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Основни понятия за 

химична връзка
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Периодична система

-периодичен закон: Формулиран без данни за строежа на атома
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Периодична система

 Брой на електроните – от атомия номер и заряда

 Номер на група в ПС – броя валентни електрони в атома 

(електроните способни да участват в химични връзки)

 Номер на периода – енергията на валентните нива

 От ПС – промяна в атомен (йонен) R, относителна 

реакционна способност, типа на химична връзка между два 

атома .... 

 Химичните съединения са формирани от химически 
свързани атоми или йони.

 Свързването на атомите или йоните засяга само валентните 
електрони.
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Електроотрицателност

Електроотрицателност (en) – относителна единица, която представлява 

способността на атомите в химичните съединения да изтеглят електронна 

плътност. 

Дефиниции и скали за en

• Полинг

• Мъликен
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en по Полинг
 Относителна електроотрицателност базирана на енергията на свързване в молекулите 

(BE)

 За молекула HX

 Очакваната енергия за връзка в молекулата H-X средно геометрично на 
енергиите на връзките в H-H и X-X 

BE (H-X) = [BE (H-H) x BE (X-X)]1/2

Δ = (H-X)реална - (H-X)очаквана

ако H and X притеглят електроните в еднаква степен (т.е. имат еднаква

електроотрицателност), тогава

H-Xреална = H-Xочаквана

Δ =0

ако X има по-голяма електроотрицателност от Н тогава електронната

плътност ще бъде изтеглена към X

Hδ+ - Xδ- - дипол

Δ ≠ 0

 F е химическия елемент  с най-висока елетроотрицателност - 4

en за всички останали елементи се измерва спрямо тази на F

0.7 < en < 4

en(X) – en(H) = 0.102*Δ1/2
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Формула на Мъликен

en = (IP + EA) * 0.5

Електронен афинитет (EA) – е енергията необходима за отделяне 

на електрон  от еднократно зареден отрицателен йон

X-
 X + e-

Cl-
 Cl + e- ΔE = 349 kJ/mol

Йонизационен потенциал (IP) - енергията необходима за 

откъсването  на електрон от неутрален атом или молекула

X X+ + e-

Na Na+ + e- ΔE = 494 kJ/mol 

 Електроотрицателност по Мъликен



L. Litov Virtual  drug design

Ковалентна и йонна ХВ

Тип на химичната връзка

Ковалентна неполярна ХВ 0.0 < en < 0.5

Ковалентна полярна ХВ         0.5 < en <  2.0

Йонна ХВ                                          en > 2.0

+

Н - Cl
2.1 3.0

Н - H
2.1 2.1

+1 -1
Na - Cl
0.8 3.0
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Представяне на химичните връзки

Валентните елктрони са представени като точки подредени около химичния 

елемент:

Атомите отдават, приемат или споделят общи електрони докато не получат 

електронна конфигурация на инертен газ (завършен валентен електронен 

слой)

NaH Cl

2Н   +   О   → Н    О    Н    ковалентна ХВ

.. ....

.... ... ..

.... ..

.... ....

..
Na      +        Cl    →     Na+ Cl - йонна ХВ
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Метод на валентните връзки (МВВ)

 ХВ се осъществява при формиране на електронна двойка в момента на 

припокриване на Атомните орбитали на партньорите във взаимодействието.

 Насищане на ХВ

 Насоченост в пространството (насочеността на АО)
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Видове КХВ в зависимост от АО

припокриване

припокриване

припокриване
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Геометрия на молекулите - МВВ

Проблем при МВВ - изхождайки от симетрията на АО, предсказаната от МВВ 

геометрия на молекулите не отговаря на експерименталните данни

H-O-H 90o H-O-H 104.5o

O атом - 1s22s22px
22py

12pz
1  ; Н атом - 1s1

Въвеждане на 

представата за 

хибридизация на АО
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Хибридизация на АО

 Моделно взаимодействие между АО на един и същи атом. 

Получават се нови орбитали с еднаква енергия, равномерно 

насочени в пространството и равностойни за участие в ХВ.

 Необходимо условие за хибридизация – АО да са близки по 

енергия.

 Хибридизация трябва да се търси само в химичните съединения 

но не и в свободните атоми.

 От енергетична гледна точка – хибридизациятя се свежда до 

преразпределяне на енергията. Това не е реално протичащ 

процес и енергия при него не се отделя т.е. Системата не трябва 

да се разглежда като енергртично по-изгодна.
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Видове хибридизация на s и p АО
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ЛКАО-МО 

 Цялата молекула се разглежда като единна КМ система съставена от две или 
повече ядра и електрони – подобно на атомите

 Поведението на електроните в молекулата се описва от вълнови функции

 Решаването на уравнението на Шрьодингер – собственни функции наречени 
МО, собствени стойности - съответните енергии

 Вълновата ф-я се конструира като линейна комбинация от АО на 
участващите във взаимодействието партньори

 Квадрата на вълновата функция – вероятност за намиране на електрона в 
даден обем

 Електонен облак (както при атома)
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ЛКАО-МО за H2

Две ядра и два  електрона

Всеки от двата Н атома участва с 1s-AO съответно φ1 и φ2

ЛК от двте АО ще дава следната МО:

Ψ = с1 φ1 + с2 φ2

Вероятността да се намира електрон на тази орбитала е:

Ψ2 = с1
2 φ1

2 + с2
2 φ2

2 + 2 с1 φ1с2 φ2

Двата Н атома в H2 са неразличими следователно ел. плътност около двете 

ядра трябва да е еднаква:

с1
2 = с2

2 => с1 = с2

Двете орбитали удовлетворяващи това условие са:

Ψ = с (φ1 + φ2) 

Ψ* = с (φ1 - φ2) 
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ЛКАО-МО за H2

Вероятностните разпределения съответстващи на двете орбитали са:

Ψ2 = с ( φ1
2 + φ2

2 + 2 φ1 φ2)

Ψ*2 = с ( φ1
2 + φ2

2 - 2 φ1 φ2)
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Типове МО 

 σ – МО – електронната плътност е най-восока по междуядренната ос

 π – МО - електронната плътност е нула по междуядренната ос

 Св. МО – електронната плътност между атомите е висока

 Анти св. МО – електронната плътност е нула в областта на свързване на 

атомите

 HOMO – най-високата заета МО

 LUMO – най-ниската свободна МО



L. Litov Virtual  drug design

Типове МО в H2

HOMO

LUMO

• Електронна конфигурация H2 [(σ1s)
2]

• Кратност на връзката за Н2 е 1

½(броя св.е – броя на антисв. е)

• Магнитни свойства - диамагнитна
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МО диаграми и стабилност

Молекула О2

Кратност на връзката ½(10 -6) = 2 т.е. (О = О)

Еd = 642 kJ/mol
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МО диаграми и стабилност

Молекула F2

Кратност на връзката ½(10 -8) = 1 т.е. (F – F)

Еd = 494 kJ/mol
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МО диаграми и стабилност

Молекула Ne2

Кратност на връзката ½(10 -10) = 0  т.е. (Ne – Ne)

Еd = 0 kJ/mol
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Водородна връзка (ВВ)

• По-слаба от КХВ (притежава нейни характеристики) и по-силна от всички 

останали  междумолекулни взаимодействия

-Енергия на Н връзка ~ 1 до 40 kJ/mol

-Дължина от 1.5 до 2.2 Ао

• Винаги участва Н атом – междумолекулна и вътрешномолекулна

• Донор на Н-връзка е Н атом свързан към електроотрицателен атом, като F, Cl, 

O, N

• Акцептор във Н-връзка е друг електроотрицателен атом, като F, Cl, O, N към, 

който няма свързан Н атом.
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Водородна връзка 

Междумолекулни ВВ

Вътрешно молекулни ВВ
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Състав на аминокиселините

Амино съединения (основни с-ва)

Карбоксилни киселини (киселинни с-ва)

+   H+

NR
H

H
+  H-O-H NR

H

H

H

+

+  H-O-H

+  OH-
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α-аминокиселини

Поради двата типа функционални групи тази група съединения 

проявяват киселинно-основни с-ва

Цвитерйон

Изоелектрична точка
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Пептидна връзка
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Порядък, дължина, енергия на КХВ

КХВ Дължина (Ао) Ененргия (kJ/mol)

H-H 0.74 436 

C-C 1.54 348 

C=C 1.34 614 

C C 1.20 839

O-O 1.48 145

O=O 1.21 498

N-N 1.45 170 

N N 1.10 945

Водордона в-ка

1.50 – 2.20 1 - 40
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молекулни взаимодействия


