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Zagyi Péter
Hatos kotés

Kozeledik aprilis elseje, itt az ideje egy vaskos tréfanak a KOKEL
hasabjain - gondolhatja az Olvas6, latva a cimet. Nyilvan, hiszen kébe
(vagy legaldbbis kozépiskolai kémiatankdnyvbe) vésett szabaly, hogy
két atom kozott legfeljebb harom kovalens kotés johet 1étre. Bar, aki
olvasta az el6z6 szam Hdrmas koétés cimii cikkében a BN molekula

,5z0rny titkat”, sejtheti, hogy nem viccrél lesz sz6.

Pedig mar fél évszazad telt el azo6ta, hogy Frank
Albert Cotton és munkatarsai el6allitottak és
megvizsgaltdk a K:[Re:Clg]-2H,0 06sszetételii sot
[1]. Az anion, az oktakloro-direnat(IlI)-ion szer-
kezete bizonyult igazan érdekesnek. (1. abra)

Az ionban 224 pm-es Re-Re kotéshossz mérhetd,
1. 4bra ami meglehetdsen kis érték. Mihez képest?

Az elemi réniumban mérhetd értékhez képest: ott 274 pm-re van
egymastdl a két fématommag. A komplexben észlelt tavolsag ennek a
0,818-szorosa. (Osszehasonlitasképpen: a C=C harmas kotés
kotéshossza az acetilénben 0,783-szorosa a gyémantban mérhetd
egyszeres kotésének. Gyanus, hogy van itt valami izgalmas.)

Kidertilt tovabba, hogy az ionban nincsenek parositatlan elektronok
(erre a magneses tulajdonsagaibél kovetkeztettek). Marpedig for-

s

elektront jelent. Akkor ezek esetleg egymassal...

De itt alljunk meg egy kicsit. Mit is csindlndnak egymassal? Mi is az a
kovalens kotés? A kovetkez6kben Kkisérletet tesziink a kovalens
kotésnek a kozépiskolai kémidban szokasosnal kissé mélyebb (és
elvontabb) értelmezésére, hogy aztan visszatérhessiink arra a bizonyos
réniumkomplexre, na meg a hatos kotésre.

A kovalens kotéshez legegyszeri(ibb esetben két atom kell, azokban
pedig elektronok. Az atomok kozel kertlilnek egymashoz, elektronjaik
(vagy elektronjaik egy része) kozossé valik, maris kész a kovalens
kotés - ezt eddig is tudtuk. Vizsgaljuk meg alaposabban ezt az egészet a
hidrogénatom és a hidrogénmolekula példajan!
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A hidrogénatomban egy elektron taldlhat6 egy atompalyan. Most
mindenkiben felsejlett egy kis goly6, koriilotte egy korrel, rajta egy
még kisebb goly6val, ami kering a nagy koril. Az a kor lenne az
atompalya. Na j6, legyen gombfeliilet, ha harom dimenziéban
gondolkodunk. Aztdn sokaknak eszébe jut valami elvont definici6
térrészrol, valdszinlisegrol, 90 %-rdl... Mi is az atompalya?

Hivjuk segitségiil a IUPAC-ot! A kiilonféle kémiai fogalmak egzakt
meghatarozasat tartalmazo Gold Book szerint [2]:

Az atompdlya egy atomban a Schridinger-egyenlet megolddsaként
kapott egyelektron-hulldmfiiggvény.

Nos, hat... kdszonjiik szépen.

Mégis csak ugy juthatunk kozelebb a kovalens kotés értelmezéséhez,
ha megprébaljuk megérteni, mi az a hullamfiiggvény (mas néven
allapotfiiggvény).

A kovetkezd oldalakon feltehet6en nem lesz egyszerli végigragnia
magat a kedves Olvasénak, idénként bizonyara meg is kell majd allnia,
Osszerendezni a gondolatait, de igérjiik (vagy legaldbbis reméljiik),
hogy megéri.

Ha az elektron valéban egy kis golyd lenne, amely mozgast végez az
atommag koriil, akkor az allapotat minden pillanatban egyértelmiien
jellemezhetnénk (pl. azzal, hogy hol van és mekkora a sebessége). Az
elektron azonban nem golyd, hanem valami egészen mas, amelynek a
viselkedése hétkoznapi analogidk alapjan nem ,érthet§” meg.
Hajlamosak vagyunk példaul azt gondolni, hogy mégis csak goly6, de
nagyon gyorsan nyiizsgé golyo, ami ezért valami felh6félét képez (mint
amikor Tom és Jerry verekednek). Vagy valami szétkent ,izé”, ami
mindenhol van egyszerre. Egyik kép sem helyes. Az elektron helyérdl
csak valoszinliségi megallapitast tehetiink: ha egy adott pontban
Jkeressiik”, akkor ott mekkora valdszintiséggel ,talaljuk” majd meg. (Ez
a koncepcid, el kell ismerni, j6zanésszel, hétkdznapi gondolkodassal
nagyon nehezen fogadhato be.)

Az emlitett megtaldlasi valdszinliséget adja meg egyértelmiien az
allapotfiiggvény, mégpedig a tér minden egyes pontjaban.

Mi az allapotfiiggvény? Egy fiiggvény. Fliggvény, amely bizonyos
valtozd(k) esetére meghatdrozott értéket vesz fel. Esetliinkben a
valtozok a térkoordinatak. Az allapotfiiggvénynek tehat az atommag
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kérnyezetében mindenhol van valamekkora értéke, és hogy ez
mekkora, nos, ezt adja meg ez a bizonyos matematikai osszefiiggés. A
fliggvényértékbdl pedig kovetkezik a megtalalasi valdszintliség. Hogy ne
beszéljink tovabb rébuszokban: A hidrogénatom elektronjanak egyik
allapotfiiggvénye példaul igy fest:

y -t e/

Jra/?

ahol ao egy alapvetd fizikai allandoktol fiiggé hosszusag dimenzidju
konstans (Bohr-féle sugarnak hivjak), r pedig az atommagtél mért
tavolsag.

Ebbdl az latszik, hogy az allapotfiiggvény értéke annal nagyobb, minél
kozelebb vagyunk az atommaghoz, ill. az atommagtél tavolodva,
barmilyen irdnyban elindulva, exponencialisan csokken. A
fiiggvényeket szoktdk 4abrazolni is, hogy még szemléletesebbek
legyenek. Csakhogy most bajban vagyunk, mert a
haromdimenzids tér minden pontjdban van a fiiggvénynek
valamekkora értéke, és ezt mar csak egy negyedik
dimenzioban tudnank abrazolni. Esetleg ugy lehetne

eljarni, hogy az atommag koré pottyoket rajzolunk, amelyek anndl
sotétebbek, minél nagyobb az adott pontban az allapotfiiggvény értéke.
gy egy gombszimmetrikus eloszlas rajzolédik ki, amely kozépen a
legsotétebb, kifelé haladva egyre vildgosodik.

Egy metszetben ugyanez igy fest. A pont jelképezi az atommag helyét.

2.4bra

A hidrogénatom elektronjanak nem ez az egyetlen allapotfiiggvénye
van, mert nem ez az egyetlen Aallapota létezik. Minden
allapotfiiggvényhez tartozik egy energiaérték is, a vizsgalt eset a

TR

A kovetkez6 ,energiaszinthez” egy masik allapotfiiggvény tartozik:
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r -r/2a,
4/ 3/2 (2 —]-e

Ennek az értéke bizonyos értelemben tugy viselkedik, mint az el6z&é,
vagyis kifelé” haladva minden irdnyban ugyanugy

valtozik (gombszimmetrikus). Viszont van egy olyan

tavolsag (r = 2ao), ahol az értéke 0. Ennek a fizikai

realitisa az, hogy ebben a tavolsdgban az elektron
megtalalasi valoszinlisége zérus (itt biztosan nincs az

elektron). Alaposabb elemzéssel az is kideriil, hogy az atommagtol
tavolodva megjelenik egy maximumbhely is.

Erdekes lehet még megnézni egy harmadik allapotfiiggvényt is:

1 r -r/2aq,
4\/_ 3/2 ( J e cos®

Anélkill, hogy a részletekbe belemennénk, vegylik észre, hogy
valtozéként az atommagtdl mért tavolsag mellett megjelent a @, ami
egy szogérték, és azt jelenti, hogy az Aallapotfiiggvény

értéke fligg attdl is, hogy milyen iranyban indulunk ,kifelé”

az atommagtdl. ,Vizszintesen” indulva mindenhol 0

értéket vesz fel a fliggvény (a @ szog igy van definialva, itt

a koszinusza 0), ,fliggélegesen” indulva pedig a s{irtjébe

jutunk.

Ilyen ,alaku” allapotfiiggvénybdl van még kettd, amelyeknek csak a

térbeli irdnyultsaga mas.
Ha most az s és p atompalyakat véljik folfedezni a
rajzokon, az biztosan nem a véletlen miive. Es vannak még
tovabbi, masféle szimmetridju allapotfiiggvények is,
amelyekben egyre tobb olyan térrész (Un. csomofeliilet)
van, ahol a fiiggvényérték 0, vagyis az elektron biztosan
nem talalhaté meg.

Megérdemel taldan még egy mondatot, hogy honnan is

jonnek ezek a fiiggvények. Nos, ezek egy egyenlet
megoldasaiként adédnak. Ezt az egyenletet Schrodinger-egyenletnek
hivjak (melynek felirdsaval most nem borzolnank a kedves Olvasé
idegeit).
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Ha egy atomban tobb elektron van, akkor nagyon sokat bonyolédik a
helyzet. Egy elfogadhat6é kozelités szerint azonban egy-egy elektron
allapotfiiggvénye megadhaté hasonlé alakban, mint a hidrogénatom
esetén, és mondhatjuk azt, hogy az elektronok az energiaminimum
elvének figyelembe vételével ilyesfajta allapotokban vannak, ilyesfajta
atompalyakon ,tartézkodnak”. Ezért nevezik ezeket hidrogénszerii
egyelektron-hullamfiiggvényeknek.

Eddig tulajdonképpen ugyanazt irtuk le, amit a kémiatankdnyvek
szoktak, csak sokkal bonyolultabban: Az atompalyaknak
(dllapotfiiggvényeknek) van szimmetridja (s, p, d, f, g, h ..), ami
megmutatja a megtalalasi valdszinliségek térbeli ,elrendezédését”. Van
nekik valami sorszamféléjiik (1, 2, 3 ...) is, mert ugyanaz a szimmetria
tobbszor is el6kertl, csak maximumok és zérushelyek is szinesitik.

Végill azoknak, amelyek nem gombszimmetrikusak, tobbféle
Jirdnyultsaga” is lehet.
1s 2s Zp_1 Zpo 2p+1 3s 3p-1 3p0 3p+1 3d-2 3d_13d0 3d+1 3d+2

Minden bizonnyal ismerds szimbélumok ezek.

A 3. abran a legegyszerilibb atompdalydk (és most mar taldn nem
annyira kinaiul: egyelektron-allapotfiiggvények) megjelenitésére tett
kisérlet lathato:

3. 4bra
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Most jon a kovalens kotés, el6szor megint a hidrogénatommal. Amikor
a két atom megkozeliti egymast, elektronfelhdjiik kozossé valik, a két
atom oOsszekapcsolodik.! (Ez azt jelenti, hogy energiabefektetés kell
ahhoz, hogy utana szétszedjiik &ket.) A kapott molekuldban két
elektron van, az 6 allapotukat is le kellene irni allapotfiiggvénnyel.
Csakhogy a molekulak bonyolultabb j6szagok az atomokndl, a
Schrodinger-egyenlet megoldasa (most nem részletezett) akadalyokba
fog titkdzni. Ezért egyfajta kozelitésként kitalaltak, hogy a molekuldban
talalhat6 elektronok allapotfiiggvényét az egyes atomokban érvényes
allapotfiiggvények 0Osszegeként (matematikdban jartasabbaknak:
linearis kombinaci6jaként) adjak meg. Két hidrogénatomrol beszéliink,
egy-egy elektronnal, azaz egy-egy atompalyaval (allapotfiiggvénnyel).
Ezekb6l két molekulapalyat (allapotfiiggvényt) fogunk késziteni,
mégpedig a kovetkez6képpen:

Y%=%+%
Y=¥-%
A korabban hasznalt metszeti abrazolassal:

4. 4bra

(Az als6 abran a ,csucs” azért van ,fejjel lefelé”, mert a ¥
allapotfiiggvényt negativ el6jellel vettiik.)

AY¥-val jelolt allapotfiiggvényrdl az latszik, hogy a két atommag
kozotti térrészben az értéke nem zérus, igy ott is el6fordulhatnak az
elektronok, mig a ¥i-lel jelolt allapotfiiggvénynek a két atommag

1 Erdemes megjegyezni, hogy két atom csak egy harmadik entitas jelenlétében
képes egymassal 6sszekapcsolddni, ugyanis a felszabadulé energiat ,el kell
hogy vigye” valami. Ez természetesen a lényegen nem valtoztat.
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kozott féluton éppen zérushelye van. (Annak nincs fizikai tartalma,
hogy a ¥ allapotfiiggvény az egyik atommag kérnyezetében negativ, a
masikéban meg pozitiv. Igazabdél mindkett§ az elektron ,megtalal-
hatosagat” jelenti.)

Nem sokat kell gondolkodnunk azon, hogy melyik molekulapdlya a
kedvez6bb. A Y%k-hoz tartozd energiaérték alacsonyabb az eredeti,
atomi allapotfiiggvényekhez (atompalydkhoz) képest is, igy ha az
elektronok ebbe az allapotba keriilnek, energiaminimumot érnek el,
megvalosul a kotés. Ezért nevezik ezt a molekulapalyat kdtének. A ¥i
pont az ellenkezdje: ezt emiatt lazitd molekulapalyanak hivjak. Ha
idekertl egy elektron, az nemhogy erdsiti, egyenesen gyengiti (lazitja)
a kotést.

Ezt mutatja az 5. &bra, amelyet molekulapalya-diagramnak is
neveznek:

5. abra

A csillag a lazité molekulapalyat jelenti. Mivel egy molekulapalyan (az
atompdlyakhoz hasonl6an) két elektron tartézkodhat, a hidrogén-
atomok elektronjai éppen betoltik a koté molekulapalyat.

Mind a két molekulapalya orokolte az eredeti s atompalyak szim-
metridjat, ezért ezeket o-molekulapalyaknak nevezték el.

Kiséreljiik meg ezzel a mddszerrel leirni a masodik periédus kétatomos
elemmolekulainak szerkezetét leirni!

E

6. abra
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Mindenekel6tt vegyiik észre, hogy az 1s atompalyak részvételét
elhanyagoljuk. A 2s atompdlydk kombindciéja ugyanugy két o-
molekulapdlyat eredményez, mint a hidrogénmolekuldnal, a 2p atom-
palyak esetén azonban o- és m-molekulapalydk is képzddnek. Ezt

némiképp leegyszeriisitve a kovetkezd abra segitségével érthetjiik
meg.

o-molekulapalya m-molekulapalyak
7.4bra
A m-molekulapalyak szimmetridja a p-atompalyakéhoz hasonlit, hiszen

az atommagokat 6sszekotd egyenes mentén az elektronok megtalalasi
valosziniisége zérus.

Ezek utan nincs mas dolgunk, mint feltolteni a molekulapalyakat annyi
elektronnal, amennyi a két atomban 0sszesen megtaldlhat6. A feltol-
tédés soran az energiaminimum elvét, a Pauli-elvet és a Hund-szabalyt
is figyelembe kell venni. Igy példaul az oxigénmolekula molekulapélya-
diagramja:

E

i
o

8. 4bra

Hanyszoros kotés van az oxigénmolekulaban? A molekulapalya-
mddszer azt mondja, hogy minden betoltott koté palya egy kotést
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jelent, egy betoltott lazitdé palya azonban ezt ,ellensulyozza”, ,kioltja”.
Ha példaul csak a o2 és a 0™ palyak lennének betoltottek (ez a Be;
molekuldban valdsulna meg), akkor kémiai kotés nem jonne létre. Az
02 molekula esetén 0Osszesen 4 kot6 molekulapalya van betoltve,
tovabba egy lazité palyan 2, két masik lazité palyan pedig 1-1 elektron
talalhat6. Eszerint 4-1-2-0,5 = 2 kovalens kotés alakult ki. Ez j6 hirnek
tlnik.

A molekulapalya-moédszer altalanossagban a kovetkezd képlettel
definialja a kotésrendet:

kot palyan 1évé elektronok szama —lazité palyan 1évé elektronok szama
2

kotésrend =

Erdekes, hogy a diagram két parositatlan elektron jelenlétét josolja az
oxigénmolekulaban. Mar emlitettiilk, hogy bizonyos magneses
tulajdonsagokbdl kovetkeztethetiink arra, hogy a valésagban is
vannak-e jelen parositatlan elektronok. A mérések szerint az
oxigénmolekuldban tényleg vannak! Mivel ezt a tényt a hagyomanyos,
k6zo6s és nemkotd elektronparokra alapozott felfogdsunk nem tudja
megmagyarazni, kezdhetiink reménykedni abban, hogy tényleg
mélyebben fogjuk megérteni a kovalens kotést.

Egyébként nyugodtan ki lehet prébalni a diagramot a nitrogén- és
fluormolekulara is. Azt kapjuk a kotések szamara (a kotésrendre), amit
varunk: 3-at és 1-et.

Foglaljuk 6ssze, amit eddig megtudtunk a kovalens Kkotés
molekulapalyakkal torténd leirasarol!

1. A molekulapalydk mint allapotfiiggvények az atompalyak mint
allapotfiiggvények matematikai kombinacidjaval (6sszeadasaval)
keletkeznek.

2. Ahany atompdlya vesz részt a kombinaciéban, annyi molekulapalya
képz6dik. Ezekbdl ugyanannyi koté (az eredeti palyaknal
alacsonyabb energiaji), mint lazit6 (az eredeti palyaknal magasabb
energiajui).

3. Az atomok elektronjai a szokasos szabalyok szerint toltik be a
molekulapalyakat.

4. A Kkotések szama (kotésrend) a koté és lazité palyan 1évo
elektronok kiilonbségébdl szamithato ki.
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Nem hallgathatjuk el azonban azt sem, hogy ez a modell is csak egy
kozelités. Ebbdl kovetkezéen bizonyos problémak felmeriilnek vele
kapcsolatban:

1. Eddig trividlisnak tekintettiik, hogy csak az egyforma atompalyak
kombinacidjaval vezetiink le molekulapalyat. (Példaul a 2s palya a
masik atom 2s palyajaval kombinalédva alkot o kot6 és o* lazito
palyat.) Valéjaban azonban semmi sem indokolja ezt, kiilléndsen
akkor nem, ha az atompalydk energidja egymashoz kozel esik.
Példaul a nitrogénmolekula esetén precizebb eredményre jutunk,
ha mindegyik o-molekulapéalyat a 2s és 2p, atompalyak kombina-
ciojaval allitjuk eld. (A masik két p-atompdalya most nem jatszik.
Ennek magyarazatat6l most talan eltekinthetiink.)

A komplexebb képet mutatja a 9. dbra:

b

E

9. abra

Azt, hogy ezek utdn az egyes molekulapalydkat milyen mdédon
allitjuk el6 az atompdalyakbdl, kvantumkémiai szamitasokkal kell
meghatarozni. PL. a fenti esetben a 2s és 2p, atompalyak
kombinaciéja, azaz a o-palyak eldallitasa a

Osszefliggés szerint torténhet, ahol az A és B jelolés az egyik, ill.
masik atomot jelenti, ci...cs értéke pedig most nem 1; ezeket ki kell
szamitani.

igy viszont a molekulapalyak energiaszintje masként alakulhat,
mint azt korabban, az egyszerii megkozelitéssel kaptunk. A fenti
abran is lathaté ez, hasonlitsuk csak 0ssze az el6z6ekkel. (A nyil
jeloli az érdekes részt.)
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A kovetkez6 dbra dsszefoglalja a masodik periédus homonuklearis
(azonos atomokbdl 4ll6) molekuldinak energiaszintjeit.

10. 4bra

Erdekes, hogy ennek kovetkeztében a C2 molekulaban (ami magas
hémérsékleten, pl. langokban) kimutathatd, csak két m-kotés
talalhato6, o nem, hiszen o2 és a 0™ palyak a kotés szempontjabol
kioltjak egymast.

2. Heteronukledris (kiilonb6zé atomokbdl all§) kétatomos molekulak
esetén Ujabb bonyodalmak lépnek fel, mivel a kombinalédé
atompalyaknak nem azonos az energiaszintje. Erre j6 példa a CB-
anion esete, amelynél bizonyos kvantumkémiai szamitasok a
kovetkezd energiaszinteket josoljak, nyillal jeldlve az izgalmas
eltérést. (Az 4abra egyszerlsitett, nem mutatja, hogy a
molekulapalydk el6allitasahoz nem csak az azonos jellegii

atompalyakat hasznaltak fel) [3]:

11. abra

Lassuk csak, mi kovetkezik ebbdl! Mind a 8 elektron kotd
molekulapalyan taldlhatd, vagyis a kotésrend 4. Ez itt egy
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négyszeres kotés! (Az el6z6 szamban emlitett BN molekula
izoelektronos a CB- ionnal. Ugyancsak négyszeres kotés josolhat6 a
CN+ kationra is.)

Meg kell jegyezniink, hogy bar az A4abrdkrdl és az eddigi
meggondolasok alapjan nem latszik, de itt mar olyan bonyolultak a
szamitasok, hogy az eredmények értelmezése egyaltalan nem
egyértelmd és vitathatatlan. (Azt se felejtsiik el, hogy az egész
eljaras egy modell, egy kozelités a kovalens kotés leirasara, és mint
ilyen, bizonyos esetekben képes pontatlannd valni) J6 példat
szolgaltat erre a C; molekula esete, amely egyszer mar
meghokkentett benniinket azzal, hogy kettds kotése igazabdl két m-
kotés. Vegylik észre most, hogy ez is 8 vegyértékelektront
tartalmaz, mint a CB-, a BN és a CN*. A molekulapalya-médszer
kettds kotést josol, Ujabb szamitdsok azonban mégis négyszeres
kotés jelenlétét valdszintsitik. Ezzel kapcsolatban a kozelmultban
(s6t jelenleg is) érdekes tudomanyos vita bontakozik ki [4, 5, 6, 7,
8].(Milyen izgalmas a kémia! Mit kap az a didk, aki a C=C
szimbdlumot felirja egy dolgozatban? De a tudomanyos vildgban is
legfeljebb nevetség targya lehetett - ezidaig.)

3. Nagyobb rendszamu atomok kapcsolédasa esetén a helyzet még
tovabb bonyolddik. Itt ugyanis egyrészt egyre tobb atompalya johet
sz6ba, mint a molekulapalydk ,alapanyaga”, masrészt ezek
energetikailag egyre kozelebb vannak egymashoz. Igy a szamitasok
nagyon bonyolultak lesznek, mar ami az egyes atompalyak
részvételét (a ¢ koefficiensek meghatarozasat) illeti. Ezekben az
esetekben tehat még nagyobb a modell bizonytalansaga. (Igazan
nagy rendszamok esetén mar Un. relativisztikus hatasok is
jelentkeznek, ami azt jelenti, hogy a relativitdselméletet is
segitségiil kell hivni.)

4. Ha a molekulapalyadk energiaszintje nem olyan szép szimmet-
rikusan alakul, mint a 6. abran lathats, gondban lesziink a
kotésrend egzakt értelmezésével kapcsolatban. Erre egyszeri
példa a Be; molekula esete, amelyrél kordbban mar megalla-
pitottuk, hogy nincsen benne kotés, ennek megfelel6en sokaig azt
hitték, hogy nem is létezik. A valésag azonban az, hogy mégis
létezik, kotési energidja is van, még ha csekély is. A
kvantumkémikusok pedig egyaltalan nem ugy tekintenek a
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diberilliumra, mint a vilag legegyszerlibb esetére, a maga 0
kotésrendjével. S6t. [9, 10]
Nagyobb rendszdmu atomok részvétele pedig a mar targyalt
okokbdél még tovdbb bonyolitja az energiaszintek egymashoz
viszonyitott értékét, sét, igazan pontos kvantumkémiai szamitasok
ezekben az esetekben arra mutatnak, hogy a molekulapalyak
betoltottsége nem adhaté meg egész szamokkal. Igy a kotésrend
fogalma is egyre inkdbb elmosédik. Emiatt a formalis (a korabbi
definici6 szerinti) érték mellett sokszor haszndljak az effektiv
kotésrend fogalmat, ami tehat nem is egész szam. Hogyan mutatna
az 5,2-es kotés mint cim?
Messzire jutottunk a kovalens kotés megértésére tett probal-
kozasainkban, talan tul messzire is. Ne feledjiik: onnan indultunk, hogy
a bizonyos betilik (mint pl. H, N, O) mellé rajzolt pottyoket vonallal
0sszekotottiik. Reméljiik, senkit nem zavar talsagosan, hogy tobb lett a
kérdés, mint a valasz. A természettudomanyos megismerés mar csak
ilyen. Egyuttal ezen a ponton szeretnénk koszonteni mindazokat, akik
eljutottak idaig a cikk olvasasaban.

Most mar csupa sokszoros kotés kovetkezik, hatszoros is.

Az eddigiek alapjan mar latjuk, hogy mi kell a sokszoros kotés
kialakulasahoz: sok atompalya, amelyekb6l sok koté molekulapalya
képzédik, tovabba elegendd elektron, hogy a koté palyak
bet6ltédjenek, de nem tul sok elektron, hogy a lazit6 palyak viszont
iresen maradhassanak. (Gondoljunk a masodik periédusra. A
molekulapalya-modszer  altal  jésolt  kotésrend — értéke  a
vegyértékelektronok szamanak novekedésével, a Be;, Bz, Cz, N2, Oy, Fy,
Ne;sorban0,1,2,3,2,1,0.)

Ha 3 f6lé kivanjuk tornaszni a kotésrendet, d-atompalyakat (netan f-
atompalyakat) érdemes bevonni a molekulapalydk konstrualasaba. A
d- és f-mezd6ben jarunk tehat.

A d- (és esetleg f-) atompalyak részvétele a kotésben viszont azzal a
kovetkezménnyel jar, hogy djfajta szimmetriaju kotések kialakulasaval
kell szamolni (ahogyan a p-palyak bevonasa a m-molekulapalydk
megjelenésével jart). A kovetkez6 dbran a 6- (delta-) kotés kialakulasa
(is) lathaté d-atompalyak kombinalédasaval:
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12. dbra
f-atompalyakbdl ¢- (fi-) molekulapalyak is keletkezhetnek (13. dbra).

13. abra

A cikk elején emlitett Re;Clg?- ionban a kozponti réniumionok +3
oxidéciés allapotban Vannak igy formélisan 5d+ Vegyértékelektron—

s s

kialakulé koteseket (molekulapalyakat) Lathatjuk, hogy 1 0-, 2 - és 1
5-kotés alakul ki.

14. 4bra

Sok négyes kotést tartalmazd fémkomplex elballitasa és
tanulmanyozasa utan [11] 2005-ben sikertilt el6allitani az els6 olyan
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vegyliiletet, amelyben formalisan 06tszords kotéssel irhaté le a
fématomok kozotti kapcsolat. [12] Ez egy ArCrCrAr képlettel
megadhaté molekula, ahol a kromatomokhoz egy meglehetésen
nagyméretli aromas csoport kapcsolodik. A kromatomok formalisan +1
Igy a d-palyak kombinalédasaval létrejévé molekulapalyakon (1 o, 2 1t
és 2 8) 10 elektron megvalésithatja a formalisan 6tsz6ros kotést. Azért
csak formalisan, mert a pontos kvantumkémiai szamitasok - mint
korabban emlitettiik —a kotd palyak nem teljes betoltottségét josoljak.
[13,14]

Vizsgaljuk meg a még ennél is nagyobb kotésrenddel kecsegtetd Cr:
molekula kotésviszonyait! (A Cr; csak gazfazisban kimutathato
részecske, természetesen nem a kréom egy uj mddosulatarol van szé.)

A 4s és 3d palyak kombinacidja 6sszesen 6 kotd és 6 lazit6d palyat ad, a
két kromatomnak pedig 6sszesen 12 vegyértékelektronja van (4st 3ds).
Ebbdl formalisan hatos kotés kovetkezne, de sajnos a molekulapalyak
bet6ltottsége (amit a 15. dbran feltiintettiink) csak 4,45-6s effektiv
kotésrendet eredményez. [15] (Ez megallapodas szerint 6tos kotést
jelent - a formalis kotésrendnek az effektiv kotésrend egészrészénél
eggyel nagyobb szamot tekintik.)

&

15. abra
Erdekes viszont, hogy a krém alatti molibdén, ill. volfram esetén
gyakorlatilag hasonlé molekulapalya-séma mellett a kot6 palyak joval
nagyobb betoltottsége és emiatt nagyobb effektiv kotésrend (az Moz-re
5,17, a Wz-re 5,19) adodik. [16] Ezzel meg is érkeztiink a célhoz: a
hatos kotéshez.

Meg kell azonban jegyezniink, hogy ezek olyan bonyolult esetek, ahol a
kordbban megismert, a masodik periédus elemmolekuldinal bevalt
segyszeri” eljards nem is haszndlhato, csak ahhoz hasonlo, de
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lényegesen bonyolultabb kvantumkémiai szdmitasok vezettek a leirt
eredménykhez. [17]

Van még egy atom a periédusos rendszerben, amely képes meglepetést
okozni: az urdnatom. Az alapallapotii urdnatom vegyértékelektron-
konfiguraciéja 5f3 6d! 7s?, tehat 6 elektron all rendelkezésre, akar egy
hatos kotés kialakitdsahoz. Azonban a molekulapalyak ,kikeveréséhez”
rendelkezésre all6 atompalyak szama olyan nagy (7db 5f, 5 db 6d, 1 db
7s, s6t 3 db 7p), és ezek energetikailag annyira kozel allnak egymashoz,
hogy a szadmitas félelmetesen bonyolult. (A relativisztikus hatdsokroél
nem is beszélve.) Az eredmények mindenesetre azt mondjak, hogy az
Uz-ben @-molekulapalyan is tartézkodnak elektronok. Ez az els6 és
eddig egyetlen ismert példa a ¢-kotés kialakuldsara. Osszességében
azonban csak 4,2-es effektiv kotésrend adddik, ami formalisan 6tos
kotés kialakulasat jelenti. [18, 19]

Viszont végeztek szamitasokat a ,vegyes” molekuldkra (CrU, MoU és
WU) is. Az eredmény pedig az lett, hogy mindharom esetben hatos
kotés, az MoU esetén pedig 5,5-0s effektiv kotésrend adddott, ami a
jelenleg ismert legnagyobb érték egy kovalens kotéssel kotott
rendszerben. [20]

Hol a hatar? Mikor jelenik meg Hetes kétés cimmel tGjabb cikk? Nos, a
kvantumkémikusok egyel6re nem izgulnak amiatt, hogy at kellene irni
a Mekkora a legnagyobb ismert formdlis kétésrend? kérdésre adott
valaszt. Mindenesetre nincs olyan természeti torvény, amely 6-ban
hatarozna meg ezt az értéket. Ezért aztan egy kicsit izgulhatunk.

Végezetiil tekintsiik at roviden, hogy mi torténhetett e sorok figyelmes
olvasasa kozben.

Kezdetben azt gondoltuk, hogy tudjuk, értjiik, mi a kovalens kotés.
Ko6zos elektronpar két atom kozott, legfeljebb harom, ennyi fér el
Barkinek kénnyen elmagyaraztuk volna.

Aztan megkiséreltiink mélyebbre asni, hogy ne egy majdnem 100 éves,
tulajdonképpen intuiciéra alapozott elméletet nevezziink értésnek.
(Lewis 1916-ban publikalta dtletét az elektronparokrol és az elektron-
oktettrol.)

A nagy askalddas kozben eléggé elvont fogalmak erdejébe kevered-
tiink, a szemléletesség szinte teljesen odaveszett. Allapotfiiggvény,
linearis kombinacio, molekulapdlya, betoltottség, effektiv kotésrend...
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Bar talan megértettiik, hogy ezek nélkiil soha nem tudunk atlépni egy
hatart, és az elképzelhet6ség hidnya nem feltétlentl jelenti a megértés
lehetetlenségét.

De mi lesz most, ha valaki azt kéri, hogy magyarazzuk el neki a
kovalens kotést?
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