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1.0 Prufungsaufgabe

» Zeichen Sie die MO-Schemata fir die Molekiile C2 und O2 (Singulett-

Sauerstoff)
e Bestimme die Bindungsordnung und das magnetische Verhalten beider
Teilchen.
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2.0 Nachbesprechung

2.1 Mesomere und Symmetrien des Nitrat-lon
NO*~

 Wo ist die C3-Achse, und was sind die andren Symmetrie-Elemente
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2.2 Unterschied Zwischen ungepaarter
Elektronen und Nichtbindende Elektronen

e Ungepaarte Elektronen sind Elektronen die im MO- alleine sind, also zum
Spin des beitragen.

e Nichtbindende Elektronen sind Elektronen, die an keiner Bindung
beteiligt sind, diese befinden sich in lone pairs



2.3 Symmetrie Elemente an BF3 zu BCLF2

 hier findet ihr eine super visualisierung der Symmetrie Elemente sowie
der Punktgruppen:

° g1, ,0,0derdochoy?

7. BFs: E, C3, C2 (3%), on, 6v(3%), S3

a) verliert C3, 2xC;, on, 1x0y, S3
b) verliert C;, 2x oy,
c) kein


https://symotter.org/gallery

2.3.1 Zusammenfassung Symmetrie Elemente

Spiegelebene (o): Spiegelung an einer Spiegelebene.
e gy, : senkrecht zur hochsten Drehachse
e 0, . enthalt die hochste Drehachse
* o4 :ist weder noch, irgendwas dazwischen
e Inversionszentrum (i): Symmetrisch im Bezug auf das Inversionszentrum,
Punktsymmetrisch
e n-zahlige Drehachse (C,, ): Drehung um 360 mit n € [2,3,4,5, 6]
o Indentitat (E): "Macht nichts" L> wad o Wnine 200

« Drehspiegelachse (S,): Drehung um 360

eine Ebene senkrecht zur Drehachse

gefolgt von einer Spiegelung an

e Manche Operationen sind gleich, z.B. §; = ¢



2.3.2Bsp

Drehachse (C,)
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2.4 Komplexladung und Resonanz am Nitrat-lon
NO3~

e Wie mache ich es richtig?




3.0 Kugelpackungen
3.1 Eine Einfuhrung

e |hr musste die Gitter beim Namen kennen, dafur empfehle ich das Anki
auf meiner Homepage

e Meist bekommt ihr ein Bild des Gitters und musst dazu die KZ eines
Elements im Gitter angeben

» Ausserdem: Inhalt berechnen, Oktaeder/Tetraederlicken bestimmen,
Packungsdichte berechnen

e Koordinationszahl: Anzahl Atome mit dem gleichen kleinsten Abstand
zum Zentralatom



3.1.1

Kubisch Flachenzentriert,
hexagonal dichteste Packung &
kubisch dichteste Packung

ristallogr. c-Achse; C4-Achse
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Koordinationszahl=12

Kubisch Innenzentriert &
Kubisch raumzentriert

a
Koordinationszahl =8

8+6 ist auch ok

Kubisch primitiv
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Koordinationszahl =6

Fehler in Zsf. Markus Bocker!



3.2 Elementarzelle

* |st die kleinste sich wiederholende Einheit, aus der man das Gitter
erzeugen kann.

e Bezieht sich nur auf Atome in der Zelle




3.2 Vorhersagen der Packung

P

o Huim ApBhhangig von diesem Verhaltnis sind bestimme Gitter energetisch

T anion

besser fur die Struktur

CsCl/ CaF2 > 0.73

NaCl / TiO2: 0.73-0.41

ZnS (Zinkblende & Wurzit): 0.41-0.23
SiO2: hat kein Radien Verhaltnis



3.3 Krafte im Gitter

AR
47T6()d0

e Coulomb Energie Ec = AN4

e A: Madelung Konstante, N4 Avogadro Konstante, Z+,Z~ Ladungen
der lonen

* e Elementarladung, d, Abstand zwei entgegengesetzt geladener
lonen

London'sche Dispersionsenergie Ep: Energie aus anziehenden Van-der-

Waals-Kraften

B
dy

o Stoffspezifiische Konstante B und Born-Exponent n mussen
gegeben sein

Repulsive Wechselwirkung Er =

Nullpunktsenergie Ey: Die aus dem quantenmechanischen
Harmonischen Oszillator abgeleitete Nullpunktsenergie ist bei ionischen
Verbindungen vernachlassigbar.

Gitterenergie U = E¢c + Ep + Egr + Ey =~ E¢c + Eg



3.4 Haber-Born-Kreisprozess

U=X=2n Z EEA(z’)(B) —-m Z EIE(z')A) — nAdisH(B) — mAsubH(A) + AfH(AxBy)

nApHB) XN 213} Eon o (B

m A(g) + n B, (g) m A" (g) + 2n B*(g)
mAHA) T~ . lU

m A(s) + n B, (g) SR
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e Bestimme die Gitterenergie fur ein Mol NaCl, via Born-Haber-

Kreisprozess
Niitzliche Werte und Konstanten |2, 8|:

Avogadro-Konstante Npx = 6.02214 x 10*3mol~!
Madelung-Konstante A = 1.748

Elektrische Feldkonstante €0 8.85418 x 10712 C2N—Im—2
Elementarladung e 1.60217 x 10719 C
Gleichgewichtsabstand do 2.8201 A

1. Ionisierungsenergie Na ErpiNna = 9.13908eV

2. Ionisierungsenergie Na Erg(2) Na 47.2864 eV

1. Ionisierungsenergie Cl Er),a 12.967 64 eV

2. Ionisierungsenergie Cl Erga,ct = 23.814eV
Elektronenaffinitat Na Erana = 0.547926eV
Elektronenaffinitat Cl Egacr = 3.61272eV
Dissoziationsenthalpie Cly AgisH (Cly) 242 kJ mol !
Sublimationsenthalpie Na AgbH(Na) = 109kJmol?

Standardbildungsenthalpie NaCl

A¢H(NaCl)

—410.9kJ mol 1



b) Bestimmen Sie die Gitterenergie fiir ein Mol NaCl via Born-Haber-Kreisprozess

Loésung

Werte die wir tatsdchlich brauchen:
1. Ionisierungsenergie Na Erga)na = 495843.7J mol !
Elektronenaffinitat Cl Eeacr = 348573J mol~1
Dissoziationsenthalpie Clg AgisH (Cl) = 242000 J mol~!
Sublimationsenthalpie Na AgpH(Na) = 109000J mol~?
Standardbildungsenthalpie NaCl A¢H(NaCl) = —410900Jmol~?

10

ACAC II PVK Lésungen 7 Polymere und Elektronenmangelverbindungen

Kreisprozess:

Na (g) + O () —=a™8) i)+ Cl(e) + e

X 3
0.5 Ay H(Cl) /,/ \ - Epa)(C1)

Na(g) + 0.5 Cl, (g) by i

N ‘Na“(g) + CI'(g)
AaublI(Na‘) . U
AHNaCl) T ~

Na(s) + 0.5 Cl, (g) Na(l (s)

Abbildung 2: Born-Haber-Kreisprozess fiir NaCl

1
U =X = Egaci — Bip)za — 5l (Cly) — AgypH(Na) + A¢H(NaCl) = —788170.7 Jmol !

c) Erkldren Sie die Differenz
Losung:
Der berechnete Wert fiir die Coulomb Energie E ist energetisch giinstiger als der berechnete Wert fiir die
Gitterenergie U im Gesamten. Diese Differenz entsteht, da U sich aus mehreren Grossen zusammensetzt, von

denen die Repulsive Wechselwirkung Er wichtig ist. Diese stammt aus der Abstossung der Elektronenhiillen,
die die Struktur energetisch ungiinstiger macht, und verringert Er deshalb den Betrag der Gitterenergie.



4.0 Molekulorbitale Ruckblick

e Diamagnetisch: keine ungepaarten Elektronen

Paramagnetisch: mindest 1 ungepaartes Elektronen

Bindungsordnung: Je hoher die BO, desto kurzer die Bindung
e ((#e Bindend) - (#e nicht-Bindend))/2 = BO
Gesamtspin S = +- Anzahl Elektronen
Spinmultiplizitat = 2S +1
Bezeichnung 1 =singulett, 2 = dublett, 3 = triplett, 4 = quartet usw.



Zweiatomige Molekiile: MO Diagramme im Vergleich

A—A A—A

O > 2o, P> 20t




5.0 Tipps Serie 5

e Wiederum Zusammenfassung von Markus Bocker verwenden
e Born-Haber-Kreisprozess



