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"Chemistry means the difference
between poverty and starvation
and the abundant life."

THE GOLDEN BOOK OF

- Robert Brent

HOW TO BET UP A MOME LABORATONY - OVER 300 SIMFLE EAPERIMENTS




Chemie ist die Grundlage der modernen Welt

Boris Artzybasheff Cosmos of the Union Carbide & Carbon Corp. 1941 o



CHALLENGE 1 - Energy security

NToday we fl are enough nat
- Jeff McDaniel, Velocys. Oxford Catalysts Group
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CHALLENGE 2 - Endangered elements of a smartphone

LIMITED AVAILABILITY - FUTURE RISK ' RISING THREAT FROM INCREASED USE ‘ SERIOUS THREAT IN THE NEXT 100 YEARS

SCREENO OELECTRONICS
o -
| COMPONENTS | @

TOUCH SCREEN
MICROPHONE AND
SPEAKER-MAGNET,
VIBRATION UNIT

ALUMINOSILICATE
GLASS
(STRENGHTENED BY K)

PURE SILICON FOR

SCREEN COLOURS
' MICROCHIP, DOPED TO
UMEIGHTFILTER CHANGE Si PROPERTIES @ @

SOLDER FOR
ELECTRONICS

METAL OXIDES Mg - ALLOYS AS CASE, s

AS CATHODE, Br - FLAME RETARDANT,

GRAPHITE AS ANODE Ni - REDUCES ELECTROMAGN.

INTERFERENCE

Innovation Opportunities and Materials Security, Materials Knowledge Transfer Network, 2012.



CHALLENGE 3 - Ma«kts mligefutsuis’e f u | S
Estimated world population, in billions

2010
6.9 billion |

! Haber—-Bosch process
i — N, +3H, -~ RAH,
( NA= - 9KD). 8

Innovation Opportunities and Materials Security, Materials Knowledge Transfer Network, 2012.



CHALLENGE 4 - Ma<kiy mgw s‘un'ew st uf

dl'S TECHNICA

SCIENTIFIC METHOD —

Designer 2D material may take us beyond
graphene’s limits

A decade of work reveals chemically inert 2D semiconductor with decent
bandgap.

CHRIS LEE - 6/5/2014, 9:47 PM

(o]
Creating something new is exhilarating.

https://arstechnica.com/science/2014/06/designer-2d-material-may-take-us-beyond-graphenes-limits/ o







Atommodell(e)

-10 -14

10"’m 10 "m 10 "°m 10"°m

- . ‘ 1y
1808 J.Dalton: 1903 E. Rutherford: 1920 E. Rutherford: Aus was
Atom als homogene Kern-Hulle-Struktur Kern besteht aus bestehen
Massenkugel Protonen und Neutronen Quarks?
1898 J. J. Thomson: 1927 W. Heisenberg: 1964 M. Gell-Mann:
Rosinenkuchenmodell Orbitale Nukleonen bestehen

aus Quarks




Das Atommodell (?)

Proton

Electron

Neutron

O




Ruhterford Experiment

A Hypothesis: Expected result based B Experiment C Actual Result
on “plum pudding” model

a-Teichen werden
(1) generiert

4 ® Beam of u particles Reflektion
Blei-Block Strahl von «-Teilchen R
durchdringt Goldfolie

Gold-Folie

schwache
Reflektion
Cross section of gold foil composed

of atoms with a tiny, massive,
positive nucleus

Cross section of gold foil composed
of “plum pudding” atoms

starke Reflektion von
a-Teilchen ist selten
zu sehen

Lichtpunkte, die entstehen wenn a-Teilchen
auf den Zinksulfid-Schirm treffen, zeigen,
dass die meisten a-Teichen ohne oder mit
nur geringer Ablenkung durchtreten

geringe Ablenkung von a-
Teilchen ist selten zu sehen




Das Atommodell

Outremost
Gold , & Electron
m —
atom ®
Sun and gold
nucleus are
scaled | 0.12 m
) \ e Earth
P
/26 m Outremost
Planet

Pluto




Tabelle 1.2

Nuklide der ersten zehn Elemente

Ord- Element Nuklid- Pro- Neu Nukle- Nuklid- Atomzahl- Mittlere
nungs- symbol  tonen- tronen- onen-  masse anteil Atom-
zahl = bzw.  zahl zahl inu (Isotopen- masse
Kern- Elekt- héufig- in u Im PSE:
ladungs- ronen- keit)
zahl zahl in % relative
h 4 —— R 8 26,98 +—— Atommasse
I Wasserstoff 'H ! 0 i 1007825 99,985 Loo7os  Ordnungszahl —-13
H ‘H 1 I 2 2,01410 0,015 A_l_ symbol
‘H 1 2 3 Spuren
2 Helium  *He 2 1 3 301603 000013 4,00260 AR = Namedes Elememts
He *He 2 2 B 4.00260 9999987
3 Lithium “Li 3 3 6 6.01512 742 6,941
Li Li 3 4 7 7.01600 92,58
4 Beryllium "Be 4 5 9 9.01218 100,0 9.01218
Be
5 Bor B 5 5 10 10,01294 19,78 10,811
B "B 5 6 11 11,00931 80,22
6 Kohlenstoff '*C 6 6 12 12 98,89 12,011
C e & 6 7 13 13,00335 1,11
e 6 8 14 Spuren
7 Stickstoff N 7 7 14 1400307 99,63 1400674
N N 7 8 15 15,00011 0,36
5 Sauerstoff 'O 8 8 16 1599491 99,759 15,9994
0 70 8 9 17 16,99913 0,037
50 8 10 I8 17,99916 0,204
9 Fluor 1°F 9 10 19 18,99840 100 18,995840
F
10 Neon Ne 10 10 20 1999244 90,92 20,1797
Ne *INe 10 11 21 2099395 0,26
ZNe 10 12 22 2199138 8.82

Der Zahlenwert der mittleren Atommasse in u ist gleich der relativen Atommasse A,.




Kernbindungsenergie
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94 Pu
93 Np
92U

91 Pa
90 Th
89 Ac
88 Ra
87 Fr
86 Rn
85 Al
84 Po
83 Bi

82 Pb

81Tl

URAN-ZERFALLSREIHEN

234
U 235
(V) 2.\5U

2 1 /
Uran-235-Reihe Ra// /

/// \\‘/ [ a

219
Rr/wﬂ/

rd
/
/
215pg /./
K

222Rn

210pq pg ¥po

218p°

Uran-238-Reihe

1 1 1 | | 1 1 4 B 1 1 L 1 1 | 1 | | l | 1 1 | 1

124 125 126 127 128 129 130 131 132 133 134 135 136 137 138 139 140 141 142 143 144 145 146

Neutronenzahl

Uran-235 und Uran-238 zerfallen beide in einer Folge von a- und B-Emissionen letztlich zu
stabilen Isotopen des Bleis. Ahnliche vielstufige Zerfallsketten gibt es von Thorium-232 und
Plutonium-241.



Tabelle 1.4 Uran-Radium-Zerfallsreihe

Nuklid  Halbwertszeit Nuklid Halbwertszeit Nuklid Halbwertszeit
[1/2 tl /2 tl/2

238 448 226 214 1,64 - 104

9o U 4,51 - 10” Jahre ssRa 1600 Jahre g4 PO Quton dus

234 222 210

90 Th 24,1 Tage g6 RN 3.83 Tage g2 Pb 21 Jahre

tPa 1,17 Minuten *4aPo 3,05 Minuten B 5,01 Tage

U 247-10°Jahre  “Pb 26,8 Minuten 2109p0 138,4 Tage

201 8,0 - 10 Jahre %43 Bi 19,7 Minuten *oPb stabil

ﬂ



Das Prinzip der Kernspaltung

Schematische Darstellung déssammenstosseasines thermischen Neutrons

und eines schweren Nuklids, unter Aufspaltung in zwei Nuklide niedrigerer
Massenzahl und gleichzeitiger Freisetzung von (in diesem Fall) drei Neutronen.
Die Kernspaltung geht einher mit der Freisetzung grof3er Mengen Energie.



E’i’q"‘:*
A oo
o
O

. 3y-Kern . E
o Neutronen,die neue Kernspaltungen

auslosen
e Neutronen,die keine neuen \. E

Kernspaltungen auslosen

Abbildung 1.10 Schema der ungesteuerten Kettenreaktion. Bei jeder 2*°U-Kernspaltung ent-
stehen durchschnittlich drei Neutronen. Davon losen im Mittel zwei Neutronen neue Kern-

spaltungen aus (k = 2). Die Zahl der Spaltungen wichst dadurch lawinenartig an. .



Das PSE
1 18
H He
2 13 14 15 16 17
Li || Be B|C| N| O| F | Ne
T ° d-block f e} i T v 3
Na ||Mg | Al||Si||P |l S| CI|Ar
3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
K||Cal||Sc| Ti||V ||Cr|Mn|| Fe| Co|l Ni|CullZn| Ga nGe As || Se gBr Kr
Rb || sr| Y | zr|Nb|[ Mol Tc |[Rul[Rn || Pd||Ag |[cd |/ n || sn| sb | Te || 1 [ Xe
Cs || Bal| Lul|He || Ta || W | Re || 0s || Ir || Pt ||Au|[Hg| T1 || Pb || Bi || Po || At | Rn
3 W® 3 ™ s [ w (e w 7] T} 12 113 [ 15 6 117 118
Fr ||Ra|[Lr ||Rf||Db| Sg|/|Bh||Hs||Mt|[Ds||Rg||Cn||Nh| Fl ||Mc| Lv || Ts | Og
B G B3 & o & 5] ) @ I3 73 & ] [ ™
La|[Ce || Pr||Nd||Pm|/Sm| Eu|/Gd| Tb|[Dy| Ho|| Er ||Tm| Yb
f_bIOCk = ) o P 4] ™ (3 % 97 %6 (% "6 10 £l
Ac||Th| Pa|| U |[Np|| Pu|[Am||Cm| Bk|| Cf || Es ||Fm| Md| No

Four elements, officially added to the periodic table in December 2015, have
been named. They are nihonium (Nh), moscovium (Mc), tennessine (Ts), and

oganesson (Og). .



Beispiele von Spektren

e Sonne

i
|
I

THE SOLAR SPECTRUM

. --

SO0DUM

B -Il I-

MERCURY

LITHIUM

. _

HYDROGEN

Frage: Wie konnen solche Linienspektren erklart werden?




.
Beispiele von Spektren

n,>3 n,>2 n,>1
n,=3 n,=2 n,=1
Paschen-Serie Balmer-Serie Lyman-Serie
f_L\ e, | s s \
n,=
|| g N:=2
=il , n,¥3

\

n,=3
SICHTBAR ULTRAVIOLETT

Zunchmende Energie
Zunehmende Wellenlange

Ausschnitt aus dem Emissionsspektrum des atomaren Wasserstoffs.
Verschiedene Gruppierungen von Linien besitzen Namen, z. B. Balmer- und

Lyman-Serie. Q



Linienspektren und Bohr’sches Atommodell

E
n=wx -
=5 Hi—¢
E,— E,/16 2 -4 Brackett-Serie
E;—— 51/9 n=3 "'; Paschen-Serie
E,—— E1/4 n=2 lé'#! Balmer-Serie
violett ro

- n=1 .Y.LY_Y_Y_ Lyman-Serie
E,=-13,6 eV

Wellenlange /nm

Zusammenhang zwischen den Elektronendber-
gangen im Wasserstoff-Atom und den Linien im

Spektrum @



Wasserstoff im Grundzustand

Elektron I

e
Bohrsches Wasserstoffatom Ladungswolke des Das Wasserstoffelektron als
mit einer Elektronenbahn Wasserstoffelektrons Kugel, die 99% der Gesamt-

ladung des Elektrons enthdlt,

Abbildung 1.22 Verschiedene Darstellungen des Elektrons eines Wasserstoffatoms im Grund-
zustand.




Elektronenwellen

(a) n=5 (b) n= 4%
Abbildung 1.23 a) Eindimensionale stehende Elektronenwelle auf einer Bohr’schen Bahn.
Die Bedingung fiir eine stehende Welle ist nA = 2rz (n = 123 ..).

b) Die Bedingung fiir eine stehende Welle ist nicht erfiillt.

ﬂ



.
Die Quantenzahlen

Die Wellenfunktionen eines Elektrons in Abhangigkeit von den
Raumkoordinaten (x, y, z2) nennt man auch Orbitale. Die Orbitale
beschreiben den Raum, in dem sich ein Elektron mit einer 90%igen
Wahrscheinlichkeit aufhalt.

Quantenzahl Werte Bedeutung
Hauptquanten- n=1,2,3,4.: Sie bestimmt die GroBe des Orbitals und ist ent-
zahl scheidend fur die Orbitalenergie. Je groBer n

ist, desto groBer ist der Raum, dem ein Elektron
zur Verflgung steht und desto geringer ist die
Elektronendichte ¥2.

Nebenquanten- =0, 1,2, 3. Diese Quantenzahl sagt etwas Uber die Gestalt

zahl I<(n-1) des Orbitales aus. Orbitale kénnen beispiels-
weise kugelférmig (s-Orbitale) oder hantelfér-
mig (p-Orbitale) sein.

Magnetquanten- m=-/...-1,0,1..1 Sie bestimmt die Orientierung des Orbitals im

zahl -lsm <l Raum. So liegen die drei 2p-Orbitale, die mit p,,
py und p, bezeichnet werden, genau auf den
entsprechenden Achsen des kartesischen Raum-
koordinatensystems.

Spinquanten- s=+'20ders=-"% Elektronen verfigen Gber die Eigenschaft des
zahl Spins, der nur die Werte -2 oder +'2 annehmen
kann.



e
Quantenzusande im Wasserstoffatom (bis n = 4)

Schale n [ Orbi- m; Anzahl  mq Anzahl der
tal- der Quanten-
typ Orbitale zustdnde

K 1 0 Is 0 1 1172 2 2

2 0 2s 0 1 +1/2 2 3

1 2p —-10 +1 3 +1/2 6

M 3 0 3s 0 1 +1/2 2
1 3p —-10 +1 3 *=1/2 6 18

2 3d —-2-=10+1 +2 S +1/2 10

N 4 0 4s 0 1 1./ 2
1 4p —-10 +1 3 $1/2 6 By

2 4d —-2-=10+1 +2 5 +1/2 10

3 4f —3—-2-104+142+4+3 7 +1/2 14




Quantenzahlen und Energie der Orbitale

Aufspaltung der Energieniveaus im Mehrelektronensystem

Einelektronensystem Mehrelektronensystem

E E 4 f

d

spdf w

spd P 3

s g -
s
3 S




Quantenzahlen und Orbitale

n — GrolRe des Orbitals

v

1s-0rbital 2s-0rbital 3s-0rbital
n=1 N=2 n=3

| — Gestalt der Orbitale
|
|

s-Orbital p-Orbital d-Orbital
(=0 I=1 =2

A
i




Quantenzahlen und Orbitale

m — Orientierung der Orbitale im Raum




Die Schrédinger-Gleichung

CI.n,l,m

Tabelle 1.6  Einige Eigenfunktionen des Wasserstoffatoms
(Die Winkelfunktionen sind in Polarkoordinaten und kartesischen Koordinaten angegeben.)

Quantenzahlen Orbi- Eigen-
tal wert
n ! my E,
| 0 (0 ‘b El
; E,
2 0 0 2 =y
: E,
21 1 2p, E2=7
. E,
% 1 0 2, E=7
E,
2 1 =1 2, EB=7

Normierte
Radialfunktion
Rn, ! (r)

’ r
2 e
e m

[ N3 A)-JR(RA, §) ]

Normierte
Winkelfunktion
Xt m, (ﬂ‘ ?) K1, m,
| 1
2\:".“-? 2\";[
1 1
27 PNE
V3 3
5 = sin ¥ cos ¢ o
~'\/T ...\K'T
f B
Y 3 ; \/ 3
— cos i} -
2w PN
L AT V3
— sin i} sin ¢ —
2/ 27

h~eg

ap ist der Bohr-Radius (vgl. Gl. 1.17). Er betrigt a; = —— »
ame”

| =Nl

~ =

=M

ﬂ"
~|r
~—

Konstante
Winkelfunktion
(kugelsymmetrich

Winkelabhangiges
GleicheRadialfunktion




S
Kartesische- zu Polarkoordinaten

X =1 SINB cosy
y =1 Sin sing
Z =r cosH

z . .
4 0 wird entlang dieses Bogens gemessen

Dieser Punkt wird definiert

als =0 rad L_/ﬁ\

Dieser Punkt besitzt die
Polarkoordinaten (r, 6, ¢)

------------
------
- -~

<Y

¢ wird entlang dieses Bogens gemessen

Dieser Punkt wird definiert als ¢ = 0 rad

ﬂ
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Die Schrédinger-Gleichung

Darstellung des radialabhangigen Teils von V2

o242 _
" e 1s-Orbital n T2 2% 2s-Orbital
: n=1 n=21=0
- [=0
r T -

Aus der Darstellung 41r> W2 = 411r2 R?(r) ist die Wahrscheinlichkeit zu
entnehmen, das Elektron in einer Kugleschalre mit dem Radius r
anzutreffen. Sie beschreibt die Anderung der Elektronendichte mit

steigendem Abstand zum Kern und hangt von den Quantenzahlen n und
| ab.



S
Radiale Elektronendichten abh. von n

4nr2R(r)?

|
0 5 10 15 20

Abstand » vom Atomkern/atomare Einheiten

Radi al e Verteil ung®Rfr)u,ddér 1si-p2seund 4 @r
3s-Atomorbitale des Wasserstoffatoms.

—a



Radiale Elektronendichten abh. von n, |

bz iz
3|}
0% + 3
X Y%
‘ - —
X
] o
\v
a) b)
3
Abbildung 1.33 a) Konstruktion des Polardiagramms fiir die Winkelfunktion y = ——cos

YN

des p.-Orbitals. In der x- und y-Richtung hat y den Werl null, da ¢ = 90° betrigt. In der

z-Richtung ist # =0 ° und cos ¥ =1 oder # = 180 ° und cos ¥ = —1. Fiir die Winkelfunktion
J3 3

erhilt man die maximalen Werte y = 5 bzw. ¥y = e Berechnet man y fiir alle mog
7 P

lichen 9-Werte, erhilt man zwei Kugeln. Bei der oberen Kugel hat y ein positives, bei der unteren

Kugel ein negatives Vorzeichen. b) Darstellung des Quadrats der Winkelfunktion yx* fiir das

p--Orbital.




Radiale Elektronendichten abh. von n, |

V4

ZA ZA Z
\ 1Y .
——‘;J: y y > )
X X X
Px py P,

Darstellung einess - und drei entarteter p-Orbitale. Die Orbitallappen
des px-Orbitals sind ebenso wie die der py- und p:z-Orbitale verlangert,
liegen aber auf einer Achse senkrecht zur Papierebene.




Radiale Elektronendichten abh. von n, |

Z, z, z
y \Q'y ¥
X X R,
dyz dxy dxz

z zZ A
y S < i y
X X
dzz deyz

Darstellung funf entarteter d-Atomorbitale.




Radiale Elektronendichten abh. von n, |

+* &

Z(x2-y?) X(x2-3y?) y(y2-3x2)

Darstellung sieben entarteter f-Atomorbitale.

o
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Aufbauprinzip von Atomorbitalen

AE

n=5% ,-°

e L LT

n=4 |,

_‘_ .......
:<

n=3 .-

— -

n=23

n=1

Nach dem Aufbauprinzip werden die Elektronen so in die Atome
eingefugt, dass zunachst die kernnéachsten, energetisch stabilsten
Niveaus mit Elektronen besetzt werden. Erst danach werden ent-
sprechend der energetischen Reihenfolge der Energieniveaus

schrittweise die weiteren Orbitale besetzt.

s,
-0
~Nwn

Orbitale Anzahl Elektronen

 — S T S 5t 7 14

0 f ffé :% Hué
[P

10

14
Sp 3 6
4d 5 10
Ss 1 2
4p 3 6

10
45 1 2
3p 3 6
3s 1 2
2p 3 6
25 1 2
1s 1 2

Die hundsche Regel verlangt, dass energiegleiche Orbitale zu-
nachst jeweils mit einem Elektron und erst danach unter Spin-
paarung schrittweise mit zwei Elektronen besetzt werden.

Das PauLi-Prinzip besagt, dass ein durch die drei Quantenzah-
len n, I und m charakterisiertes Orbital maximal mit zwei Elek-
tronen mit entgegengesetztem Spin (s = +Y2, s = —'2) besetzt
werden kann.




.
Elektronenkonfiguration im Mehrelektronensystem

Fast alle Atome bzw. lonen besitzen mehr als ein Elektron und sind
Mehrelektronensysteme. Die Verteilung der Elektronen in den Orbi-
talen ist die Elektronenkonfiguration.

Elektronenverteilung fir Energieniveaus mit n = 1 bis 3 Die Hauptquanten-

zahl n ist aus der

Schale n» ] 20+1 m Orbitale S Elektronen Schale n 28

bohrschen Schalen- K 1 P
K 1 0 1 0 1s + V2 2 bezeichnung hervor- L 2 8
gegangen. Die maxi-
L 2 0 1 0 2s 2 2 male Anzahl von ?: 3 ;g
1 1 2p + 2 Elektronen gleicher
0 = V2 6 Hauptquantenzahl
-1 + 2 betragt 2n°.
M 3 1 0 3s = V2 2
1 1 3p z V2
0 z 2 6
-1 2
2 5 2 3d 2
1 +
0 z V2 10
-1 V2
-2 V2

Die Verteilung der Elektronen auf die Atomorbitale (AOs) erfolgt
immer in dem Bestreben, einen energetisch stabilen Zustand zu er-

reichen, Am stabilsten ist der Zustand minimaler Energie. .!



.
Elektronenkonfiguration im Mehrelektronensystem

Die Besetzung der Orbitale mit Elektronen nach dem Aufbauprin-
zip, der hundschen Regel und dem PAuLI-Prinzip flhrt zur Elektro-
nenkonfiguration von Atomen und lonen.

Elektronenkonfiguration von Atomen
Siliciumatom (14 Elektronen): 1s? 2s? 2p® 3s? 3p?
Bromatom (35 Elektronen):  1s? 2s? 2p® 3s? 3p® 4s? 3d'0 4p°

Elektronenkonfiguration des Phosphoratoms

1 1 iy I T

1s? 252 2pt 3s? 3p?

Elektronenkonfiguration des lodatoms:  [Kr] 5s? 4d'? 5p°
Elektronenkonfiguration des Uranatoms: [Rn] 7s® 6d' 5f4

Der Kastchenschreib-
weise kann man nicht i
nur den Spin entneh-

:;"r; :?J::e;z‘::? ';g_, [I] In der Regel gibt man nur die Besetzung der Orbitale mit der hochs-

K astchensc'hema das g ten Hauptquantenzahl, d.h. die Valenzelektronenkonfiguration
w - . . . .

Lithiomiatoss. die uns [1] ausfahrlich an. Die Rumpfelektronen werden durch das in eckigen

terschiediiche Ener- U 12 2 Klammern stehende Elementsymbol des vorhergehenden Edelga-
gie der Orbitale an- ses symbolisiert.

deuten. I



Reihenfolge der Besetzung von Unterschalen

Schale
<
Q 75\1\7p
NN
p | bs L sp . b
RSN
0 Sél\ X \Sd 5f
\\\jV\\J\‘ )
N | Ls b \l.d_ 4t -
N
N NN \k_\:g' N)
M| 3s \3p 1\3d |
NSNS NN
L 2s \.2p
— &t
K g N e =
s | p d f | Unterschale




Anderung der Energie der Unterschalen mit Ordnungszahl

/l
v/

F

-~

Energie —

2s\2p

]

T~
\

35\ \3p

I

1

o
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Elektronenkonfiguration der ersten 36 Elemente

7[[310 K L M N Symbol Peri-
{ment | 1s | 28 2p [3s ip 3d 4s 4p ode
1| H Td is' 1
2| He ||14 1§

3L R [He) 25"

4| Be |11 {11 [He]2s’

5| B T 11 [He] 257 2p’

6| C JFE T (He]2s'2p" |,
ol B |G | Y| Gl [He]2s°2p' |7
8| O |l [{rajrait 1t [He] 25" 2p*

9| F [Ty [[TlTagrif [He) 2s° 2p°

10| Ne IL il i (He)2¢* 2p°

11| Na [Ne]3s'

12| Mg [NcJSs:

13| Al |Neonkonfigura- |[T1[[f T [ | ‘[N:]Ss:.’*p"

14| Si |tion [Ne] ' [Ne]3s’3p” |3
15| P | [Ne]3s?3p’

16| S gt 1 [Ne]3s* 3p*

17| CI Tt [Ne)3s° 3p’

18! Ar T [Ne]3s* 3p°

19| K ' [E [Ar]4s'

20| Ca || I3 [Ar]4s°

21| Se 1 || 2 [Ar]4s*3d"

22| Ti T T 1l [ [Ar]4s* 3d°

23| V [t It m [Ar])4s’ 3d’
241Cr Tkl [Ar]4s' 3d°

25! Mn AEEERD [Ar]4s’3d’

26| Fe g frir v {) fra [Ar]-zsfsdf

27| Co | Argonkonfiguration [Ar] L LY L L i [Ar]4s3d -
28| Ni THRNEERE [Ar]4s” 3d°
29/*Cu MANRDRE [Ar]4s' 34"

30| Zn DNERDD R [Ar]4s* 3d"

31| Ga il (T ] | (Ar)4s?3d™ 4p'
32| Ge nfnf] e [Ar]4s 3d" 4p°
33| As Ty frl| T2 0] | (Ar) 4 3d" 4p°
34! Se T[Tt Aid)| (e (1] 11 || fAr)4s®3d"4p*
35| Br (TTLTAITHTA 1] Tl ] | (Ar)4s” 3d"4p"
36| kr | 7 [lrernr]] (7] [T4Tafrd] | (Ar)4s® 30" 4p°|




S
Das moderne PSE

s-Block Elemente d-Block Elemente p-Block Elemente

X A A
N N -~

>
Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe Gruppe

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18
1 2
H He
3 4 5 6 7 8 9 10
Li Be B C N (o] F Ne
1 12 13 14 15 16 17 18
Na | Mg Al si P 3 cl Ar

23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 36
v Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
41 42 43 4 45 46 47 48 49 S0 51 52 53 54
Nb Mo Te Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
55 56 |57-71 73 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86
Cs Ba |Lla-lu Ta w Re Os Ir Pt Au Ha T Pb Bi Po Al Rn
87 88 |89-103| 104 | 105 | 106 | 107 | 108 | 109 | 110 | 1M 112
Fr Ra | Ac-Lr| Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Uub

19 20 2
K Ca Sc
37 38 39
Rb Sr Y

TN NS AR

f-Block Elemente

58 | 59 | 60 | 61 | 62 | 63 | 64 | 65 | 66 | 67 | 68 | 6 | 70 | 7
Lanthanoiden | co | pr | Nd | Pm | Sm | & | od Dy |[Ho | & | Tm | W | w
90 | 91 | 92 | 93 | 94 | 95 | 96 | 97 | 98 | 99 | 100 | 101 | 102 | 103
GERR ™| pa| u | Np| Pu | Am|cm | Bk |t | B | Fm | Md| No | e

Das moderne Periodensystem, in dem die Elemente in numerischer Reihenfolge der
Anzahl ihrer Protonen (und Elektronen) angeordnet sind. Einteilung in Gruppen fasst
Elemente mit der gleichen Anzahl an Valenzelektronen in der gleichen vertikale Spalte
zusammen. Gruppen werden mit Nummern von 1-18 gekennzeichnet. Reihen

innerhalb des Periodensystems werden Perioden genannt. .



S
Das moderne PSE

Group
1A 8A

3A 4A 5A 6A TA |5

2[[)
ap | i3
i/

: |

[§)

J

Period

(VS

~

] T L
"g_‘*rg"'ﬁ -2
2

A R Py
O\

’/.: \"' - -:.\o

r.\\' %\\.\'w[ \\\- T POV -;: l'.‘}'\:'
ey ) PONGE (N N
E{xl' b ) h‘-’\.‘ 0D :;i\(f X

e e SRR SRS R |
Eaaaes
X N BNy e M




Das moderne PSE - Gruppen

Ordnet man die Elemente mit
Zunehmender Kernladungszahl
(Ordnungszahl) erhalt man das
Periodensystem der Elemente (PSE).

Chemisch ahnliche (,verwandte“) Elemente
Werden dabei in Gruppen
zusammengefasst.

In einer Gruppe haben alle Atome die
gleiche Valenzelektronenkonfiguration.




Das moderne PSE - Perioden

2. Periode des Periodensystems

Lithium Beryllium Bor Kohlenstoff | Stickstoff | Sauerstoff Fluor Neon

Durch das Ordnen nach steigender Kernladungszahl entstehen die Perioden.
Eine Periode endet, wenn die aul3ere Elektronenschale vollstandig mit Elektronen
besetzt ist. (Oktettregel)



Metallischer und nichtmetallischer Charakter




Metallischer und nichtmetallischer Charakter
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.
lonisiserungsenergien fur Metalle der dritten Periode

Metall

Na
Mg
Al

Gruppe
| A
A

A

lonisierungsenergien/kJ - mol ™'

erste zweite dritte vierte

+ 496 I_ +4563  +6913  + 9541
+738 +1450 | +7731 + 10545

+577 +1816  +2744 { + 11575

ﬂ



S
Elektronenaffinitat

Der Energiebetrag, der bei der Aufnahme eines Elektrons durch ein
gasférmiges Atom oder lon abgegeben oder verbraucht wird, ist
die Elektronenaffinitat (AE,).

Alg) + e —= A9 AE = AE,

Elektronenaffinitaten einiger Elemente

Element AEp in eV Element AE, in eV

H -0,76 O -1,46
Li -0,62 F -3,40
Be +0,50 Ne +0,35
B -0,23 Cl -3,60
C -1,26 Br -3,35
N +0,07 I -3,10
Og + e — 09 AE, = -1,46eV
O(g + e — 0%(g) AE, = +8,1eV

—‘a



Bindungsarten

Wasserstoff-
brickenbindung

|

VAN-DER-WAALS-
Krafte

A lonic bonding

many
Y atoms

B Covalent bonding

C Metallic bonding

many
atoms

¢




Elementarzelle des NaCl

Flachenmitte

Kantenmitte

()
Zweli Darstellungen der Elementarzelle des NaCl: (a) zeigt eine raumerflllende Darstellur
und (b) ein KugebtalkModell. Die Gllonen sind grin und die Ndonen violett dargestellt. Es
existieren vier verschiedene Typen von Gitterplatzen in der Elementarzelle: im Zentrum, ¢

den Seitenflachen, den Kantenmitten und den Ecken :



lonenradien (in pm)

(Tonenradien werden hiufig auch in der Einheit Angstrom angegeben;

1A =10"m = 100 pm).

H 154 Be®! 45 AP? 54 Sitt 4()
F~ 133 Mg+ 72 Ga*~ 62 Sn#+* 69
Cl™ 181 Ca*t 100 TR 89 Pb*t 78
Br~ 196 S 118 Bitt 103 Ti* 61
| 220) Ba®' 135 Sc3+ 75 VA+ 58
0? 140 Sn2t 03 P 067 Mn** 53
Cisgn 184 Pb?* 119 Vi 64 it 72
N3- 171 Ti** 86 Cr3t 62 Pd*! 62
Li 76 V2t 79 Mn?* 65 H+ 7
Na* 102 Cr* 80 Fe’+ 65 W= 66
K+ 138 Mn** 83 Co®™ 61 pté+ 63
Rb* 152 Fe?+ 78 Ni?+ 60 Ce#t 87
Cs~ 167 Co?™ 75 Rh3! 67 Ut 89
NH; 143 Nij2+ 69 La3+ 103 V3¢ 54
11° 150 Cu** 3 Ayt 85 Nb** 64
Cu* 77 Zn** 74 Ce’+ 101 Ta** 64
Ag™ 115 Pd>* 86 Gd** 94 (1 ol
Au~ 137 Cd*+ 95 Lu?" 86 Mo~ 59
P2t 80 v 64 we+ 60
Hg* 102 e+ 7

Die Radien gelten fiir die Koordinationszahl 6. Nur die mit * bezeichneten Radicn sind fiir die
quadratisch-planare Koordination angegeben.

Die Radien der Kationen sind empirische Radien, die aus Oxiden und Fluoriden ermittelt wur-
den. Sic entstammen dem Radiensatz von Shannon und Prewitt (Acta Crystallogr. (1976) A32,
751) Dort sind auch die Radien fiir andere Koordinationszahlen angegeben. Daraus wurde die
oben angegebene mittlere Anderung der Radien mit der KZ ermittelt. Der Einfluss des Spinzu-
standes auf die Ionengrofie wird im Abschn. 5.7.6 , Ligandenfeldtheorie™ behandelt.




.
Atom- und lonenradien (in pm)

Vergleich von Atom- und lonenradien einiger Elemente

Atom r (in pm) lon r (in pm)
F 64 = 136
Cl 99 Cl 181
Br 114 Br 195
Na 186 Na* 95
K 231 K* 133
Cs 262 Cs* 169

ﬂ



Radienquotient und Koordinationszahl

Gittertyp ZnS-Gitter NaCl-Gitter CsCl-Gitter
Fition » TAnian < 0,41 0,41-0,73 > 0,73
Koordinationszahl 4 6 8

Kugel-Stab-Modell | \
N S,
A e f

Packungsmodell

WR L )
. 7 ‘,’» :,J)
o




Elementarzelle des CsCl

(a) Die Elementarzelle d€&sClCs-lonen sind gelb und dbnen griin dargestellt. Die
Elementarzelle kdnntebefallsmit demCs-lon im Zentrum dargestellt werden. Die
Elementarzelle wird durch die gelben Linien definiert. (b) Ca&GGitters lasst sich auch in
Form von interpenetrierenden kubischen Einheiten @s und Chlonen beschreiben.



Grenzstrukturen des Karbonat-lons

= = P
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Orbitalenergie und Elektronegativitat

A graph of orbital energies vs. atomic number

G
FeCoNiCUanfg\ 5
::':'-5-39&38\-6(@ ——10
P OQKr
% fiw e 4 P - —20
N
122
< ; ——30
c
LJ 4s
©
S --40
O
— —50
-60

Atomic Number



Elektronegativitaten

1 | 18
2H20 Electronegativities He
220 550
230 2 18 W 15 16 17 |41
U | Be Symbol BIC|NJOJF [N
098 | 157 ‘ XPauling 204 255.| 304|344 | 38

097| 147 YA-R 201| 250 | 307 | 350 | 410 | 464
091 | 158 Yepec 205 | 254 | 3.07 | 361 | 419 | 479
Na | Mg ANls|P|s|a|n
093 | 131 161 ] 190 | 219 | 258 | 316

101] 123 147 1.74 | 206 | 244 | 283 | 320

087[120( 3 4 5 6 7 8 9 10 1 12 |y61| 19|22 |25 287 | 324

082100 |136 | 154 | 163 | 165 | 155 | 183 | 188 191 | 190 | 1.65 | 1.81] 201 | 248 | 255 | 296 | 3.00
073 [ 103 |15 [ 125 [137 | 145 | 155 | 167 | 176 | 1.86 | 183 | 150 | 176 | 1.99 | 221 | 242 | 269 | 297

082 ( 095 {122 (133 | 160 (216 [ 1.90 (220 | 228 [220 | 1.93 (1.69 [1.78 | 1.80 | 2.05 | 2.10 | 266 | 260
089 (099 | 111 | 122 | 123 (130 [ 1.36 | 142 | 145 |1.35 | 142 [ 146 | 149| 1.72 | 1.82 | 201 | 221 | 240
0.71 {086 [1.00 | 111 [1.25 [1.39 | 1.52 [ 1.66 | 1.79 |1.91 | 1.98 | 1.52 [1.66 [ 1.82 | 1.98 | 2.16 | 2.36 | 258

0.79 [ 083 [1.10111.30 | 150 [2.36 [ 1.90 (220 | 220 | 228 | 254 | 200 [ 204 | 187 | 2.02 | 2.02 | 2.20
086 | 0.97 | 1.08(| 123 | 1.33 | 140 | 146 |1.52 | 155 | 144 | 142 | 144 | 144 | 155/ 167 | 1.76| 190 | 206




Anordnung von Punkten/Liganden auf Kugeloberflache

trigonale Bipyramide quadratische Pyramide Oktaeder pentagonale Bipyramide

@




Kombinationen von Atomorbitalen zu Molekulorbitalen

( ’ ‘ ’ ‘ ' pos. Uberlappung
< > . , Q . neg. Uberlappung

.\) + . —_— .Q. pos. Uberlappung

\
pos. Uberlappung

neg. Uberlappung

/

Uberlappung aus Symmetriegriinden
Null (S =0)




Bildung von sp?3 Hybridorbitalen

Atom-Orbitale Molekiil-Orbitale

2s

Hybridisierung

sp? Hybridorbital

> X 4 Tetraedrische
sp? hybridorbitale
ein s-Orbital
und bilden vier sp3-Hybridorbitale

drei p-Orbitale



Raumliche Struktur des Methanmolekils

Kernverbin-
dungslinie

RGP CE TN o R ol - o

s-Orbital sp3-Orbital s-sp3-o-Bindung




sp® Hybridorbitale in NH; und H,O

éinsumes \einsume
Elektronenpaar Elektronenpaare
a) b)



s und p Bindungsenergien

o and 1t bond energies of the p block elements kJ mol™

13 14 15 16 17
B-B C-C N-N 0-0 F-F
o 293 o 346 o 167 o 142 a155
T 256 7t 387 7t 352
Al-Al Si-Si P-P S-S Cl-Cl
c 133 g222,:- o 201~ o 226 o 240
7t 105 7t 140 7t 199
Ga-Ga Ge-Ge As—As Se-Se Br-Br
cll3 o 188 o 146 o172 o 190
1t 84 117 7t 100
In-In Sn—Sn Sb-Sb Te-Te I-I
o 100 o 146 o121 c 126 o 149

7t 87 92

The particular values vary according to the methods and compounds used to calculate them.




Bildung einer Doppelbindung in Ethenmolekdl

Uberlappung der p,-Obitale
s-sp?-0-Bindung Bildung der p-p-n-Bindung

l /v/"’] / ‘}

sp?-sp?-0-Bindung

= e e R

: H i H
‘ \ et ./

Doppelbindungen zwischen zwei Kohlenstoffatomen entstehen aus
einer sp?-sp?- o-Bindung und einer p-p-z-Bindung.



Orbitaldarstellung des Ethanmolekiuls

& 100°. /- s-sp3-0-Bindung
35 )
- l' ‘l ‘s's‘

sp3-sp*-c-Bindung

Kugel-Stab-Modell

von n-Butan .



Orbitalwechselwirkungsdiagramme fur He, und Li,

>

:c%o A ;")_o Gu*(zs)
Y )
= =
43 (
2s 2s
O'g(ZS)
g, *(1s)
ls s
\~H./ag(15)




.
Orbitalwechselwirkungsdiagramm fur die Bildung von X,

*
2 A o,*(2p,)
1=Y)]
5 / N\
= / N
(6a) /// \\
. N
- \
/ / \ N

// n *(2p, )",*(4) N\

y_.

g
2p \\ﬂ (2p,) . (2p, )/J 2p
—/

~¥




.
Bindungseigenschaften einiger zweiatomiger Molekitle

Molekiil Anzahl der Bindungs- Dissoziations- Kernabstand
oder Ion Valenz- ordnung energie in pm
elektronen in kJ mol !
H 1 0,5 256 106
H, 2 1 436 74
He, 3 0,5 = 300 108
He, 4 0 0 —
Li, 2 1 110 267
Be, 4 > 0* 10 245
B, 6 1 297 159
G 8 2 610 131
N, 10 3 945 110
0O, 12 2 498 121
F, 14 1 159 142
Ne, 16 0 0 ez

ﬂ



Veranderungen der MO Energien zweiatomiger Molektle

Energie
=
*
o
A
S’

-
-----
N —
-~ -
-~
- -
—
cCeo

~
B
- -
Ce—
-
Dy i
-~ -
-
-

o (2p) —

+—T— __________ ’T‘i“ ? H—% ¢ (2P)
e o
o gy

7,25 e EI—— 4y v'“"-~-.-_‘+ o *(2)

o _A+ O’g(ZS)




.
Wasserstoffbriuckenbindungen

Die Grundlage der Wasserstoffbrickenbindung ist die starke Polari-
sierung kovalenter Element-Wasserstoffbindungen. Deshalb wer-
den effektive Wasserstoffbriicken nur zu den elektronegativsten
Elementen des PSE (N, O, F) gebildet.

Wasserstoffbriickenbindungen

8‘ t f
& &
80 64' \‘\84 S’a/g‘\~6f + g
(Q\a " e a_ _,8,4!/ *

einzelnes Wassermolekl ) Wassermolekile mit
5" 8* Wasserstoffbriickenbindungen

Festkorperstruktur von HF besteht aus Zickzaeken.

W
W

W@y T @ " K+
3 120 Mo ol H F
SR gt NG YIS g
\

H——F
113 pm

(a) (b)




Wasserstoffbrickenbindungen

| ‘}%) f\')) & kj) = 1,000
-}3 J FIo i o » 5 T

0,995 "

......... -T]) TJ'{ - jf 0 +E  +10 +15  +2D
\J\f) 5 {‘) 9 {) Termperatur in"C

lf Anderung der Dichte des Wassers mit

J)§ jﬁJ 49 der Temperatur
E 9 | | ? _,

g

@({
in g
-]
[T
3

=
W
)
-

Dichte

: A

_ i f) TJ) Wasser-Eis besteht aus einem

'J ? dreidimensionalem Netzwerk von
[ H20-Molekiilen




Wasserstoffbrickenbindungen

- -+
H H
\ / _
OmimmiHumQ OQmimHmn QO
/ \ / \
H H H H
[H30]* + H,0 H,O + [OH]
S5l 0O - _
~ -+
5| H >\~R
\ /
H—NIIIIIHHIIIN—H OllIIIHIIIIlO
/ \
H H R‘<
i O =
[NH4]* + NH; RCO,H + [RCO, ]~

ﬂ



Elektronengasmodell

Metall-Ton (+)

Schematische Darstellung des Elektronengasmodells der
Elektronenstruktur von Metallen. Jede Kugel ist ein positiv
geladenes Metall-lon.




Elektronengasmodell

Beim Anlegen einer Spannung wandern die frei
verschiebbaren Elektronen zum pos. Pol; der neg. Pol
liefert Elektronen nach.



Elektronengasmodell

Metallgitter
o Metallatomriimpfe

Die Gitterebenen lassen sich leicht gegeneinander
verschieben, weil das Metallgitter aus lauter gleichen
Bausteinen (pos. lonen) besteht!




S
Metallischer Wasserstoff

Figure 5. Our work has allowed us to
calculate the electrical conductivity in
the outer region of Jupiter. The planet's
magnetic field is caused by convective
dynamo motion of electrically conducting
metallic hydrogen. Our results indicate
that in Jupiter, the magnetic field is
produced much closer to the planet's
surface (h) than was thought

previously (a).

magenetic
40m field
20.000 qr

U, uuy

hMolecular
hydrogen mantle

\ Fluid metalli
hydrogen core

The Laboratory's two-stage light-gas gun was instrumental in
the shock compression experiments that metallized hydrogen.

https://str.linl.gov/str/Nellis.html




.
Gruppe 14 Elemente: C, Si, Ge, Sn, Pb

! Die Struktur von Kohlenstoff (Diamant),
Silizium, Germanium und a-Zinn.

Nur die Bindungslangen unterscheiden
sich:

C-C (154 pm) Si-Si (235 pm)
Ge-Ge (245 pm) Sn-Sn (281 pm)




.
Struktur von Graphit

Schichtstuktur von Graphit Sicht von oben zeigt, wie die
Schichten gestapelt sind



S
Bandtrukturen von Metallen, Leitern und Nichtleitern

Die relativen Energien besetzter und
unbesetzter Bander

(a) eines Nichtleiters,

(b) eines Metalls mit nur teilweise
besetztem unterem Band,

(c) eines Metalls mit tiberlappendem
besetztem und unbesetztem Band,
und

(d) eines Halbleiters.

Energic

(a) (b) (c) (d)




Dotierung von Graphit — Struktur von CgK

Struktur von CgK Sicht von oben



.
Widerstande in einigen Feststoffen

Spez. Widerstand / Q m

Diamant

Graphit in der C-C Schicht
senkrecht zur C-C Schicht

CgK in der C-C Schicht
senkrecht zur C-C Schicht

CgBr

typisches Metall (Nickel)




The Molecular Shape of You (Ed Sheeran Parody) | A Capella Science

| 24 2Q ~1 A
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Losungsenthalpien und Ladung

7000 -

X
6000 - Th
5000
Mn X Al

X
4000 - TR

3000 -

minus Losungsenthalpie / kJ mol ~*

o Ag  FeX%XX
2000 Hg)%x X

1000 -

0.00 0.05 0.10 0.15




.
Solvatisierung

50 -
45 - X
40 - x

35 -

+ 2+
B a2+ er'Z )(Ca

30 -
25 -
20 -
15 Na*

10

Anzahl der solvatisierenden Wassermolekule

0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06

Ze[r



Losungsenthalpien und Orbitalenergien

minus Lésungsenthalpie / kJ mol ~*

2200 -

2000 -

1800 -

1600 -

1400 -

1200
0.025

0.030 0.035 0.040 0.045 0.050




.
Amphoterie

Ampholyte sind Verbindungen, die sowohl als Sauren (Protonendo-
nator) aber auch als Basen (Protonenakzeptor) reagieren kénnen.
Sie werden auch als amphotere Verbindungen bezeichnet.

korrespond. Base Ampholyt korrespond. Saure
OH" H,0 H;0*
NH," NH; NH,*
COs* HCO; H,CO;
PO, HPO,% H,PO,



Neutralisation

Die Neutralisationsreaktion ist ein Sonderfall der Saure-Base-Reak-
tion. Es reagieren Hydronium-lonen mit Hydroxid-lonen zu Wasser.

\J

NOM(Saure) + m(Base) - I(Wasser)

Sauren und Metallhydroxide (Basen, Laugen) reagieren miteinander un-
ter Bildung von Wasser. Diese chemische Reaktion wird Neutralisation ge-
nannt (/ S.121), weil sich aus Hydronium-lonen und Hydroxid-lonen Was-
ser bildet. Es handelt sich um eine Reaktion mit Protonen(ibergang.

. Reaktion von Salpetersaure mit Natriumhydroxidlésung
+ Na'* + OH 2 HO + Na' + NO;

NaOH NaNO,
AH®=-57 kJ/mol

o2,




.
pKs-Werte einiger Saure-Base-Paare bei 25 °C (pKg = - Ig Ky)

Saure Base pKg
HCIO, ClO, - 10
HCI Cl — 7
H,SO. HSO; ~ 30
H:O" H,O - 1,74
HNO; NO; - 137
Stirke HSO, SO~ + 196
der Séure H,SO; HSO; + 1,90
nimmt zu H,PO, H,PO, + 2,16
[Fe(H,0),)? [Fe(OH)(H,0)s)?* + 246
T HF F- + 3,18 d
CH,COOH CH;COO~ + 475
[AI(H,0)4]*" [AI(OH)(H,0)s]>* + 497 Stiirke
CO; + H,O HCO; + 635 der Base
[Fe(H,0)q)* " [Fe(H,O)sOH]* + 6,74 nimmt zu
H.,S HS- + 699
HSO, SO5 + 720
H,PO, HPO, ~ + 1721
[Zn(H,0)¢ P [Zn(H,0)sOH]* + 8,96
HCN CN- + 9,21
NH, NH;‘ + 925
HCO, CO; +1033
11,0, HO, +11.65
HPO; PO, 412,32
HS S? +12,89
H,O OH +15,74
OH " (6 +29




.
pKs-Werte und pKg-Werte

Saurekonstanten ausgewahlter Sauren in wassriger Lésung bei 25 °C

Saure HA pK¢ A pKg
Salzsaure HCl =] cl 21
Schwefelsaure H,S0, =3 HSO[ <17
Hydrogensulfat HSO," 1,92 5043' 12,08
Phosphorsaure H3PO, 2,13 ' HIPG{ 11,87
Schwefelwasserstoff H,S 6,92 ' 7,08
Essigsaure CH3COOH 4,75 9,25
Kohlensaure H,CO, 6,52 7,48
Ammonium-lon NH,* 9,25 4,75
Phenol ©O-oH 9,98 4,02
Hydrogencarbonat HCO5" 10,40 3,60
Hydrogenphosphat HPO,* 12,32 1,68

abnehmende zunehmende

Sdurestdrke Basenstarke



