
Klassifikation nach Bindungsart
Ionische Kristalle

Kovalente Kristalle

Metallische Kristalle

Molekülkristall

Bindungs- oder Kohäsions- oder Kristallenergie
Anziehung e- - Z+; Abstoßung e- - e- Z+ - Z+

EB = E(Kristall) – E(separierte Atome/Moleküle)



van der Waals

kovalent

metallisch

# der Elektronen

d & f teils kovalent

vdW-WW bei großen Z

ionisch



van der Waals Kristalle, Molekülkristalle

Edelgase, organische Moleküle

geschlossene Schalen – hohe Eion (Ar: 16 eV, Ne: 21eV)

Atome nahezu unverändert

Wechselwirkung:

unpolar: Londonkraft

polar: elektrostatische WW, t. B. via H-Brücken

Niedriger Schmelzpunkt / Sublimationstemperatur

Isolatoren, Diamagneten

Kristallstruktur: kubisch flächen- oder raumzentriert













 Alkalihalide

 Na: [Ne] 3s1  Cl: [Ne] 3s2p5   Na+Cl-: [Ne][Ar]

 Coulombechselwirkung zwischen Na+ und Cl-

 Isolatoren, Diamagnete

 IR-Absorption, Ferro/Piezoelektrizität

Ionenkristalle

www.webelements.com



Ionische Bindung: NaCl

Berechnete Dichte
der 
Valenzelektronen

Aus 
Röntgenbeugung



Tafel: Madelungenergie



Kochsalzstruktur

Jedes Kation(hier: Na+) hat als Nachbarn:

6 Anionen (Cl-) bei r

12 Kationen bei √2r

8 Anionen bei √3r

etc.

α = 6 - 12/√2 + 8/√3 - . . .

= 1.747565



Wie misst man die Bindungsenergie ?





Thermodynamische Potentiale 

(helmholtzsche) freie Energie F = U - T S

Enthalpie H = U +p V

freie Enthalpie (Gibbs-Energie) G = H - T S

Konstant gehalten: Gleichgewichtsbedingung:

U, V  Entropie S = max.

S, V innere Energie U = min.

S, p Enthalpie H = min.

T, V freie Energie F = min.

T, p Gibbs-Energie G  = min.

Großkanonisches Potential Ω := F − μ N = U − T S − μ N

Sie können diese Werbeeinblendung

für Theorie IV in 15 s wegklicken

(aber nicht, wenn Sie mit Chemikern reden wollen)





Kovalente Kristalle

''Molekulare'' Elektronenpaarbindungen

das wissen Sie alles (sagt O.M.)







Linearkombinationen
sp

sp2

sp3

spn Hybride



 ''Molekulare'' Elektronenpaarbindungen: stark gerichtet

 gleichzeitig Zwang zur Kristallstruktur

Bsp. C: statt 1s2 2s2 2p2 mit 2 Bindungen besser sp3 mit 4 Bindungen

 Hybridisierung kostet Energie - kompensiert durch mehr Bindungen

 offene Struktur; Koordination 8 - N mit N = Gruppe im PSE

 Härte

Kovalente Kristalle

Diamantgitter



Si: [Ne] 3s2 3p2 → 3sp3

Kovalente Bindung: Si
Berechnete Dichte der Valenzelektronen



covalent C-C bonds within 'molecule'

variable sp hybridisation
Carbon

sp2

sp2

pure sp2

pure sp3



  

Graphene on Ru(0001)

3 nm

S. J. Altenburg, J. Kröger, B. Wang, M.-L. Bocquet, N. Lorente, R. Berndt, PRL 105, 236101 (2010)



Kovalente  ionische Bindung



Niveauaufspaltung 
bei WW zweier Nachbarn



Niveauaufspaltung bei Überlapp

steigt, wenn r sinkt

äußere Schalen mehr als innere

Annäherung vieler Atome im Gitter

Isolator, Halbleiter, Metall
je nach Elektronenfüllung



Abstand zwischen den aufgespaltenen Niveaus im Festkörper?

1. N~1023    

2.  Wenn N klein, gibt es messbare Abstände

Physik der Cluster (mehr als 1 Atom, aber nicht 1023)



delokalisierte Valenzelektronen über ganzen Kristall

Leitungsband

Elemente mit Elektronendefizit bilden Metalle

ähnlich dem Teilen von e in kovalenter Bindung in Molekülen

dichtgepackte (oder nahezu dichtgepackte) Strukturen

Metalle



 a = 3.5 Å Atom: 4s2 3d8

 Starker Überlapp der s-Elektronen, bis hin zum 3. Nachbarn

 d-Elektronen stärker lokalisiert, aber Überlapp merklich

Mehr als ein Orbital, Bsp. Nickel



3/4 aller festen Elemente sind Metalle

Nickel breites s-Band

schmales d-Band



ionic + metallic: NbO, TiO

ionic + covalent: CdS, TiO2, cuprates

covalent, van der Waals, metallic: graphite

ionic, covalent, metallic, van der Waals: K3C60

'Real' solids:  mixtures of bonding types
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