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7.1 Elektronenkonfigurationen

E
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1. Geben Sie die Elektronenkonfiguration der folgenden Atome und lonen an: T Y < qnendt Al
ws' hfy
(a) B—1s22s22p? (d) Sc—1s225%2p®3s23p®3di4s?
B3~ — 1s5%2s22p* Sc** = 1522522p83523p°®
. -4 v -
(b) Mg —1s%2s22pt3s? (e) Zn —1s522s%22p®3s23p63d104s2 nid 3T ™ odo- saftc
A-Sele i3 bocoes oo gofotte ¢
Mg* — 15225%2p®3s? Zn?* —1s22522p%3523p®3d10 Ul g s bl '
(c) S-—1s5%2s%2p®3s23p* (f)  Br—1s22s%2p®3s23p®3di04s24p>  “* Walbwi gy,
S~ — 1522522p63s23p° Br — 1s22522p53s23p53d104s24ps e

2. Ordnen Sie der gegebenen Konfiguration das richtige Element zu:

(a) 1s22s?2p>-—F (d) 1s%22s22p®3s23p®—Ar
(b) 1s%22s?2p®3s'—Na (e) [Ar]3d’4s*-Co
(c) 1s%22s22p®3s23p3—P (f) [Ar]3d'%4s?4p? — Ge

3. Schlagen Sie Formeln fir drei ionische Verbindungen vor, die aus Kationen und Anionen
mit gleicher elektronischer Konfiguration bestehen.

Beispiele: NaF, MgF,, AlF3, Na,O, MgO, Al>Os, NasN, MgsN,, AIN — alle lonen haben die
Konfiguartion von Ne (1s? 2s2 2p°®).

7.2 Die LCAO-Methode
1. Indieser Aufgabe wird das O,-Molekiil behandelt.

(a) Geben sie die Elektronenkonfiguration von Sauerstoff an.

Sauerstoff (0) — 1s22s22p*

(b) Zeichnen sie die 2s und 2p Atomorbitale des Sauerstoff Atoms.

Die Atomorbitale des Sauerstoffs haben die folgenden Formen:

z z z z
#x %x * > X /g x
y y y y
s p p p

X y z

(Bei dieser Lsung reprdsentieren die Farben Schwarz und Weiss die positiven und negativen
Vorzeichen der Wellenfunktion im angegebenen Bereich. Sie sind willkiirlich.)

(c) Konstruieren sie die MO (Molekilorbitale) fiur das 0O;-Molekil durch LCAO
(Linearkombination von Atomorbitalen) der entsprechenden 2s und 2p
Atomorbitale. Achten sie dabei auf die Geometrie sowie Phase der AO
(Atomorbitale).
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(d) Zeichnen sie ein MO-Energiediagramm fiir O,. Besetzen sie die MO mit den

(e)

Elektronen des O,-Molekiils entsprechend der Hund’schen Regel und dem Pauli—
Prinzip.

Fir die Konstruktion der Molekilorbitale des Sauerstoffs muss man die
Atomorbitale des Sauerstoffs entsprechend ihrer Symmetrie jeweils bindend (in
Phase) und antibindend (ausser Phase) (iberlappen. Dabei ist die energetische
Aufspaltung fiir Molekilorbitale, die Elektronendichte entlang der x-Achse haben,
grosser. Die  Molekilorbitale werden mit o bezeichnet, falls sie
rotationssymmetrisch zur x-Achse (Bindungsachse) sind und mit it bezeichnet, falls
sie eine Knotenebene entlang der Bindungsachse haben. Antibindende Orbitale
(Orbitale mit einem Phasenwechsel entlang der Bindungsachse) werden zusatzlich
mit einem * gekennzeichnet.

E

2p, 20, 2p, 6@8

0 O

Das O,-Molekiil hat insgesamt 12 Elektronen in der bindungsrelevanten dusseren
Schale. Diese werden von unten nach oben in die Molekdlorbitale gefiillt, je 2 mit
entgegengesetztem Spin. Bei energetisch entarteten Orbitalen werden die
Elektronen nach der Hund’schen Regel der maximalen Spinmultiplizitdt zuerst mit
parallelem Spin in zwei verschiedene Orbitale gesetzt. Daraus ergibt sich, anders als
aus der Lewis-Formel, dass Sauerstoff ein Diradikal und paramagnetisch ist.

Berechnen Sie die Bindungsordnung fiir O,-Molekdl.

Die Bindungsordnung (BO) fiir O>-Molekil kann man mit der folgenden Formel

berechnen:

0= bindende Valenzelektronen — antibindende Valenzelektronen _ 8—4 —>
= > =——=

Diese Zahl stimmt mit der Lewis-Formel tberein.
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(e) Berechnen Sie die Bindungsordnung fiir CO-Molekail.

In dieser Aufgabe wird das CO-Molekiil behandelt.

(a) Geben Sie die Elektronenkonfiguration von C und O an.
C—1s225%2p?%; O — 15%2s22p*

(b) Zeichnen Sie die Atomorbitale (AO) fir C und O in das Diagramm (unten) ein.

(c) Zeichnen Sie die MO (Molekdilorbitale) fir das CO-Molekil im Diagramm ein und
benennen Sie diese.

anschliessend auch in die Molekilorbitale.
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Die Bindungsordnung (BO) fiir CO-Molekiil:

(f)

2

_ bindende Valenzelektronen — antibindende Valenzelektronen _ 8—-2 _

Welche Struktur hat das meiste Gewicht und warum?

erfallt wird.

Zeichnen Sie die Lewis-Struktur des CO-Moleklls und dessen Resonanzstrukturen.

©

. ® ..0
C=0gp = = C=0 == C-0O:

Die erste Struktur hat das meiste Gewicht, weil fiir jedes Atom die Oktettregel

(d) Fallen Sie die Elektronen zunachst in die jeweiligen Atomorbitale ein und
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3. Indieser Aufgabe wird das Hydroxid-Anion HO™ behandelt.
Geben Sie die Elektronenkonfiguration von H und O~ an.

(a)

H-1s%;, 0~ —1s225%2p°

Zeichnen Sie die Atomorbitale (AO) fir H und O~ in das Diagramm (unten) ein.

Das 2s Orbital des Sauerstoffs interagiert nicht mit den Orbitalen des Wasserstoffs

(folglich nicht bindend). Im Diagramm sind zwei Molekulorbitale eingezeichnet 2p’,

warum interagieren diese nicht mit dem 1s Orbital des Wasserstoffs?
Zeichnen Sie die MO (Molekilorbitale) fir das HO™-Molekil im Diagramm ein und

benennen Sie diese.

Fillen Sie die Elektronen zunachst in die jeweiligen Atomorbitale ein und

anschliessend auch in die Molekilorbitale.

A
E OO

N 2p0 2p ,,’ 2p 2p 2p
\O'_;::-C)//
—H—
—0 -Q
- ~f-
2s' 2s
H— H—O" —O0r
AO MO AO

Zwei 2p’ Orbitale interagieren nicht mit dem 1s Orbital des Wasserstoffs, weil die
Symmetrie fir eine konstruktive Uberlappung nicht passend ist. Das bedeutet, dass

der bindende Anteil und der antibindende Anteil gleich gross sind, sodass die

beiden Wechselwirkungen sich gegenseitig aufheben.

Bindung

o =

Antibindung

Keine Molekdulorbitale

Berechnen Sie die Bindungsordnung fiir HO™-Molekdil.

Die Bindungsordnung (BO) fiir HO-Molekiil:

_ bindende Valenzelektronen — antibindende Valenzelektronen B 2—0

2

2

=1
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7.3 Hybridisierung

1. Geben Sie die Hybridisierung der verschiedenen Kohlenstoffatome in den von Kekulé,
Dewar, Hiickel und Ladenburg vorgeschlagenen Benzolstrukturen an.

O 0 = Y

Kekulé Dewar Huckel Ladenburg
3
, sp ) sp3 sp3 sz
) sp sp sp? 5
nur sp p nur sp
2 2
sp sp 3 3
sp3 Sp sp
Kekulé Dewar Huckel Ladenburg

2. Fur die folgenden Verbindungen:

" I o "
HsC—C=C—C=CH, OHC—(I3=C—CH3 |-|N=c|:—c|:—c:=c:H2 H,C=C—CN
H H H
a b c d

(a) Zeichnen Sie Keilstrichformeln und geben Sie die Hybridisierung aller C, N, O-Atome
an. Achten Sie auf die Geometrie der Molekiile.

e’ SPPH
H sp H ‘0" H "N H ||4
\ _ / 2 2 I 2 | sz 2 Il 3 Isz H sz s
Hr(C_C:C_C\\SP sCSP_Ccl _H SP.Csp_Cy _H NAZEN p\sp
H\ sp sp C—H H Cl) 9\3‘33 H S I sp? sp? I S
W s H RH HH H H
a b c d

(b) Zeichnen Sie die Strukturen mit den an der Bindung beteiligten Orbitalen, sowie
denjenigen Orbitalen, welchen freien Elektronenpaaren entsprechen.

a b c d

Uberblick tiber das Konzept der Hybridisierung:
sp-Hybridisierung: (O * c>.>+ 5 + o _(D. + -<)>+ 8 + O = Cg)
180°

oo -

C+T+T



AC(OC)-I Lésung 7 HS 23

sp2-Hybridisierung: (O + C® * 8>+ O =(C>- P ‘b>+ O = ng
S
sp3-Hybridisierung: (Q + C@ t 8 + O) =(c>- + ,O + ‘b + -Q> = c%)
1095 N,/

/C/CEC\\ = C%I%}



