Bindungsverhaltnisse im Benzolmolekiil

Zur Beschreibung der Bindungen im Benzolmolekil geht man im Orbi-
talmodell wegen der planaren Sechseckstruktur mit Bindungswinkeln von
120° von sp*-hybridisierten Kohlenstoffatomen aus. Je zwei der insge-
samt drei sp>-Hybridorbitale eines Kohlenstoffatoms {iberlappen mit sp*
Hybridorbitalen der beiden benachbarten Kohlenstoffatome. Mit dem drit-
ten sp?-Hybridorbital wird das Wasserstoffatom gebunden.

Somit bilden die sechs Kohlen- und Wasserstoffatome das hexagonale
o-Bindungsgerust des Benzolmolekdls.

Jedes Kohlenstoffatom hat noch ein viertes Valenzelektron. Es befindet
sich in dem nicht an der Hybridisierung beteiligten p,-Orbital. Die p,-
Orbitale stehen senkrecht zur Molekllebene. |hre paarweise Kombinati-
on wurde zu drei alternierenden Doppelbindungen fuhren. Unter der An-
nahme lokalisierter Elektronenpaarbindungen ergaben sich die beiden
bereits von Kekulé vorgeschlagenen Formeln, die
aber im deutlichen Gegensatz zu den
experimentellen Befunden stehen.

Mesomeriemodell:

Die Bindungsverhaltnisse im Benzolmolekul mit
gleichartigen C-C-Bindungen lassen sich gut
durch das Mesomeriemodell beschreiben. Man
stellt sich vor, dass alle sechs p,-Orbitale Uberlappen.

Es bildet sich ein 1-Elektronensystem aus, das sich ringformig oberhalb
und unterhalb der Molekulebene verteilt. Man sagt, die sechs T11-
Elektronen sind Uber den gesamten Ring delokalisiert, und spricht des-
halb auch von einem delokalisierten 1r-Elektronensystem.




