se ,,svym™ elektronem v elektronovém obalu urcuje strukturu a
charakter elektronového obalu, rozmisténi elektront v jednotlivych slupkach, jejich vzdélenosti
od jadra atomu, postaveni vazebnich elektronti v dynamickém ustaleném stavu a tim i zdkladni
prostorovy tvar vzniklych molekul. Model zalozeny na prstencové teorii umoziuje fesit
elektrodynamické déje jako prechodné déje s explicitnim piistupem moznych analyz.

Uvazované a modelované elektrony v obalu modelu jadra atomu vSak nejsou v dynamické
rovnovaze vazany pouze ke ,,svym* protonim v jadre, ale jsou ovliviiovany ostatnimi elektrony
a dal$imi elementy v jejich okoli elektromagnetickou vazbou. Proto pro urceni a nalezeni jejich
piesnéjsi polohy, v dynamicky ustaleném stavu systému modelované struktury, muizeme
pouzit/porovnat v§echna pravidla, ktera pouziva metoda VSEPR [5], protoZe jsou vytvofena na
zéklad¢ empirickych pozorovani [1].

V nasledujicich obrazcich (obr. 6 — obr. 20) jsou ukazany nékteré piiklady symbolicky
charakterizovanych zakladnich tvar molekul, které jsou modelovany a odvozeny z modelt
struktur jader jejich centralnich atomu podle RT.
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Obr. 6. Model jadra atomu uhliku a model molekuly CO, linearni tvar podle RT.
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Obr. 7. Model jadra atomu xenonu a model molekuly XeF>, linearni tvar podle RT.
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Obr. 8. Model jadra atomu boru a model molekuly BF3, trigondlné planarni tvar podle

RT.
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Obr. 9. Model jadra atomu siry a model molekuly SO, lomeny tvar podle RT.
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Obr. 10. Model jadra atomu uhliku a model molekuly CHa, tetraedr tvar podle RT.
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Obr. 11. Model jadra atomu dusiku a model molekuly NHj3, trigonéalni pyramida podle
RT.
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Obr. 12. Model jadra atomu kysliku a model molekuly H20, lomeny tvar podle RT.
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Obr. 13. Model jadra atomu fosforu a model molekuly PCls, trigonalni bipyramida podle

RT.
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Obr. 14. Model jadra atomu siry a model molekuly SF4, tvar ,,houpacka® podle RT.
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Obr. 15. Model jadra atomu chloru a model molekuly CIF3, tvar T podle RT.
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Obr. 16. Model jadra atomu bromu a model molekuly BrFs, tvar ¢tvercova pyramida

podle RT.
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Obr. 17. Model jadra atomu xenonu a model molekuly XeFs, tvar ¢tverec/kvadr podle
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Obr. 18. Model jadra atomu siry a model molekuly SF¢, oktaedr tvar podle RT.
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Obr. 19. Model jadra atomu xenonu a model molekuly XeFs, deformovany oktaedr podle

RT.

12



Model jadra IF;

atomu jodu Pentagonalni bipyramida

—
——

9_
S
Qs

Obr. 20. Model jadra atomu jodu a model molekuly IF7, pentagonalni bi-pyramida podle
RT.

4 Zavér

Prstencova teorie a jeji explicitné definované modely vyuzivajici platné elektromagnetické pole
v dynamickém vazaném systému se snazi poukdzat na dulezitost struktury jader atomi pii
vytvareni vazeb, a tedy 1 elektronovych obalti. S navrzenymi modely jader atomu se pak dokaze
jinym pohledem racionaln¢ a ovétitelnym zptisobem vysvétlit a zdiivodnit rozloZeni elektront
v elektronovém obalu atomt, dokédze vyjadfit jejich parametry, zejména vzdalenosti od jadra
v dynamickém ustaleném stavu a popsat/vysvétlit 1 vazby mezi atomy a tvary vzniklych
molekul a dalsi navazujici jevy a efekty.
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