


Forelesning tirsdag 97.07.22 like 2

Forelesere : Mari -Ann og Sverre

Uorganists Kjemi : beskrioende form fremfor matematiskeformuleringer, god hukommelse

Bot : inorganic chemistry , 7th edition + Labordtoriehefte poi blackboard.

7- av 13 avinger godkjent → starter uke
3

↳ frist fredag KI 16.00

Laboratoriokurs : start - Uke 8 Cuke 8,9, 11,12 , 13,74)

tirsdag , Onsdag ever torsdag KI 14-18

Semesterprover : 9 mars +22 mars

Eksameri : Mai , inspera , skole/njemme

- HMS og Kontrousporsmal F0R_ Lab

UKE 8 : Oppgave 90g 28
- FORHÑNDSRAPPORT 1 LABJOURNAL

- Se opptak fratrisdagslabforelesning



A-TOMETS OPPBYGGING

"

ForKlare atomets oppbygging
basert pot kvantemekanikk og
forKlare periodiske egenskaper
for atomene"

Elektronstruktur er utgangspuhkt
for bindinger, som er utgangspunkt
for kjemi .

- metalliste

- Kovalente

- Voniske

- van der Waals

Bohrs modell ( 1913) :

Bohrs modell forklart observasjon avemiltert lys fra eksiterte
It - atomer . I Bohrs modeller Kun diskrete energies tillatt for It f- kvantifisering)

Schrodingerligningen G926) :

Besteriver elektroher som barge



Bolgetunksjonen til Elektronert

Elektroner med bestemte energies hair store

sannsynlighet for °a befinneseg i bestemte omrailer

Elektronet Kan beskrives som bide bilge ( y) og
partikkel.

Summerer alle sannsynligeomrader → elektronets "posisjon
"

f 42dx =L ( µ - psi)

900% sannsynlig.net for °a finne elektronet iomradet

ORBITALER OG KVANTETALL

f-

1=3
d

s p

1=0 1=1 1=2

ltovedkvantetall: n = 112,3 , . . .

-

angir kvantifisert energi (definerer hirer period)
Orbital trinketmomentKvantetatl : 1=019,21 . - y n-1

- angir kvatisert banespinn → fasongen til orbitalen

magnetisk kvahtetall met, . . .io, . . , l
-angir den kvantiserte on-enteringen ar trinketmoment → retiringen i rommet

MagnetisK spinnkvantetall Caspian>D: Ms= -1-42
- angir spinn Opp/ned for elektronet

Avert orbital hair treulike kvantetau : n , e, me
To elektroher i Sammie orbital hair while ms

Avert elektron hair fire unite kvantetall : n , lime , ms



KVANTIFISERTE ENERGINNA°ER FOR H OG Het

For It - atomethar orbitalene med

sammehouedkvantetaun-sam.me energi

Degenerate orbitaler -- lik energi
• Definerer Skate (n)

• kvantetatlldefinerer Understate

invert skull .

ATOMORBITALENES FORM

Boelgefunksjonenbeskrives med polar koordinater :

4mm, = Rne (
r) Ycm

,
1-0,10)

9
Radieufunksjon

←
Angular funksjon

cavstandfrakjernen) ( retiring irommet)

S - ORBITAL'EN(1=0, me= 0)

Radiellbslgefunksjonp *¥
g-
fray 2-

(ingen variasjon med retiring for l=o)
.-
nest sannsynligav

stand

frakjernen
Node : 4=0
→ null sannsynlighet for at austandfrakjeml

"

y
ellktronetbefinnersegidenm ①
avstandenfrakjarnen.

N- 9 noder ✗

(gjelder Kun for s-orbital)

90% sannsynlighet for at
elektronet er Inui Kula

(
a,omnr?B0hr

- radius (orbitalet)



node
#node

n- q noder for S-ORBITALER (1--0)
0 node for 7s

9 node for 2s

←
node

2 node for 3s

nodechviltomrade)

P- ORBITALENE (l=1 , me= -1,0,
-11)

Null i atom Kjernen n-e- g noder xz for y- retningenlpx)I ⇒ ulikfase
yz for ✗ - retningnlpx)

✗y for z retiring Cpz)

←spesielt
nodalplan

✗ I} uukfase µgµgygRBÑÑÑ-

,
✗



trengerikke
husker



Forelesning torsdag 13.01.22 Uke 2

Repetisjon
• Atomet b.estar ar en kjerne
(protoner og noiytroner) og
elektroher i atom orbitaler

• Avert atomorbital hair et sett au

kvantetau n
, Lim

• Atomorbitalene betegnes s , p , dit
• Avert orbital

"

har plass til
"

to elektroner med

uliktspinn , Ms = -1-42

✓idere - OPPBYGGING AV DET PERIOD ISKE SYSTEM

Elektron konfigurasjon for grunntilstand til elementene
f-innes red a° benylte foilgende prinsipper :

- Aufbau/building-up -prinsippet
- Paulis utelukkelsesprinsippet
- Hands regei
- Skjerming og effektiv kjerneladning

AUFBAU (⇐ OPPBYGNINGS>>)- PRINSIPP

Viktig:
• H - atomet : Degenerate orbitaler (Sammie energi) for hver verdi ar n
• Atomermedflere e- : lkke Lenger Sammie energi for orbitaler innen Sammie skate !

For elementer med 2<21

Rydbergforme
ten

Ea÷n

"

Elektronene tyner opp laveste energiniva forst for hoyereenerginivoier tykes opp.
"

is

3s 3ps 3d
a 4f%¥#¥ :

fungerer til E- 20

PAULIS UTELUKKELSESPRINSIPP

"

l et atom Kan ikke to elektroner ha samme kuantetilstand.
"

Orbitalene hour alike kvcntetall n, lime

→ De to elektronene i Sammie orbital mai ha ulikt kvantetall Ms= ± Ye (magnetite spina)



HUNDS REGEL

"
Elektronkonfigurasjon med Laveste energi for et atom er den som gi Maksimalt Antal Uparede
elektroner i et gilt sett au degenerate orbitaler

"

Zpx Zpy Zpz

☒ ☐ Eksitert tilstand
- Sosialdistansering for e-

④ ⑦ ⑨ Grunntilstand

SKJERMING OG EFFEKTIV KJERNELADNING

• Kjerneladningen (Zeff) et Elektron
"
Ser
"
er differansen mellon den

reeve kjerneeadningen og effekten au skjermihgfra andre elektroher
- tjerneelektroner (elektroher med Lavere nil reduserer z til

Zeff = effektiv kjerneladwing
• penne effektenkauesskjerming.CO)

Skjerming aohenger avstorrelsencn)
og formen (e) til orbitalene

2ps elektroher
"

Ser
"

en lavere kjernelddning Zeff = Z - o
Cskjermes) pga. at 2s- elektroneneskjermer
for kjerneladningen.

GRAD AV SKJERMING
s > p>d >f

HVOR GODT e-SKJERMES:

scpcdcf

SLATERS REGEL

tremgangsmate: SLATERS REGEL

Dersom ylterste elektron er i seller p:

Hvoralan tinner uiskjerming? 9 . Skrivkonfigurasjonen • Hvertav elektronene ien 1ns np) gruppe
=D 2. Sorter ether n-Verdi bidrar med 0,35

Zeff = Z - O 3. Gruppen s- og p
- orbitaler • Avert elektron in-1 skallbidrarmed 0.85

Sammen • Alle elektroner i Lavere skull bidrarmed 1.0

4. Bruk slaters Tegel. Dersom ylterste elektron er i d ever f :

• Avert au de andre elektronenei

Ks)(2s2p)C3s3p)(3d) (4s4p)(4d)(4f) . . . (nd)/ (nf) orbitalen bidrdr med 0,35

• Alle elektroner i Lavere skull bidrarmed 1.0



☐
÷

Agger til ett proton
for hvert element

"""""
"""

q med Elektroher
n Oker med 9 for

hirer period

ENERGINIVE

⇒se

E
Oker , men

med synkende
stigningsgrad

Degenerate Sammie energi



ATOMENES EGENSKAPER

ATOMRADIUS

anioner > kationer

Atomradius , trender:

" """" " "" "" """ """"

2
.
I s- og p- black avtar atomradius fra venstre not holyre

3. hantanoidekontraksj on
12- og

3
. retake overgangs metaller hartincermet sammi radius)

3d<c4dS5d

:



loneradius

Anion radius er starve med kendeladning
Ration radius avtar med ◦kende ladning

Alle anioner er starve enndenoytraleatome.nl, mens kationer er
mindre. → kationer ofte mindre ewn anioner!

lsoelektriske

Nat
, Mg
"

,
Al
"

Like mange e- , men
while ionerddius

Nat > Mg
"
> AL
"
→ koordinasjonstall er viktig

IONISERINGSENERGI

loniseringsenegi CI)
: Eerste ioniseringsenergi :

Den energies man trenger for & fjerne
ett elektron fra et atom i gassfase .

A-(g) → A-1cg) -1 e-(g) I = KJ/moi euer eV

↑ ↑ eV= 1602×10-19JMonoatomisk
IonisertGass
atomigas.tn#eAndreioniseringsenergi

:

A-' (g)→ A
"

(g) + e-(g)

Nyltig tilharming :
0

I ✗ 2-Zeff

É N2

Be→ B , Be :[He] 25 ,
B :[He]2s22p" (z)

lettered fjerne frap enns



ELEKTRONAFFINITET

Elektronaffinitet (Ea):

Forskjellen i energi Mellon et atom i

gassfase og ionet i gassfase VedF-OK

A-(g) + e-(g) → A-(g)
a T lonisert gassGassatom Fritt Elektron

Ea = - OH
°

= ECA , g) - EIA, g)

• ①Ker fra venstre not hayre i det periodiske system
• Avtar som reget needover i hver gruppe
• NBT Kan ha positivog negativ verdi
• Positio verdi betyr at A- er mer stabit ewn A

ELEKTRONEGATIVITET

SKALAER:

Elektronegativitet (X) : Pauling Xp
Et atoms erne tiltrekke segewktroner Milliken Xm 12=72 (I + Ea)

noir deter en del au en forbindelse Allred- Rochon XAR



POLARISERBARHET

• Polar iserbarhet er et atoms even tie 8 bli forskjsvet
(pertubert) i et ewktn.sk felt

• Store tunge atomer og anioner er let polariser bare

• 8mi kationer med hay ladning er lite polarizer bare , men hair

stor polariserende effect
• Ratioher uteri edetgasskonfirgurasjon er leltpolariserbare
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Kapiltel Bog 3
- Molekylersstruktur

- Lewis stmktur

- VSEPR (valence - shell electron pair repulsion)

- Valesbcindteorien

- Molekylorbitalteorien

Repetisjon :

ORBITALER :

S - orbital 1--0

Y
z

>× sy gz ⑧ × p
- orbitalene 1=1 me= -110,1

Py Pz
Px

z

y
Z z y

Spi §.× -× + Y
.

✗ ✗

+
- +

dz2

dxy
d×Z dye d×3y2

d-orbitalene 1=2 me= -2,-1,011,2

Kjemiske bindinger
↳ skyIdes krefter som binder atomersammen til moleKyler, ioner, vaster ever taste Stoffer.

STERKE BINDINGER : Kovalente og ioniske bindinger

SVAKE BIND INGER : H- bindinger , dipol-dipolog London dispersjonskrefter (Van der Waals)

KOVALENTE BINDINGER IONE BINDINGER
- fettes elektronpar deus mellon to atomlr - elekrostatisktiltrekning Mellon ladedepartikher

- lokalisertiomridet Mellon de to atomene - Sterk, langtrekkende og ureltet binding
- OverLapp meuom atom orbitalen - Stor forsKjell i elektronegativitet mellon to atomersom

- Sterk, relativkortrekkende og retlet binding danner binding .
- Ingen god ogenkel modell for prediksjon air bindingsenergi - Fuustendig ladningsoverforing
- Litenforskjeui elektronegativitet mellon to atomer som
danner binding .

- Fuustendig during an ett euktronpar

POLARKOVALENT
- Debris ladningsoverforingdvs. dipol



LEWIS-STRUKTUR

Predikererstruktur air kovalenteogpolarkovalente moleKyler.
F-inner stmktur ut Fra antaU bindende Cdelesmeuom atomer) og frie elektronpar knyltet til et atom .

Okteltregelen: atomer deter poi e- shik at det blir makes 8e- rundthvert atom .

cirsak : (Stp) : 8e- mates
eks. Fz F : 952522ps

:É¥÷:O-ledige e- par
bindende e- par

Avvik fra okteltregelen:
9. It

,
Be ,B Kan ha form enn 8e- rundtseg

2. Elementene fra period 3 og redover Kan ha Here enn 8e- ( hypervalens)

HVORDAN BESTEMME LEWIS- STRUKTUR ?

7
. Finn dit total antallet Valets - elektroner i molekylet

5-blokk : 7 ever 2 (ns)

p - blokk : Ms + np n = hoyestehovedkvanteta.tl
d- blokk: hst Cn-Dd

2. Tegn molekylet shikat atomene er bandit Sammer

eks
. Nitz # Valen e-

N : se
-

N - y
3h : le-✗3

H
' "

H
"

brukt
"
Ge
-

ar Sre
- E 8e

-

3. KonStruer bindinger og fordel rester au elektron ene slik.at okteltregelen er oppfylt.

"

→ Lewis stnekturYi 't

EKS : Noz- # Valens e-

N : 5e-

20: 65×2
7-

hi ladn
.

: 9

1 TO" E 18e-
.

. .



RESONANS- STRUKTUR

• Vi taller det resonans - struktur dersom Here Lewis - stmkturer for sammie molekyl er mulig
• Eks : NO,

-

[
-

Y
-÷?

-

←

:O - n-o?
-

"

j!
' -

→ Y
-÷?

'

→

-

Y
7- ]:p: :p: :p:

lkke oppfylt okteltregel
for N → derfor life

betydn ing

s

☐=;Y0

• Resonators-stmkturene gjor Here bindinger
i molekylet like

0

• Energien til resonans -strukturene er lavere even for hver bidragsyter
• Resonans - structurene gir et mer realistisk bitdear moietylet

§
00¥
0 :

¥

000 '

HVORDAN BESTEMME HVILKEN RESONANSSTRUKTUR SOM TELLER MEST?

Formen Ladning :
↳ Formeth ladning er antatl Valens- e- atomet bidrar med minus antall

e- rundt et atom

• Resonators strukturer med SMI formelee ladninger potatomene hair lowest energi
• Negativeadning poi electronegative elementer er gunstige

Noi :

Ñ° Formal ladning poi N
: 5-5=0

→ ¥:O Formal loaning poi venstre 0 : 6-7=-1

Formill ladning pot hoyre 0 : 6-6=0

8 formal ladning = -1 Cladning poi ionet)

Pegler : - Lavestmulig absoluteverdi avformeueadn.mg pot hvert atom girlarrest energi poi resonansstruktur.
- Negativ formelt ladningpa elektronegative atom er gunstig og latest energi til resonansstruktur



VSEPR - Valece shell electron pair repulsion
PRINSIPP :

Den nest stabile stnektur Cgeometri) Rindt et Sentralatom i et mdekyl er bestemtueda minimalistic repulsjon
Cfrastotendekrefter) meuom Omrider med hay elektrontelthet (binende elektronpar , frie elektronpar, elektroneri

multiple bindinger) som omgir sentralatomet.

REGLER:

1. Bestem Lewis stmktur for molekyl . For resonansstmktur : benyltgjennomsnilt.
2. Finn antaU elektronpar rundtsentralatomet.Bobbett- og tripped

- bindinger teller som ett elektronpar.

/
ÑTH #e- par =4 (3 binaendeilledig)

H H

3. Finn arrangement rundt sentralatomet shik at repulsion blir minimalisert
4 e--par→ tetraeder

,Ñ "" H tetraeder
H D

H

4. Frie elektronpar (og dobbeltog trippedbindinger) trever starve plass enn bindende elektronpar. Fraststning Melhorn frie

0g bindende elektronpar girforskyunmgerogauuikfraideeusymme.tn → perturbasjonerlavvikl

µftp.?iHBindingsvinkeltetraeder : 709,40
<H-N -H < 909,4° #e-par Arrangement

H

2 lineart
5. Navngigeometri utfra posisjonentil atomenelikke frie elektronpar) 3 Trigonal plan

µ
- Yu, µ Molekylgeometri: 4 Tetraeder

µ Trigonal pyramid 5 Trigonal bipyramid
6 Oktaeder

Eksempler :
:O:

CC
- aksiell

pa,
-¥- Él: 5 e-par rundt P

- Ci planet)
-

¥ t.ci; =D trigonal bipyramid a 1-ekvatorieue Ingen frieépar mndt P
a ⇒ molekylgeometri :
'
aksieu

triagonal bipyramid
F

F- Ig - FSFG
p
-

,
y,

S: 6e- F. 7-e- Valens e-
p

Ge
-

par rundt s
→ oktraeder Plan

Ingen frie e-par rounds
F

F 1
⇒molekylgeometri:

Oktaeder

Seay :.ci?-,5ej-..ci:.se:6valenseU
: 7 Valens e- aFe: :& 5 e--par rundt Se Et ledig elektronpar
↳ trigonal bipyramid se Moi ware i ekvdtoriell

Be
4 posisjon : 90° til to bindinger og
a

920° grader til to

L Cle - Se- Up 4120° (aksiellposisjon : 900 til 3 og
180°

< Cla - Se da < 780° til 9)

Molekylgeometri : a¥¥ÉVippehuske
a 9
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Oppsummering fra sist
:

• Lewis- stnektur

- Antal bindewdeogfrie E-par
-

okteltngelen
• Resonans : Etgjennomsniltavlewisstrukturer

- Lavere energi ogmerrealistisk
• Formelt ladning
• VSEPR- modeller : minimalisenhgarrepulsjon

- Foretelling ar omratter med hay
elektronteltnet

-

Hvatrenger must plass
- Angir relative bindingsvinkler til

molekylet .

VALENSBINDINGSTEORIEN S
.
38 i lareboka

- Danner bindingerred overLapp meuom orbitater → Uparede ekktroner danner bindende elektronpar

EKS: Hz as 9s

9 9 → tf 0 - binding (Sigma-binding)
H H Hz

A B

Elektron : 9 2 4 = ①A (7) ' ① (2) + A (2) - • G)

G- binding : IT-binding
:

- sylindrisksymmetrimndtbindingsaksenfz-akse.in) - bindende elektroner bigger parakeet med bindingsaksen
- bindende euktroner bigger bangs bindings aksen - dannes au p

- ever d- orbitaher Cover/under)

- dannes air s-
, p
-

og d- orbitaler
- Endrer fortegn red rotasjoin our bindingsaksen .

P P d P

S S
+ +

nodeplan

zz

p p - -

Ende- Mot-Ende

over Lapp
side- not - side

S P over Lapp

Eksempel : H2O
2

It : 9s
'

< H- o-H = 90° !
ash ①0 :[He] Zszpipy ' pz

'

☒ Y skat Varen704°

④ modeller girikke korrekt
ash molekylgeometri .



HYBRIDISERING

Hybrid - sammensalt
Forded: -hybridorbitalerharkomekt retiring irommet

- Retted orbitaler Drouet

↳danner bedreoverlapp

Eksempel City metan

AO -_ atomorbitaler

109%4 c :[H]252p×'2py'2pz° 25 Zpx Zpy Zpz
-

H
-
C '" H
D

y
"
blander

"

H linearkombinasjoner .

4 hybridorbitaler

4 orbitaler → 4 hybridorbitaler

1-

.

+

-

Sp?hybridorbital
I

- 1-

tetraeder

promotion : C:[He] 2s'2p×' Zpy
'

zpz
'

§
"

c
#'s

€
as ☒

Is

31-0 3 sp
' hybridonbitaler

Spa- hybridorbitaler
trigonal planar

Eksempel: Czltu geometri
" ¥" 2sZp×2pz Zpy → IT-binding A ftp.indiM
c C ↳

→Z
H faf H

O O " i - c-a- binding
③ µ ,g$y

,
,
=p \C=%"

"

⑦ o - binding / as *is
µ
' I'H

spa hybridisering 0- binding



FORELESNINGTIRSDAG 25.07.22 UKE 4

Sp -

hybridisering

spsd - hybridisering :

sp'd
?
- hybridisering:

aksiewpz.DE 6 hybvidorbitaler :S pxpypz DX?y2dz
'

7

K¥ s+p×+PY

120050

ekvatorieue

0

triagonal bipyramid

oktaeder →auelike



MOLEKYLORBITALTEORIEN

• Atomorbitaler er lashingen for den Kvantemekaniske behandlingen ar atomet
• Molekylorbitaher er til svarende lashing for den kvantemetaniske behandling air moleKyler
Helles orbital forhell molekyleit)
- # MO = # AO for atomene i molekylet
- Hver MO Kan inneholde to elektroher med motsaltspinn
- Kvadratetav Mo- bolgefunksjonengirsannsynlighetsfunksjone.in for elektrontelthet til Mo

• Approksimdsjon : Linearkombinasjoneravatomorbita.br til Valens e: Yt

Eksempel : H2

4-

÷: ::9s Is

4+ = CA XA 1- CBXB

A. A
4- = CA XA - CBXB

CA , Crs er Konstanty

:
fasongen 4-1

fasongen til 4-

MO - diagram

Hydrogen - Hz

i.*i.→

^ 4.
' '

(elektronkonfigurasjon)' '

gym,
1¥ ' '

1s ! '
, as

son ned.'

Es ✓ , i t
§ i 1
o '

ipb
! H

H
4-1

Hz Hez



Typermolekylorbitaler

Bindende
- Lavere energi enn Aodenerlagetar
- storetektrontelthetmeuomatomkjerne.nl

Antibindendl
←
nodalplan

- Hoyer energi enn Aodenerlagetar
- Ingen elektrontelthetmeuomatomkjernl.ru ① I

,
①(nodal

lkke -bindende

- Sammie som Aotiletavatomene

Homonukleore to -atomigemolekyl i period 2

02 09 FZ prawns e-
(qserikjerneniikke

Valens)

Basis sett : 2s , 2p× , Zpy , Zpz til hurt atom =D 8^-0 ⇒ 8MO

Kriterierforadanneouerlappi
^

Fasong:
% I Lik energi < Dev

2. Lik symmetri
,

-20" - ①2 ④ zou
antibindende

+010
2p¥-

"

t.rs#-2p Titu • i. Hg
i

-

-É - i -0 g. geradebindlndl antfbindlndl

%

"

" &" "
"

0¥ 20g bindende
↳ symmetn.sk med

ion hensyn pot inversionÑÉ 2s If =
-
-

-

" " "

"
'

is;gp zs ! you antibindende

"
- -19 .

-
'
'

'

① qog
bindende U= Ungerdde

↳ ikkesymmetn.sk
0 02 0 med hensynpa

inversion
Ozelektronkonfigurasjon:

10g
'

Iou
'

20g
' 9119491192

BindingsOrden : 4218-41=2
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Molekylorbitalen

^ ^

F : 9522522ps
-

20in

they20h
, /

' 911J ' \
f-
#- i

2pd¥
"

.rs#zp { " ¥÷¥ "" ÷÷÷÷=-'

,
'¥9.

jÉ You

É 2s jf -
-
-

-

" %" " "
'

jp zs §P 2s
'
"
"*"

"
-

2s
"
i
-
, qog , -

'
"

"

i. 1% .
-
-
'

'

Ii

0 02 O F Fz F

Ozelektronkonfigurasjon:

10g
'

Iou
'

20g
" Titu

"
917g
"

B C N
t
o f

a

1
2p_=

⇐
Mot hoyre

⇒

I
↳ energienbiir Lavere

£52s
-

I - ↳ LGapet meuom 2s og 2poker
-

1-
⇒

Kriterier for overlappmellomatomorbitaler a
↳ liksymmetrizeffoker

app?y? for skiuainja) 0

0g 2s Kan overlappenned Zp .

a

20in N :9s22s?P÷
2p=_ ⇐ zp

IN N : →z

✗ 20g
¥¥ £0s

z,

Zpz 2Pa

'

'
- fog,-

-
-
- 2s

N N Homo-_ highest occupied molecular orbital ( 20g)

LUMO = Lowest Unoccupied molecular orbital ( 917g)



BINDINGSORDEN:

2- (n -n*)

n =#e- i bindende MO

n*=#e- i antibindlnde MO

02 og Fz N og Li

90g - bindvnde

Tou - anti bindende Aintibindende → opp i energi} """"""""" ("•"•→"diener"11Th - bindlnde

{ (8-2)=3 let par ma 1 Vore bindlnde)
20g - bindende org 7 antibindende

TITG - anti bindende

Zou - antibindlnde

UV - FOTOELEKTRON SPEKTRUM

Gir et bild ar molekylorbitaldiagrammet

Metode for I bestemmeenerginivaer, komplimentart
til beregninger.



Oppsllmnltrltvcsotvohlon 1

I
• 0 : blanding (mixing) air I

2s og 2p I

1
• ForsKjell i energi mellon 1
2s og 2p Oker

not

☐hayre
1

I
• 20g Okende p-karakter
not hayne /

1
I

9
Okende energiforskjell
mellons og p .

HETERONUKLE#RE DIATOMIGE MOLEKYL

• Energien til orbitalene erulik for alike atomer
• ①kendeelektronegativitetforskyver energi til Valens- Ao ned relative til AO for elektropositive element
• Elektronegative element bidrar mer til binders MO
• Elektropositive element bidrar Mer til Ant-Man Mo

^

A ermer electronegative enn B

Polarkoralent binding:
• Bindende Mo eigner must poi ✗A Khar A-karakterD)
• Antibindende MO higher nest pot Xp (Khar B-karakter>7)



EKSEMPEL: HF
^

Basis sett
g, y

' antibindende → Has- karakter

H : 7s I 11

F : 2s 2p×2py2pz
' II BindingsOrden: 1212-03=1

SAO→ Simo
1

,
11
I

Ukkc - bindende ,
F 2Pa og FZPY

H F
'⇐it

, gzpzya.eu,app §É
"

"
"

" "

bindende → "" " ""

④ + ⑤ ¥ -¥2s Lkke- bindende → FZS
- karakter

3.MO

Positio
it HF F HF : 902202911-4

⑧PY ikkeoverlapp. Dipol : elektronene ermestnendtf
-

negative =D Far dlrfor were- bindende MO

↳ofte Lik AO .

EKSEMPEL : co

Basis sett:

C : 2s 2px2py Zpz

0:25 Zpx Zpy ZpzHOMO
GAO ⇒ 8M0

Dipol : :C 0: motsaltdipolenn huaman skulk antatt at fra
g- g-

etektronegativitet .
Homo higher nest poi c-orbitalet

anti -bindende

anti -bindtnde

} Bindingsorden:

ikke- bindende

2- (6-0) =3 osier noe om Lewis - structures
Bindende

A 4 ⇒ trippettbinding
Bindende Bindende anti -binaendr

lkke-bundende
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Korrelasjon Mellon bindingsorden 0g bindings lengde

Bindings entalpi ☒Ker med avtagende
bindingslengde

Bindings lengde tan angissom
summer at kovalent radius

Bindings lengde :

Eksempet: HBR

H : 37pm

Br:114pm_
HBR : 951 pm (10

-"
m)

Bindingsstyrke:

styrken til en binding angis reddens dissosiasjons
- entaepi

A-✗ cop → Acg) -1 ✗(g)

Gjennomsniltlig bindingsentalpiiB-gjennomsn.tt air
dissosiasjonsentalpier for en Serie av A-✗ bindinger i

torskjeuigemolekyl

Kan benyltestilaestimerereaksjonsentalpie.ir



ELEKTRONEGATIVITET OG BINDINGS ENTALPI

DX > 1,7 : loniske forbindelser

☐ X liter ^ ✗mean liter ⇒metauiske
forbindelser

0 X liter r ✗mean stor ⇒ kovdlente

forbindelser

OKSIDASJONSTALL
:

MOLEKYLORBITALTEORI FOR POLYATOMERE MOLEKYL

Yi = EciXi
↳ atomorbitaler

↳molekylorbitaler

• Eneste ForsKjell fradiatomiskemolekyl er at basis seltet b.estar ar AO fraflere
forskjeuige at omer

• Linear kombinasjoner ar Ao med Sammi symmetri
- SALC

• N antall AO → N antall MO CO
,
IT
,
8)

• MO har en Kompheks form.

• ns orbitaler girgenevelt Mo med Lavere energi en np orbitater
• Okende antall noder; Okende anti- bindende Karakter og hoyer energi .
• OverLapp Mellon orbitater med

- sammefortegn girbindtndekarakter
- Motsalt fortegn anti - bindendekarakter
- OverLapp = 0; ikke- bindende



Eksempel: Hs

Basis sett : XA , XB ,
XC

A B C

9s

Antar lineartmolekyl : NB ! Energies til MO Oker
med okeneantall

30 : Ca XA - Czxrstcsxc so
anti - bindende nodalplan Mellon nodlhl

20 : Ca XA - CsXc cot ieke-bindende til MO

70 : Cq Xp -1 CZXB +↳Xc golf bindndl

Hz : 702209 Hj : 102

lkketineartmolekyl : triangular

3MO Nye narn poi Mo for ikke-linear
Lineart triangular

a , b ikke-degenerert

Degenerate ¥
-- anti - bindende

e dobbeltdegenerert
+É e t tripped degenerert
90
"
"

a,
bindende ai - totalsymetn.sk

lmeroverlapp → Lavere energi)

90 og 30 → ned
i energi Inner overLapp)

20 → Opp i energi

Eksempel: NH}
Over Lapp :

a, : {2sZpz ⇒ 3h40

,
Ñ
,
,

(H - triangulart under N)
H H e : {Zpx Zpy =D 4Mo

H
totalt 7 Moi NH}

symmetri -adapted
Basis set : linear compbinations N NHS H}

ly Eksiterer

It : 9 5 13Stk → 3 SALC) za,→
detofrieiektronenei
Lewis structures (pain)

N : 2s
, Zpx , Zpy , Zpz

Linearkombinasjonar AO ee

med sammesymmetri

FotoelektronSpecter

ILoniseringl -
eksitering ar elektron
endrergeometn.eu/stnektUren
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HYPERVALENS

Kan forKlare hyperValens Utena ta inn d-orbitaler

antibindendl

antibindende

}
6 Stk Zp orbitaler fra f

Danner SALC-er

:É:[
take- bindlnde

: I :p:
bindenote

\
g
/

i.€1 ¥.

HyperValens :

r .

72e- nindts

bindende :p: ↳period 3 : d-orbitaler
j '

SALC (fra Zp til F) Oktaecler
.

Sfg : la? It9 , e "

BindingsOrden : % (8-0)=1 ⇒ Farve enn to electroher per binding CG-bindinger)
BindingsOrden per binding 4/6

SAMMENLIGNING

• VSEPR 0g Valens bindingsteorien
↳ Lokaliserte e-

• Molekylorbitalteorien
↳ e- i MO delokalisert over hele moiekylet

Lokauiserte e- : Kan forKlare bindingsstyrkeikraftkonstant, bindingslengder , Bronsted sterhet , VSEPR
Delokaliserte e- : Kan forKlare elektronik spectra, fotoionisering , magnetism, standard potensialer

↳mer reek modell



KAP
.
4 - FASTESTOFFERS STRUKTUR

PASTE STOFFER : Metalter/ Legeringer, Keramer; ioneforbindelser , polymer, nanomaterials, kompositter, 2D Materiaher, . . .

KRYSTALLER, GITTER OG ENHETSCELLER
• trystalter Kan betraktes som et gitter
• Enhetscelle

↳minste repeterendeenhet igilteret
↳ Frere muligheter der den minste er foretrukket :

KRYSTALLSYSTEMENE 2- dimensional krystallergilter
3 - dimensional structures

• 6 - ennetparametre :

a
, b , c og ✗ , pig- -

akselengder Winkler

⇒ Gir 7 alike systemer :

I det kubiskesystemet: ✗1- a, B 1- b, f 1- C

TRE TYPER ENHETSCELLER :

Gitterpunkt : total #atom deter plass til i cella.

Primitive f- . 8 = 1 gitterpunkt
A hjarnerF- atom invert

hjorne inn i cella

posisjon (9,010)

PRIMITIV ROMSENTRERT FLATESENTRERT
Romsentrert : f- . 8+1 = 2 gillerpunkt

9gilterpunkt Zgilterpunkt
4 gittlrpunkt deiatoI # informer" atom i

invert hjorne
tenter

Flatesentrert : f- - § -1¥ . 6 = 4 gilterpunkt
a

T
del atom

#HornerI #flater
invert hjorm del atom

inventor
hverflate



* Atomposisjoner beskrives i FRAkSJ0NELLEKooRD1NAtER_
↳ Lengdetraksjon air enhetsceuens Sider

* 3D gjores om til PROJEKSJONER i 2D

* Posisjon gis relativt til projeksjonsplanet

Eksempel: Metallist Wolfram Eksempel : Flatesentrert

✓
Ser ned langs c-aksen

÷
✗

Ser ned hangs
C- aksen. É:b

a

← heyde Yatra
ab-planet

← 712 Opp fra ab -planet

Romsentrert

STRUtTURTILFNSTESTOFFER-s.no
deller for krystallstrukturbasertpa
-

Kulepakning Catomerlioner som runde killer)
- Polyedra - som deter hjorner , Kanter ever Sider til 3D-stnekturer

• Modellene basertpaa
"

fyke
"

rommet med byggeSteiner (Kieler ever polyedra)
• Mindrefokus pot bindinger i taste Stoff G-onebinding , kovalent,metallist)

Kalepatching : Polyedrapakning :

oktraedere som deter

hjorner.



TETTEJTtKULEPAKNlNG_

• Antar at atomer er harder Kieler med lik radius
• Pakker Ruler sci tell sommulig
• koordinasjontauet (CN) erautid 92 for tetlest kulepakninger.

→ =DTotal 92 Knier rundthver

Kale

6 kulerrundt hver Rule i

planet 3 killer over og 3 killer
under

HVORDAN KAN V1 STABLE KULELAGENE I HDIYDEN?

CN --12

9
a

HCP

HEKSAGONAL Ccpellsrfcc
tetleste patching KUBISK = flatesentrert

telteste patching
74% au Unum fyltmedkuler

74% avvolumetfylt
med Kaler

f- = f-latediagonal =4r

r= Kaleradius ikr✗{ =f (Hr)Z= ✗2-1×2 =D ✗= 2hr2r

←
Volumandelfylt:

V01um kule
=
¥1173 . 4

V01Um avenhetscelle
Czrzrjs

' 900% =74%



HULL I TETTESTE KULEPAKNING

↳ KAN FYLLES MED ATOMERIIONER

*

NAVNGIS ETTER POLYEDRET RUNDT HULLET#

• Omgilt air 6 killer } 9 okrtraedn.sk • omgittav 4 Kieler
• 8 tetrdediskehwunund, hier Kun } Ztetraediske

hull

• hver Kure omgitlav 6 0kt. hull
hull per take per heute Cccp/ hcp)
( Ccp/ hcp)

Beregningavstorreise: Beregning avstsrrelse

(Zr)
'

+ (2rY=(2r+zrn )
' I f

°
f-= diagonal for sideflaten= 2r° 1

rn = 12
'"
-1) r = 0,414 r

y •± } e e
2
+ e

2
= f- 2 =D e =rzf

omtrent 40% avstorrelsen
* -

b-
- -

b = romdiagonal for Kube = 2r+2r+
til atomet som omgir bullet

,
/
. bz = e. 2+1-2 =(V2 f)2-1 (Zr)2

b = For = zrtzrt =D ¥-01225m

Rod : kuleritelteste patching
Graf : posisjonen til hullene

Gul : -11-

Rod : kuleritelteste patching
Graf : posisjonen til hullene

Gul : -11-



STRUKTURER MED LAVERE KULETETTHET → MER ÑPNESTRUKTURER
under 74% pakningsgrad

PRIMITN KUBISK KULEPAKNING
↳ 52% fyllningsgrad

ROMSENTRERT KUBISK KULEPAKNING (bcc)
↳ 68% fyllningsgrad

Romdiagonal =b=4r

b2=f2+e2=3e2=(4r)2 =D e=4r/3"J

Antall Kieler i Kube : 78.8+9=2 Knier

Volumfyltav Kaler = Volkmar Kuk = 413 Irs • 2
= Ggg,

V01Umavenhetscelle (443%73
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STRUKTUR AV METALLER /LEGERINGER

De fleste metaller harstruktur basertpa kulepakningene

• Danner ckke sterke og retlede kovalente bindinger
• polymorf-i.me: Ett Metall Kan krystauiserei Wike structurer

avhengig air trykk og temperature. Eks : ✗- Fe Cba) F-Fecfcc)
• Polymorf: En fase medgilt krystallstruktur

• Polytyper: Forskjellige patching our lag Chcplccp)

Atomradius i metalter
• atomradius er avhengig air koordinasjonstall
• Starreisen endverseg med stnekturen

LEGERINGER (alloys)
Blanding mellon Metaller

• Fast lashing
• Litem DX

• Elektropositive elementer

To vanuige typer:

• Substitusjoneu
• Interstitial



SUBSTITUSJONELL LEGER ING INTERSTITIELL LEGERING

• Ulrike atomer i Sammie gitter • 8m£ atomer i hull (B , C ,
N) → Legeringseumenter

• Lik radius Currenfor 95%) • Ulrik storrelse og egenskaper
• Like egenskaper • Spiro
• Smibare/duktile

INTERMETALLISKE FORBINDELSER

• Stokiometriskeforbindelser air to ever Here metaller
.

• Struktur Wiik de rene metallene

①
← inter

metaUiske

Etsempel : cusAu , Cuzn B-brass)

• 7 < ox < 2 (elektronegativitet)

HUSKEMETALL: (Niti) Nitinot



1 ONEFORBINDELSER

• KatiOher
- Favre elektroner enn kjerneladning
- S_ma° Seiden elektronene trekkers normere kjernen

• Anioner

- Here elektroner ennkjerneladning
- Store pg.a elektron - elektron Frostating

Na :[Ne]3s'
=p Nat :[Ne]

CL : [Ne] 3s23ps eadnings, CL
-

: [Ne] 3523ps6
overfaring

• Anioner i pakning
↳ hcp , Ccp ever primitiv kubisk

• lsationer i hull

↳ Tetr
. hull : hcpogccp

↳ 0kt . hull hcp og Ccp BBB
↳ Kubiske hull : primitivkubisk

• toneme danner subgilter
• Verktoy for a° bestemnu struktur

↳ Radiusforholdsregeten
↳ Stokiometri

Ration mat Vare i kontakt med alle atomene

• 8D



RELASJON MELLON STRUKTUR OG FYLLING AV HULL

(DET SYSTEMET V1 SKAL KOMME

FREM TIL)

NaCl - STRUKTUREN

Anioner : Cl
-

→ Cpp

KatiOher : Nat → awe oktraediske hull

koordinasjonsforhold : 6 : 6 (hverkationomgiitav Ganioner og hvert anion omgiltav 16 kationer)

NaCl:

I = 902pm = 0,56
ra 781 pm

re = 0,56 ra> row = 0,414ra

EKSEMPEL PÑ IONEFORBINDELSE MED NaCl- STRUKTUREN

Ca Cz

Tetragonalforskyvingpagrunnavczionet
Avvikfrakubisk Utgangspunkt



NIAS - STRUKTUREN

Anioner : As → hep
→
heksagonalt

Kationer : Ni → alle oktraediske hull Prime

Koordinasjonsforhold : 6:6
oktraeder

"

Ni As
,

"
: Oktraeder

"

AS Nico
"
: prisme

Nikkelatomer bigger over hverandre
⇒metallist ledningseme

Zinkblende (2ns) - STRUKTUREN

Anioner :S
"
→ ccp

Rationer : Zn"→ 42 - parten ar tetraedriske hull (7 : 7 forhold avion , men dobbeltsa mange hull som atone istmktar

koordinasjonsforhold : 4 : 4

2ns:

I = 7-4pm
184pm

= 0140
ra

R = 0,40ra > rtet = 0,225ra

CSCL- STRUKTUREN

Anion : CL
-

→ Primitive kubisk

Ration : Cs+→ alle Kubiske hull

Koordinasjonsforhold : 8:8

Cscl: Kubisk hull :

Pga = 174pm wait
" rkubisk hull

= 0,732
987 pm

= 0196
r

Zr

ra = 0,96ra > rkub = 0,732ra



OPPSUMMERT - KRYSTALLSTRUKTURERHITTK
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KRYSTALLSTRUKTURER

Wiirtsilt ( 2ns) - STRUKTUREN

Anioner :S
"
→ hcp

Rationer : Zn
"
→ % parten avtetraedriske hull

Koordindsjonsforhold : 4 : 4

2 : 9

Antifluorilt (Mazo) - STRUKTUREN

Anioner : 02
-

→ Ccp
kationeri Nat → alle tetraedriske hull

Koordinasjonsforhold : 4=8
A 5

Ration anion

9 i 2

Fluorilt (Cafa) - STRUKTUREN

lsationer : Cat → Ccp Ahiomer : primitivkubisk
Anioner if

-

→alle tetraedriske hull tationer : %-Parten avkubiske hull

Koordinasjonsforhold : 8 : 4



9 : 2

Rutil (TiOz) - STRUKTUREN

Anioner: 02
-

→ hcp
KatiOher :Ti

"+
→ 42 parten avoktraedriske hull

Koordindsjonsforhold : 6 :3

LAGSTRUKTURER

CdIz - STRUKTUREN Cdclz - STRUKTUREN

Anioner : I
-

→ hop Anioner : Cl
-

→cop

KatiOher : Cd
"
→ Yzpartenavoktraedriske hwu KatiOher: Cd" → 42 partenaroktraedriske hull

Koordinasjonsforhold : 6 :3 Koordinasjonsforhold: 6 :3

7

Perovskilt CAB 03) - STRUKTUREN

Anioner: 02
-

→ Ccp cations
kation A : → Ccp
Kation B : → Oktraedriske Well AIB#03
Koordinasjonsforhold: 92 : 6:12 A

#
B# 03

-
T AI BE 03kationer anion

BOG Oktraeder

Polyedermodeuen :

- Boo oktraedere deter hjsrner
- A i 92- koordinert posisjon i

polyedernetverk



Spinelli (Aba Ou) - STRUKTUREN
normal:

Anioner : 02
-

→ Ccp
KatiOn A : 98 ar tetraediske hull

Kation B : 42 parten ar oktraediske hull

Koordindsjonsfothold: 416 :3
9 9

Invers : Kation anion

Anioner→ cop

[A + 'KB] : Oktraedriske hull (% parted
[42 B] :Tetraedriske hull (Ys)

OPPSUMMERING :



1 ONERADIUS

• En relativ starrelse
• Ulikt utgangspunkt

- G = Goldschmidt
- P = Pauling
- S = Shannon → bmker videre

• Variever med CN
• Bruk tall Fra Sammie kilde

• Atom -Iioneradius ocker
- nedover i pen

-

odesystemet
- Mot venstre i periodsystemd
- Med Okende CN

• toneradius
- avtar med Okende ladining for kationer
- Oker med Okende ladning for anioner

• Anioner er starve enn Ratioher

• Lantanoidekontraksjonen
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Lantanoidetontraksjon SANNSYNUGET for e-

n

skjerming "/ I ⇒ Sskjermerbedreennp
↳

merewktrontelthetnceratomkjernen.gg-

g-
e- slaters regkr I s>p> d>f

E i s a1
,
_
,

'

Zeff = -2 - &
,
,

,

/
skjermer skjermer
g

BRA DÑRLIG

rsavstandfrd

dtomkjernen

GITTERENTALPI

• Gilterentalpi (DHL) er definertsom den molar entalpiforandringen vedreaksjonen:

MXCS)=M+

(g) + ✗ Tg)

• Endoterm reaksjon : OLH alltid positiv
• Entropibidrag Lite for denne type reaksjon : oG°=OH° - Toso

Grann: -17/-1

- 0kt ioneladning ⇒ 0kt giterentalpi Blot : -12/+2

Rod:

Gull:



- Entalpi er en tilstandsfunksjon
* Verdier uavhengigavvei
→ To alternatives vedberegning
→ Fram og tilbake blir 0

Kclcs) = K-1cg) +Uig)

A B

• Alternativa: Mere leddienklereamale
merode• Alternation B : Tilsrarer - ☐HE µmodÑ°Ñ
"

BEREGNEGITTERENTALPI

↳ Elektrostatiske interaksjoner
↳ Coulombs Lor

↳ Bakgnenn for Born- Mayer lighting

Coumbslor :

elementor
Ladning: 2A ZB groaning

+ - Potensieu energi = V
= (eza)(ezrs)

41TEo TAB
A

Avstand:
É

tsonstantlpermitivitetivakum
= 8,85×10-12 Fm-1

FOR GITTER :

AZ
-1

B.
2-

AvogadroSantalABCs)
,
- -

,
- -

,
d

l
,
- -1- -1

,
-

, ja OHL = Nae
' IZAZB /

A
-1-

'

-1
,

-

,

-

,
41170 yd ←

Madelungkonstant
'

-1
' gilteravstandI



POTENSIELL ENERGI FOR LONER

FRASTOTENDE KREFTER (POSITIVE)
← coulombsk ↳ Coulombs frastotning (anion-anion/kation - kation)

↳ Orbitaloverlapp

TILTREISITENDE KREFTER (NEGATIVE)
↳ coulombsktiltrekning
↳ Van der Waals - krefter

Coulombs lori Vcouiomb = - Nae
' /ZAZBIA

←Coulombsk
Tlltrekkendl

, negative 4µg, d

Van der Waals - trafter :
Tiltrekkende, negative

Vvdw = - NAC

d6

Over Lapp meuomfylte orbitaler: Vrep = Nac
'

exp C-d/d*)
Frastotende, positive

BORN - MAYER LIGNINGEN
God for DX>28

OLH = NAIZAZBI
. (g - dy ) • A

• Brakes til of estimeregitlerentalpi
41T Eod

for ioneforbindelser

d*= 34
, 5pm

• Godt estimatdersomforskjeu i electro -

(d) = pm negativiteter starve enn 2

OLHX /ZAZBI 0
d

MgO : 3794 KJ/moi

KU : 719 KJIMOL
9 9

Mest noryaktig

ForsKjell i out
-

KCI r 4 ✗ MgO

Fordi IZAZBI = 2×2--4 for MgO
/ ZAZB / = 1×1=1 for KCI



KAPUSTINstill - LIGNINGEN

÷in = Konstart =p OH, = Nionlzazpd
. ( g - d*µ

"""
""

Rantoul ioner per d d

formevlenhet

Mon
,Naa

= 2 2=1121×105 KJ pm Mot
'

[d] = pm

• Brakes tilaestimeregilterentalpi for ioneforbindllser
• Brakes til I estimere " radius

" til ikkesfariskemolekylare ioner fetes. Sou")
• Beregnetermokjemisk radius

OPPSUMMERING OHL :

Etsempel
: TERMISK STAB/LITET FOR IONEFORBINDELSER

Ser poi orHfordekomponeringsreaksjonlni
OrH= Oaekomp Ht OLH (MCO,) - OLHCMO)

MCO} (s) = Moist + cozcg)
05

q-
M= Mg, Ca, Sr eller Ba dersomdenneer stor ul

co} cozcg)-10
"

detfremm reaksjonen
positiv og stor

Mgcoz dlkomponererved 300°C Out ✗ IZAZB/
Caco} dekomponererved 840°C ratrrs

OLHX /Zm" -1202-1

rpyzt-rozr.mu= litem⇒DLHIMO)
blir stor

⇒ Smd tsationerfremmer reaksjon
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☐efekterogikke-stokiometrics.la)

Punkdefekter → poi et gitterpunkt
↳ lntrinsikke - i boende i materialist

↳ Etstinsikke - ikke i rent material, men Pga doping
- Vakanser (tomplass)
- Feilplasserte atomer/toner
- Gir opphav til alike egenskaper.

Termodynamikk :

G = H -TS

← likeuektskonsavdefekter .

⇒ T Oker → detektkonsentrasjonen Oker

lntrinsikke punktdefekter
Eks : MgO

¥ =

,?% = 0151 >01414 (Oktraedrisk hull)

koordindsjonsta.tl: 6 → NaCl -struktur

lonisk lsarakter ⇒ Schottky defetter domineer.

EKS : Hgs

F-
=
102

= 0,55 >0,414
f- 184

H'g- Langtmothoyre i periodsystemet → tilt sammeegenskaper som Ag i forhold
til polarisasjon

→ Z-inkblendestrukturcunntakfraradiustorhddsre.ge)

Koordinasjonstall : 4 ↓
Kation som onher

Kovalent karatter : Frenkel kovawnt binding i staregrad
defekter domineer # koordinasjonstaugar ned

- kationvakans og anionvakans
-

par
- tationvakans og interstitial Kation par

- MateriaWr avionist karakter - I forbindllser med start innslag air tovalent Kardkter.
↳ Sterk grad air ionebindinger



Ekstrinsikke punktdefekter
↳ lntrodusert i stoffetveda dopemed etfremmedatom

Eksempet:

2%+02 dopet med Éio
↳ Alisvalent doping

Cao≥ cazr + Oo + V0

Eksempel: FargeSenter F- Senter) Eksempel :

IKke - stokiometri

↳ Avvikfra ideellstokiometri

Ration mat Kunene endre oksidasjonstall .
↳ d-blokk

,
f-blokk og langt ned i p-blokk



Fast toSelignet
:

Kontinnerbig endring i sammensetning
ar en forbinders uteri at stnlkturen

endres
.

MO -TEORI FOR PASTE STOFFER

Elektronstretcher til taste Stoffer
- ElektronBaird
- Bairdgap

Oppbygg ing ar elektronbind
- Bestar au mange orbitater
-

trigger tell i energi
- Titsrarer kontinuerligspekter.



Bandteori

Hvordanoppstarbandende?

Liz : Liz : antibindende
+
i. I

+ Lily : antibindendl
+
I
. / +

,
!
a

ii ! it
On antibindende Basis sett : take- bindende

+
i
,
- +1 , _ 1.

+

0¥

2s
/

"

I
zs

2s fra 3 1 ,

\
↳#met

bindende ; ; ;
+ + ! - - ÉÉ

709 ! bindende bindende
+ + + +

-1¥
Liz Liy

• there atomer gir f-here Molekylorbitaler
• MO blir mer lik i energi
• Fair til slultenergiband

BREDPEN AV B#ND AVHENGERAVSTYRKEN AV INTERAKSJON MELLON AO
.

Biandbredde :

55 Smalt : Minda bra overLapp Cp- orbitaler)

s>p>d>fbredt : bra overlappls-orbita.hr)

Bcindtyper : } p-bindOverLapp Mellon S-orbitaler :S-bind ZP

OverLapp Mellon p
- orbitaler :p

- baird

Bcindgap : } boindgap
Avstandmellomboind

Energiomradeutenorbitater q } s - bindForskjell ienerginiva: 2s

Aos hair lavere energi enn Aop
fighter urnelektronerAtom Metall

\

hi hi halofultband
⇒metallist ledningsevne



Be - metalled : 2s2

⇒ overLapp at baird
N .

} Zp-bind
} 2s -baird¥

a

metallist Leder

FERMI - NIVÑ :

Hoyeste okkuperte tilstand Cmo) red 0k

Metallo : Isolator :

Fermi - niva midtibandlt Fermi-niva midtibandgapet



Tilstandstelthet i etband

^

Midtpoibandet
✓nav fast tilstander

⇒mange mobile e-
som Kan bevegeseg§gÉ Mellon Mo

⇒ holy metallist
s

ledlrevhe

ÉÉ

#tilstander CMO)

Max tilstandstelthet s<p<d<f

a

f.tilstandstelthet DE = #tilstander iettband
S : 2

p
: 6

di 10

Cf : ,y,
{ Pet atom

⇔.me. µ.

±
.> a.⇔...mn,

a

a.a.⇔ ... !Mn" : 3ds *02- : 2522ps ]0 : 2ps , Ge - (per Mno)
→

Alkali Jaordalkali

Ei:-. ¥4:



a
NaCl

Forenklet:E

] Na 3s
[
leelningsband

LB Na

[ Eg~7eV ↓^Eg~7eV ← boindgapet"

] CL 3.pe/3sz
VB3 a

tvalensbci.no

2
DOS

%
✗

✗

✗
÷--÷€
{ I 1 1 1 12

si Ge Sn Pb R

Ekstrinsikk halvleder → ekstrihsikkegenskapileggertiinoeutenfra.

^

Undlrskuddoks;D n-^

overskuddoksidp_t
Si Si Si

Si As si ~ 9 auto
'

si- atomer
si si si erstaitetmed

As IPPB-regime

Ledningsevne us
. tempAshar ett valenselektron %

Mer enn Si lntrinsikk
^

As i si Bisi
LB

LB 9 Eksitertee
-

i

9T

,

I Ledningsbandet
'

" " ± ""

- ↑ FFF ' ' %
Eksentrisktecdopet)ht

him
,/

Donorboindfra As
""¥VB '

i. '

I %
9 2
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SYRER OG BASER (trap . 5)
Ulikesyrerog baser:
- Broinsted (donor ogatseptorav protoner)
- LUX- Flood (donor ogakseptor air oksider)
- Lewis (donor ogakseptor air elektroner)

BRONSTED SYRER OG BASER :

Eksempur pot Branstad-syrer: torresponderende base: syrekonstanten:
- HF - Hzsoy - CH} COOH
- Nhut - HNO} - BCOH)}

HCL + H2O → 11-30++4
-

ka = [11-30-1] [×]
syre base syre base

^ a [HX]

SYBETYPER :

Akvasyre : Sart proton sitter pot vannmolekyltoordinert til sentraltmetalltation .

[Fe/Hzo)6)
"
+ H2O = [Fec Hao)s0H]

"
-1 Hzot

syre
'

base base syne

sentralt Sart proton
metallkation poi etvannmolekyl

Hydroksysyre : surt proton sitter paten hydroksylgmppeuten nabooksogruppe

TECOH)G + H2O → [TEGH)sO]
-

+ Hso
-

syre ↑ base base syre

surf proton pa° OH-gruppe utennabo-0.

Otsosyre : surt proton sitter paten hydroksylgruppemedenoksogruppepoisarnme atom .

11-2504--02 SCOH)z



AKVASYRER

Syrestyrke :
- ②Ker med positiv Ladningpasentraltkation
- Oker med avtagende ioneradius for sentratt Ration

lonisk Modell:
- Elektrostatist parameter : § = Trion
- Gjelder red lav ladning
- Avvik red hoyereeadning skyIdes innslag air bindinger
med koralent Karalater.

} ↑ betyr at sentralt Ration trekker sterkerepa sine

Valens e : Da blir O -H- bindingene svakere og Htaugis letter
→ sterkere syre.

Holyere formellladning →starve avoik
→ merksviolent kardkter

ENKLE OKSOSYRER

◦ Mononuklaresyrer → ett Sentralatom
- 11-203 , HNO} , HsPou, Hzsou • Flare 0 bundet til Sentralatone

☐ Ht sjeldentbundet til kationet (unntak : Hs Po,) → Mer positivt Sentralatom → svakere
◦ syrestyrke - Kan endres red substitution bandit H+→ sterkere Segre.

Oz SCOH} • Flere 0 → Here resonansstrukturer
Oz SFCOH) Oker fordi

◦zg ,,,, ,◦ µ, / ?_?? *er
for konjugert base (stabilisers

e- bort og stretcher
→ sterkere Style.

OH - binding

↳ Generelt: syrestyrke Olsen medantallo :

Pauling regel
:

% For oksosyren OpECOH), sÑ er pKa ≈ 8-5p
2. pka Oker med ca. 5 for hvert proton som fjernes (Huis flerprotisk

Hzsoy>>HSoy- H
}
PQ, > Hzpoii > H POI

Polyolssosyrer :

◦ syrer med Here Sentralatom
◦ meget kjentigeokjemi

↳ SiliKater i hydrotermis ke systemer.
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VANNFRIE OKSIDER

• SURE OKSIDER lost ioann oil binde til Seg et vannmolekytogsaslippe Los ett proton
✗ + H2O → ✗ H2O→✗OH

-

1- It
+

↳ electronegative ikke-metaller

• BASISKE OKSIDER motor et proton noir de loses 1 Vann

MO (s) + H2O(e)→ MCOH)>( s)→ MYagg + OH
-

cap ↳ Elektropositive metaller.
• ATMOSF#RISKE OKSIDER : Kan gjsre begge deter Crane eaten syre ever base auhengigav pH)

overgangsmetallene
↳Kan were basiske for lave oksidasjonstall
- ' l - sure for hoyer -11

-

- 11- amfotcere for middles - "_

(OCCOH)>Caa))
SO} (g) + H2O let → Hzsoy lag]

Cao

! I

Kahoot
Elementer som danner sure otssider : overset til hoiyre idet periodiske system

↳ Basiske ◦ksider til venstre og medover

ca - basisK,
S -shirt

,
Be- basisk , Ga- amfoteer

SioHy - Hydroksosyre



LUX - FLOOD SYRER OG BASER

- Ser pot overfaring our 02
-

i stedet for It?
- Nyltignar man Ser poi oksider :

BaOcs) + Hzocl)→ Ba(OH)zCag) → Ba
"

-120A
-

Cag)

BaOcs) 1- HzOLD → Baz-1 cap) -120 H
-

caps)

- ForKlaver reaksjoner Mellon sure og basis
ke oksider i fravar air Vann :

Cao (1) 1- Si Oz (l)→ Casio}(l)
base syre

Basiske okSider: - Lave oksidasjonstall MgO
- Hay ioneradius

- Lav elektronegativity
} Binder segsvakere til 02: ⇒§ Mer basisK

Sro §
Bao

sure okSider : -

Hoyt oksidasjonstall
-

Lau ioneradius

- Holy elektronegativity
} Binder seg stertor til ◦2-



LEWIS SYRER OG BASER

Syrer aksepterer elektronpar
Base donerer elektronpar

Uliketyper Lewis syrer :

7 • ForbindelSer der okteltregelen ikke er oppfylt .

laddukt)

2 • Metallkationer Kan ta imot elektronpar

6

3 • ForbindelSer som hair full oktelt , men Elektronpar Kan omfordele Seg Stik at
Sentralatomet Kan motta enda et elektronpar

4 • ForbindelSer som Kan utvide ottelten

Lewis - baser : Elektronpar - donor . F.eks . : NH} , :&H; :&.:
-



I

Kornputsset hair Lavere energi em summon our Syren og
basen.

TRENDER FOR LEWIS- SYRER:

◦ B- gruppen 193) :

- Syrestyrke for BX} : BBC BCI> < B Brs
Forventet violet motsaHe? - F> CI > Br elektronegative. →derfor ikke intuitivt

EKS : BX} 1- i NCCH} )} > ×} B-NKHS)}

trigonal planar B not itetraedn.sk IT- ◦vet/app Mellon B Zp 0g Xnp
koordinasjon Mindre IT- over /app hair ✗ blir starve

IT

Dennett -bindingen ma° bytes for I

got fra planart BX} til tetraedn.sk B i ✗sB- (base)

- AIX} i gassfase og vaskefase danner dimeter : Alz ✗6
+

viktigkatalysatorinnenorganisksynte.se (Friedel- Craft-alkylating)

◦ c-gruppen (14) :
- Slyrestyrke for Si✗y/Ge Xy : ✗= I < Br < a < F

Folger forventet trend basertpaetektronegativiteten til halogenene.

Utvidet

okteltregel

Eksempel :

base + Mn (G)s



◦ N -gruppen (15) :

Oksider og haiiderav tyngre elementer i denne gruppen er Lewis- syrer.

Supersyrer er sterkere enn 100% 11-2504

↳ Kan protomere nesten alle organise forbindelseri CH4+HzF+=

Super base er sterkere enn OH
- CHÉ + HF

.

◦ 0 -gruppen (16) :

5oz 0g
SO} reagerer bottle som syne 0g base.

Mattar e--par ogén Doner e--par

dobbeltbinding bytes

KARAKTERISTISKE REAKSJONSTYPER:

Utskiftningsreaksjon:

metatese - byte at
"

partner
"
:

syrebasekomplekser.
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KLASS IFI SER ING AV LEWIS - SYRER/BASER

To matter of forutsi huilke Lewis - syrer/baser som reagerer med hverandre:
1. Hardhet/mykhet : Empirisk identifisert etter stabilitetentilkomplekset som dannes.
2. Drago- Wayland : En semi - empirisk matte basert pet elettrostatiske og Kovalente faktorer.

Hande og Myke Lewis
- syrer/baser :

"
Likt reagerer med likt

"
= Hardesyrer danner stabile komplekser med harde baser

.

Hoy likevekstkonstant →Mer stabtilt erkomplekset.

Harde syrer : Sc
"

,
Al
"

Myke syrer : Hg 2-1 , Pd
3-1

I grenseland
: In 3-1

,
Pb
"

Stigningstallet : ◦ Harde Syren danner nest stabile kompleks
med harde baser: I

-

< Br
-

<a- <F-

◦ Myke syrer danner nest stabile kompkkser
med myke baser : I >Br

-

> a- > F-

Hard syre - base- interaksjonIf
• SMI kationer
• Smd anioner

Hard→ Myk
• Lite polarisasjon
I> Hovedsaklig ioniskkarakter

02
-

er en hard base

Li , Mg ,
Ti
, Al, Cr,

Si danner hardesyrer
→ Finnes som oksiderinaturen

Myk syre- base- interaksjon
C-

• Store kationer
• Store anioner

• Stor grad avpolarisasjon
☐ Hovedsakligkovalentkarakter

ST se 2- og Te
2-

er myke baser
Cb
,
Pb
,
Sb , Bi danner Myke syrer
→ Finnes som sulfiderosv. i naturen .



Preditsasjon for stabilitet for kompleks

Sy re-basereaksjon :

A(g) 1-
: Big)→ A- Begs

Beaksjonsentalpi:

- Or H
°

= EAEB + (a- Crs Dragon- Wayland- Ligningen

E : Elektrostatiske interaksjoner
C : kovalente interaksjoner

ANDRE LOSEMIDLER ENN VANN - BROINSTED
☆

• 1 Vann Kan bi skill mellows Styrken pot
syrer 0g baser fra pka = 0 til pKa = 14

• Andre LoseMidler Kdn brutes til of Skive

styrke au syrer og baser utenfordetleomradet .

Hvordan beStemmer viom HBr eller HI er sternest ?

↳ 1 Vann : fullStendig protolyse air begge ⇒ Kan ikke si hvilken Somer starkest.

MJ lose HBR
og
Hl i etmindre basisk/surer losemiddle enn vann .

F.eks . maursyre It COOH → pka for HBR ≈ -9
pKa for HII ≈ -10

* LoseMidler Med White awtoprotolysekonstant Kan brakes til I bestemme styrken
til Suart sterke ever snake Syren.



Kap. 7- & 20.1 , 20.2

d- METALLKOMPLEKSER

Viktige etrsempler : Mg i klorofyl
Fe i hemoglobin

d-

Cd - kompiekserivannrensing. Orbitaler

Aufbau-prinsippet , d-elementene

4s fugues for 3d sew om
denar hoyere energi !

- hawfult SkyIdes at delte reduserer
↑

% e-e repulsion som villehas
.

Mert stark i d-orbitAlene.

I
- fuk

10h1-sering :

Elektroner i 4s fjernes forst
Ved ionisering da disse orbitalene
hair nayest energi

Hva er Konfigurasjonen til :

Cr 3-1 : [Ar] 3d's

Fest : [An] 3d'

cut : [Ar] 3d
"

Definisjoner:

Kompleks : Atom ever ion omgilt air etselt Ligander.

Koordinasjonsforbindelse : Noytrait kompleks ever ionisk forbindelse der minst
ett ion er etkompleks .

Ligand
: tan bindeseg til atom eller ion, men tanogsa eksistere uten .



Etsempel : [Co (NH3)6]93 ④ a- → [colNHs]④
] LigandSentraltiong
Indre stare-kompleks Ask)

É
Ytre stare-kompleks (YSKJ

d-metallkomplekser og Lewis syre-baseteori

Donoratom poi ligand Kovalente bindinger holder
↓

[Ni (CN),]
3- komplekset Sammen .

finnad)
in

Sentralion ↑
Ligand : Lewis base

Akseptoratom
Lewis - syre

Antall donoratomer pot ligand :
• Monodentat - binder Seg til ett atom .

Eks -NH}
• Polydental - binder seg med Mlrenn ett atom til sentralatomet

- Bidental (2) . EKS
. Hang -CHz-CHz-D.dz

- Tridentata)
- etc.

↳ danner kelater (chelates)
- Ihnenolder Otte Penninger

Ambi dentate ligander
= Kan bindeseg til sentralionetmedforskjelligeatomer

→ koblingsisomerer

R (Kappa) angir hvilket atom som er bundet til sentralatomet qq
'

É
§
as

is
OT

E
E

Ba



Nomenklatura regier

• Ration navngis for anion i koordinasjonsforbindelser
• For kompleksergjelder:

% Ligander ndvngis for Metallion
2. Narn p°a Ligander : Tabet 7.1
3. Antall ligander : Mono , di (bis) , tri Ctn's) , tetra, penta , . . .

4. Oksidasjonstall filtration angis i parantes Cromertall)
5. Dersomflereforskjeuige Ligander : Alfabetisk Orden
6. Anion : - at poi Slatten au metallnavn .

Eksempel
:

[Co (NHS)6]As

Hetsaminkobolt /111)klorid

[Fe (CNG)]
"

Heksacyanidoferrat #-)
pkfiks-Y.GL#aan~ionISentrdli0n

[teen)z(N0z)z]
"

↑ ↑

etylendiamin nitrito

Bisletylendiamindinitrito KN jern (111)
Bis for 8
identifisere 2 Fatin
identiske , men

separate kompleksgrupper % £

Kzco (CN)a
÷ Timesanion

taliumheksacyanidokoboltat (1/1)
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Koordinasjonstall
↳ antallligander i troordinasjonssfaren

Bestemmes air :

◦ Starrelse poi sentration ever - atom, storreharhayerekoordinasjonsta.tl
asterisk interaksjon Mellon ligander. - starve Ligander gir lavere koordinasjonstall
◦ Elektron iske interaksjoner meuom sentration og ligander.

3d Se Zn/
d' d'°

Hoyere Lavere

Koordinasjonstall Koordinasjonstall

Lewis syre/base !

Ligandene ergjerne lewis baser
Lewis baser uilgjerne dohere e-

-

par

Minder fight d-orbital , lettered doner

☒

oordinasjonstalloggeometrikoordinasjonsta.lt(CN) :

2 - Lineare
,
f. eks . Agai

4 - Tetraeder
,
f.eks. A/ Bri

- PlanKvadratist , D8- ioner , f. eks . Ptclz(NHS)≥
• ran

5 - Trigonal bipyramide , f.eks. Ni (CN)?
-

- Plankvddratisk pyramid, f.eks . myoglobin }
"VA""9

m µ

6 - Oktrdeder (vanligst,d°-d9)

trigonal prism Csjelden)

CN > 6 : 7
, 8,9 , 10,12
↳ 9 spesielt for f-blokka, altsa lantanoid som Sentral atom

BB CN ='t BA
ang

BA
CN = 8

B-
en =≥

☆•

Bag CN = 8
CN =7



POLYMETALLISKE METALLER
lkke direkte

metal-metalbindingBrobyggende
Keigander

→

4
Metall-Metallbinding

ISOMER I

strukturelle isomerer
◦ Koblingsisomere , eks. Noi : Kneller Ko
◦ loniseringsisomerer , eks . ligand og motion bytlerplass : [CRCNH}), soy]Br⇔[cr(NHs)b- B)804
◦ Hydratisomlrer , eks. [Cr(0Hz)6]a{fiolelt), [Cr(OHz)sC1] Clzceysegronn) , [Cr GHz)4 (b)Clzcmorkegronn)
☐ toordinasjonsisomerer, eks. [CRCNH3)6) [Co (CN),] # [COCNH})a][CRANK]

stereoisomerer
◦ Geometridae isomererccis/trans, fac/Mer)
◦ Optisk isomerer

Cis Mer = meridional fac-_ facial
→ Sammie flate → Hate Utenfor Sentral ion.

cis
=hosliggende

trans

trans
=motstaende



Optiske isomerer -
"

spellbinder
"

Kiraleforbindllser :

titrate komplekser → Enantiomer par.

Roterer planpolarisertlysimotsa.lt retiring .

Rotere med lslokka :O / d-
Roterer med klokka: ^/e-

Termodynamikk
◦ Behandler Kompleksdannelse som andre Kjemiske likevekter
☐ Dannelseslsonstant for kompheks, Kf

[Fe(OH2) 6 ]Tag) + SCN -can← [Fe(SCN)GHz)s]Faq) 1- H2O(e)

Kf = [FECSCN)(OH2)¥]
[Fe (OH2) ] [SCN]



tomplekslikevekter

~ som alle andre kjemiskelikevekter

M (H2O)G CAN + Lead⇐ Matzo)sLca* + Hzoci) (ligandUtskiftningsreaksjon)

kn= [Matzo)sL] kn = Likevektskonstant for dannelse air komplekset
[Matzos][L] kn angir stabilitetentil M-L-bindingen relativt til M- (011-2)

For Here etlerfslgendereaksjoner oil

kn > kn-11

Huis wiser at Knu > tin sci erdet

enbetydelig endring igeometri og /ever
elektron struktur

.

• Be/at - effekten : Polydentate U'gander Danner Mer Stabile komplekser em
monodentate Ligander

↳ Viktig i kvantitativ analyse : EDTA- komplekser , eat.



d-metallkomplekser : Elektronik struktur og egenskaper

Krystallfeltteori → Basertpa ionisk Modell , dvs .
elektrostatisk interaksjon

higandfeltteori→ Basert poi molekylorbital teori .

KRYSTALLFELTTEORI

PRINS /Pp : Anser ligander Cmedfrieé-par) som punktladninger
Kovalens ignoreres , ren elektrostatist interaksjon Mellon d- elektroner og tigander.

Ottraedriskkoordinasjon :
Fritt atom : degenerate d-orbitalen
Kompleks : ikke degenerate d-orbitaler

dzzogdxz-yzpekerreltmotligande.ir
→ hoyere energi

dxy , dxz og dyz pekermellomligandlr
→ Lavere energi

◦ lnteraksjon med ligandegir splitting air d-orbitater.

◦ Liganaefeltsplittingsparameter for oktaedrisk felt :O◦

Kan mile splitting red Spektroskopi. - se poi huilkebalgehenger vihar adsorpsjon

[Ti (OH2) 6]
"
- Heksaakvatitan (111) ion

Absorpsjon Ved 493hm (synbig lys : 380-750 nm)

Efoton = hf = = heir
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d-Mltalltromplekser : Elektronik Struttur og egenstaperckap. 20.1-20.2)

Krystallfeltteori og Ligandfeltteori Sd-orbitalenesfasong og retiring i rommet viktig

Krystalfelt : latter d-generasjonennarmangarfrafn.ltatom til Krystalfelt

Den spetstrokjemiske retaken

splitting air d-Orbitalene Cso) avhenger air ligand .

Hva beStemmer Oo :
svdkfeltligander

Type Ligand : spektrokjemiske retaken : I
'

< Br
-

< SCN
-

< a-< Noa-< N" (F-2011-29047022 Hzo<Ncs
-

<CH, NLPYLNH>

Type Kation (Sentralion) : - Oker med Okende oksidasjonstall
<en <BPY<Men<Noicpph , <CN-<co

Sterkfeltligander
Co

- kerned en gruppe o. Rn 3d Gir Lavere Krystalfelt enn Ud og Sid.
①Kev

✓Ir
↳ Grunnet 3d-skjermingfrakjernelaidning

EKS : ◦ ( [Fe (co)a]
") >☐◦ ([Fe (011-2)a]")


