otenzia

Energie der Molekiilorbitale als Funktion des Abstandes

Abstand zu
kurz“ o

o o e o

0 4

0.2

Abstand zu
Htﬂnd E e = ;

Energie in Ry (13.6 eV)

_{].._1 e
.:' i'f.;-i
o #?Ef::x '\.-': : a
=06
™0 G

Kern-Kern Abstand in a, = 0.53 A



Kovalente Bindu[.

Elektronendichte in Germanium Diamant

a,= 0.356 nm

Elektronendichte nicht kugelsymmetrisch

Oft tetraedrische Koordination

. S Beispiele:
Kovalente Festkorper sind 1.A. Silizium
hart (z.B. Diamant) InSb
elektrische Isolatoren Mg25n

transparent fur langwelliges Licht



Asymmetrische Molekul

Molekiilorbitale in AB




@ Tonisierungsenergie @ Tonenbindung @
(5.14 - 3.61) eV -7.9 eV



Potenzial eines KCI Kristal.

Energie pro Mo]ekiil

12+

10 Abstoflende Energie

(2,4 X 10YYexp(— R/0,30) eV
B -

|
1 2

|
|
] 5 & Rinl0o " cm

L =

Energie in eV
o

Gesamt- | Gleichgewichts-
—4r energie lage

Coulomb-Energie
(25,2/R) eV

_lﬂ_




Paull Prinzi.

'H 'H ‘He
Q+ Q —> Q 1st1s!

Gesamtspin (
Elektronische Energie -80 eV

DD =@

Gesamtspin 1
Elektronische Energie -59 eV



Atom- und lonenradl

H
2.08

1
Li Be B C N (4] F Ne
0.68 0.35 o 0.23 0.15 1.71 1.40 1.36 1.58

156 | 113 Einheit: A WW---

Na Mg Si Cl
097 | 0.65 | —— Standardradien fir lonen mit Edelgaskonfiguration (gefiillte Scha]e':l — 1 EE

Atomradien in tetraedisch-kovalenten Bindugen

+«— lonenradien fiir Metalle in 1 2er Koordination = I L 43 1.32
K Ca Sc Ti ') Cr Mn Fe Eu Ni Cu ZIn
1.33 0.9 | 0.81 | 0.68 0.74 ﬂ 'ElE ﬂ 53 2 22 1 93 1 95

mﬂm-mmmmm- LN L
8 8l 9 N N N A
1.48 | 1.13 | 0.3 | 0.80 | 0.67 _ 0.97 0.71 ) 2.45 E.El 2.16 | 2.17

mmmmmmmmmmm--

Au Hg Tl Bi Fo At
1.37 11.10 §0.95 D 84

mwmmmmmmmmmmmmmm--

mwmmﬂ mmmmmm-

Th Pa Cf Md
0.99 1 0.90

l.?5




lonisierungsenergie

H
13,595 24 58
78,98
Li Be B C N 0 F Ne
539 | 9,32 830 J11,26 {1454 | 1361 17,42 | 2156
81,01 | 27,53 33,45 | 35,64 44,14 | 4876 | 5240 | 62,63
1 T
Cl Ar -I
514 | 7.64 Energie zur Entfernung eines Elektrons, in eV, —— 13,01 | 15,76
0243 | 2267 Energie zur Entfernung zweier Elekironen, in eV, — 36,81 | 43,38
K Ca Sc v Fe Co Br Kr
434 1611 |6,56 6,74 7,90 | 7,86 11,84 | 14,00
36,15 | 17,98 | 19,45 21,39 24 08 | 24,91 334 [ 38,56
Rb Sr Y Nb I Xe l
418 |569 |65 |695 |677 |7.18 |7.28 10,45 12,13
31,7 |1e72 |19 |2098 |21,22 | 23,25 | 22,54 29,54 [333
La Hf Ta W Re At Rn
561 |7, 788 |798 |787 a7 |9 |soe | 10,74
17,04 | 22, 241 |257 |245 |26,
- e e ————
Ac . . —
6.9 Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Th Dy Er Tm Yb Lu
19,0 691 |576 | 831 56 |567 |616 |674 |682 62 |50
Th Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lw |




Van der Waals Bindu[.

R
X1 X2
1. Ordnung 2. Ordnung

Grundzustand



Lennard-Jones Potenziall

Materialien:
- Edelgase (z.B. Argon)
- Molekiile: Cl,, H,

Sir John Edward Bindungsenergie: 0.01 .. 0.1 eV

Lennard-Jones

1894-1954 Nachbar-Abstiinde: ~ 4 A

Weich, niedriger Schmelzpunkt

Lennard Jones Potenzial .
Elektrische Isolatoren

(0/R)12 Transparent

-(0/R)®

1o 120 14 16 18
R/O



Edelgaskristall

Eigenschaften von Edelgaskristallen
extrapoliert auf 0 K und 0 atm

Parameter

i1

A]?Staﬂd Ionisierun oS- Lennard —JQI&ES -
z*_.w_.rlschen Bindungsenergie Schmelz - energie des Potential  der
nachsten punkt, | ¢ ejen Atoms,| Gleichung (10)
Nachbarn, K eV
in A £, g,
kJ/Mol eV/Atom in 10716 . erg in A
S Tl WU W—
He fliissig bei 0 atm, 24,58 14 2,56
Ne 3,13 1,88 0, 02 24 91, 56 50 2. 74
Ar 3,76 7,74 0, 080 34 15, 76 167 3, 40
Kr 4,01 | 11.2 0,116 | 117 14, 00 295 3. 65
Xe 4,35 | 16,0 D, 17 161 12,13 320 3,98




Blndungsarte

TR

Van der Waals nisch

Metallisch



Wasserstoffbri]ck’




Wasserstoffbrucken in Nukleinsaur




her Charakter

ionisc

Y0

=

=]
n

-y
—

25

lonisch vs. kovale[.






