Uitwerking tussententamen Molecuul en Materie, 10/10/06
1.a,b. 
N is element 7, N– heeft dus 8 elektronen; el. conf.: 1s22s22px22py12pz1. Laatste edelgas bij 1s2, dus 6 valentie-elektronen. Ongepaarde elektronen in 2py en 2pz, allebei spin up, dus ion is magnetisch.
Cl is element 17, dus Cl+ heeft 16 elektronen; el. conf.: 1s22s22px22py22pz23s23px23py13pz1. Laatste edelgas bij 2pz2, dus 6 valentie-elektronen. Ongepaarde elektronen in 3py en 3pz, allebei spin up, dus magnetisch.

Br is element 35, dus 35 elektronen; el. conf.: 1s22s22px22py22pz23s23px23py23pz24s23d104px24py24pz1. Laatste edelgas bij 3pz2, en 3d is vol, dus 7 valentie-elektronen. Ongepaard elektron in 4pz, dus magnetisch.

C is element 6, dus 6 elektronen; el. conf.: 1s22s22px12py1. Laatste edelgas bij 1s2, dus 4 valentie-elektronen. Ongepaarde elektronen in 2px en 2py, allebei spin up, dus atoom is magnetisch.

K is element 19, dus 19 elektronen; el. conf.: 1s22s22px22py22pz23s23px23py23pz24s1. Laatste edelgas bij 3pz2, dus 1 valentie-elektron. Ongepaard elektron in 4s, dus magnetisch.
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2.a. 
CO32–:
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FCH2CHCHNO2:
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HSO4–:
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CH3CCCHO: CH3CH2COOH: 
b.
CO32–: Het C-atoom heeft steric number 3, en is dus sp2: vlak met hoeken van 120(.

FCH2CHCHNO2: De linkse C heeft steric number 4, en is dus sp3: een tetraëder met hoeken van 109,5(. De andere 2 C’s en de N hebben steric number 3, en zijn dus sp2: vlak met hoeken van 120(. (Dit molecuul had ook cis getekend kunnen worden.)

HSO4–: De S heeft steric number 4, en is dus een tetraëder met hoeken van 109,5(. Datzelfde geldt voor de O in de OH-groep, en die O is dus sp3.

CH3CCCHO: De linkse C heeft steric number 4, en is dus sp3: een tetraëder met hoeken van 109,5(. De middelste 2 C’s hebben steric number 2, en zijn dus sp: lineair met hoeken van 180(. De meest rechtse C heeft steric number 3, en is dus sp2: vlak met hoeken van 120(.


CH3CH2COOH: De linkse 2 C’s en de O in de OH-groep hebben steric number 4, en zijn dus sp3: tetraëders met hoeken van 109,5(. De rechtse C heeft steric number 3, en zijn dus sp2: vlak met hoeken van 120(.


c. 
CO32–: Er zijn dipolen van C(+) naar O(2/3–), maar door de vorm van het molecuul heffen die elkaar precies op: de totale dipool is nul.

FCH2CHCHNO2: Het is onduidelijk hoe de dipool van C(+) naar N(+) loopt, maar er zijn duidelijke dipolen van C(+) naar F(–), en van N(+) naar O(1/2–).Deze laatste zijn waarschijnlijk het sterkste, en dan is de totale dipool van de N precies midden tussen de 2 O’s door. Anders is de totale dipool afhankelijk van de getekende stand van de C–F binding.

HSO4–: Er zijn dipolen van S(+) naar O(–) en O(1/3–), en van H(+) naar O(–). De totale dipool wordt voornamelijk bepaald door de formele ladingen, en loopt dan precies midden tussen de 3 geladen O’s door (of: precies tegenover de S–O binding van de OH groep).

CH3CCCHO: Er is een dipool van C(+) naar O(–) in de C=O binding.

CH3CH2COOH: Er zijn dipolen van C(+) naar O(–), en van H(+) naar O(–). Deze laatste is kleiner doordat de O–H binding zo kort is, dus totale dipool is ongeveer: 
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3.a.
Bij A en C treedt conjugatie op: er zijn -bindingen gescheiden door 1 -binding (zie Lewis-structuren). 
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Dit verhoogt de stabiliteit sterk, doordat de p-orbitalen op alle 4 de C-atomen naast elkaar overlappen (zie ook de resonantievormen hieronder die dit schematisch aangeven), dus B is al het minst stabiel. 
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Bij C zijn er 3 buren aan dubbele bindingen met C​–H bindingen die in de goede stand kunnen gaan staan voor hyperconjugatie, en dus de dubbele binding wat stabiliseren door overlap van de orbitaal van de C–H binding en de p-orbitaal van de -binding. Bij A zijn er maar 2 van dat soort buren, dus C is stabieler dan A. Dus van meer nar minder stabiel: C, A, B.
b.
Bij alle ionen zit de lading op een C (zie Lewis-structuren), dus dat maakt geen verschil. 
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Bij D kan de lading verdeeld worden door resonantie (zie Lewis-structuren), dus D heeft een lagere energie-inhoud. 
Er zijn geen elektronegatieve buuratomen, dus dat speelt geen rol.

F is een tertiair kation, dat wordt gestabiliseerd door hyperconjugatie: er zijn 3 buren met C–H bindingen die in de goede stand kunnen gaan staan om wat elektronen te geven aan de C+ door overlap van de -binding tussen C en H en de lege p-orbitaal op C+. Bij E treedt dit maar 1 keer op, dus F heeft een lagere energie dan E. Dus van lage naar hoge energie: D, F, E.
c.
Bij G en I zit de lading op O, en bij H op N (zie Lewis-structuren). 
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N is minder elektronegatief, dus N– is reactiever dan O–: H is het meest reactief. Bij I kan de lading verdeeld worden door resonantie (zie Lewis-structuren), dus I is minder reactief dan G. Van meest naar minst reactief: H, G, I.
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