
ÜS6 - Quantenchemie

Quantenmechanik und Quantenchemie ist ein Thema in ACOCI
,

wo die Vorlesung und das Skript einen wirklich überfordern
,
aber

glücklicherweise sind die ganzen mathematischen Herleitungen zu (CAO

nicht wirklich Klausurrelevant (richtiges Verständnis ohnehin erst mit PC

und OCIV)

Orbitale
In der Schule wird häufig das Schalenmodell für die Elektronenkonfiguration
gelehrt . Die bessere Beschreibung erfolgt durch Orbitale

.

Quantenmechanisch

lassen sich Moleküle nur sehr eingeschränkt berechnen. (Analytisch lösbar

nur mit H-Atom
, Hz-Molekül numerisch ,

lest nicht)
.

Da sich die exakten Auf-

enthaltswahrscheinlichkeiten eines Elekrons (Orbital) nur für H berechnen

lässt
, gehen wir einfach davon aus

,
das die Orbitale der schwereren Elemente

gleich aussehen.

Jedes Elektron im Atom hat vier Quantenzahlen
,
die für jedes Elektron unter-

schiedlich sein müssen. Orbitale mit derselben Energie
heissen "entartet"

Hauptquartenzahl U Schale n = 1
,
2
,
3,...

Nebenquanten zahl & Orbitalform 2= 0
,
1,..., n

- 1

Magnetische Quantenzahl me Orbitalausrichtung me = -e , -e+.....,
- 1
,
e

Spinquantenzahl S Elektronenspin s = 11 (Deswegen passen Ze in ein Orbital)



In der OC interessieren uns eigentlich nur sund porbitale .
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Elektronenkonfiguration
Die Elektronenkonfiguration eines Elements ist einfach eine Auflistung der

befüllten Orbitale und mit wie vielen Elektronen es befüllt ist.

H : 1s Lit : 152

He : 1s? Nett : 152522p4
Li 1522st B: 1s22s22ph
Be 1522s2 N3- : 1822522p6
B 1522s22p
C 1522s22p2

N1522s22p3
0 1522s22p"
F1s22s22p5
Ne 1s22sp'

LCAO ("Linear Combination of Atomic Orbitals")
LCAO ist ein Thema

,
was im ersten Jahr in ACACII

,
ACOCI und ACPCI

angesprochen wird
,
aber wirklich geprüft wird es erst im 3

.

Semester

in ACI
.
(Also sich nicht all zu sehr von der mathematischen Herleitung

abschrecken lassen
.
ü)

Grundsätzlich gehts darum Molekülorbitale (MO) qualitativ konstruieren zu können.

Dazu gehen wir davon aus
,
das zwei Atome nebeneinander liegen und ihre Orbitale

wechselwirken
.
LCAO ist die einfachste Kombinationsmöglichkeit und es gilt eine

extrem wichtige Regel : "Nur gleichsymmetrische Orbitale interagieren miteinander
.

"
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Wir konstruieren ein MO-Schema für E2

E ⑧
Tp*

-

Es · ·
Bindungordnung :

2
ip+ #- 2p B

.
O
.

=

#bind. e--#antibind
.

-

o -10
⑳ · IE-El passt v

25 # 25

E

⑳ ·
1S # H 15

· Es

-Prüfung S23



Hybridisierung

Hybridisierung ist ein sehr gutes Konzept , um Reaktivitäten und Molekülgeo-
metrie in OC zu erklären

,
aber es ist wichtig im Hinterkopf zu be-

halten
,
das es nur ein Modell ist und diese Hybridorbitale nicht existieren.

Es funktioniert für OC deswegen so gut , da wir vorrangig Elemente der

ersten beiden Perioden betrachten und dort Geometrie und elektronische

Struktur entsprechend eingeschränkt sind.
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In der 2
.
Periode haben wir 4 Orbitale: Die·

Is ist tiefer in Energie als p)

25 2Px Zpy 2pz

Der Einfachheit halber , wollen wir
,
das alle Orbitale dieselbe Energie

Centartett haben. "Wir kombinieren jedes p mit 1s"

destruktiv
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In der Klausur leiten wir die Hybridisierung an der Struktur

ab:

sp3 tetraedisch
meist : 2 Bindungspartner sp sp2 planar

3 Bindungspartner sp2 sp linedr

4 Bindungspartner sp3

spi sph spe #Li
sp2 Spä Sp3

sp2 Sp2
H sisph sp3 sp sp

spa spi Spä


