Structura Moleculara — Aplicatii Practice
Obiectiv:

e Calcularea electronegativitatii unei structuri moleculare.
De ce? Electronegativitatea este acea proprietate moleculara care explica de ce o parte a
moleculei este mai reactiva decét alta.

Cerinte:

Problema 1
Calculati electronegativitatea urmatoarelor grupari folosind scala Pauling revizuita i
a. Metoda de aproximare "super-atom"
b. Metoda Diudea-Silaghi

Grup
-CH3
-CHO
-OH
-OCH3
—OF
—ONO
—OCl
—OCN
—OH
-NO,
>NH
-NCO
=NH
-NCS
—NH,
>S(:O)2
>5=0
—CF;
>C=0
—COOH
—CONH;,
—COCI
—-CN
-CHO
—CCl;
—SCN
-SH
—C(CHs,)
—CH3
>PH
—PH,
-BH;
>BH




Problema 2

Comparati valorile obtinute cu urmatoarele valori de referinta:

Grup Refl|Ref2|Ref3|Ref4|Ref5|Ref6|Ref7
-CH; [2.40

-CHO |2.75

-OH 3.03

-OCHs; [3.09

-OF 3.51 4.14 3.60
-ONO |3.44 4.43

-0ClI 3.42|3.23|3.73 3.58
—-OCN |3.41]3.35/4.66 3.57
-OH 3.36/2.82| 3.51| 3.49|2.81] 3.48| 3.55
-NO, ]3.29 4.83/3.42|3.29| 3.63
>NH 3.04 3.09
-NCO |2.98/3.37 3.55 3.18
=NH 2.96 3.31
-NCS 2.91/3.09/4.17|3.51]|2.68| 3.29|3.22
-NH, |2.88|2.47|2.61]2.99|2.49|3.05[3.12
>5(=0), | 2.83 4.40

>5=0 |2.75 4.00

—CF; 2.71|3.47|3.46 3.18/2.71
>C=0 |2.71 3.72

—COOH | 2.66|3.04| 3.54| 2.82| 2.86| 2.73| 2.63
—CONH,| 2.63 2.73 2.69|2.61
-COCI |2.63 2.73 2.66
-CN 2.60|3.32| 3.84/3.21| 2.68| 3.10{ 2.69
—-CHO |2.60|2.93 2.87|2.68| 2.85| 2.60
—CCl; |2.56|2.95|2.84|2.66 2.68/2.70
—-SCN |2.54/3.10/3.91 2.68|2.89|2.70
—SH 2.51|2.50(2.32| 2.62| 2.48| 2.56| 2.65
—C(CH3)| 2.50 2.29

—CH,3 2.47)2.31{2.27|2.47 2.47|2.55
>PH 2.27

—PH, 2.24|12.27|2.13|2.19 2.17
-BH, 2.09 2.09/1.98 1.91
>BH 2.08

Care metoda de calcul a electronegativititii este mai buna?

o Coeficientul de corelatie — cu cat metoda este mai buna cu atat coeficientul de

corelatie are valoarea mai aproape de +1.
o Diferenta cea mai mica dintre valoarea de referinta

Instructiuni

+ Program utilizat: Microsoft Excel. Salvati fi ierul cu denumirea Electronegativitate. Calculele

se vor face intr-o foaie de calcul cu numele Metode.

+ Formula de calcul:

i valoarea calculata.

0 Metoda de aproximare "super-atom': Eg=XaVaAEA/ZV A

0 Metoda Diudea-Silaghi: E, :"*ZJ'DV'\’/(EA)V"l'[j(EA)jvaj , byj este ordinul de
legatura al lui v cu j, k - numarul de legaturi ale varfului V al grupului G catre alti

atomi




N.B. Electronegativitatea prin metoda de aproximare ,,super-atom” se va calcula in coloana B iar
metoda Diudea-Silaghi in coloana C a unei foi de calcul denumita Electronegativitate.
+ Scala de electronegativitate a lui Pauling revizuita:

+ Comparatiile se fac intr-o noua foaie de calcul denumita Comparayii:
o Pentru coeficientul de corelatie utilizati functia CORRELL (functie predefinita) sau
CORRELATION (Data Analysis)
o0 Realizati reprezentarea grafica a corelatiei (grafic de tip nor de puncte - scatter).
o Diferenta dintre valoarea de referinta si valoarea calculata. Puneti in evidenta prin
metoda care obtine cele mai mici valori a sumei diferentei, respectiv cele mai multe

valori minime.



