2.2. Bindungen

2.2.1 lonenbindung

’ Die lonenbindung ist die einfachste Bindungsart - sie laf3t sich klassisch in guter Naherung durch die anziehende
Wechselwirkung zweier ungleichnamig geladener "harter" Kugeln verstehen. Die anziehenden elektrostatischen Kréafte
sind dabei ungerichtet . Egal in welche Raumrichtung r man schaut, die Krafte sind immer dieselben. Auch bei exakter
guantenmechanischer Betrachtung &ndert sich kaum etwas gegeniiber dem klassischen Bild.

Wir bleiben beim Beispiel des LiF aus dem vorhergehenden Kapitel. Wir kdnnen die beiden Gedankenexperimente
zusammenfassen: Erst wird dem Li-Atom ein Elektron entfernt (unter Aufwendung der lonisationsenergie 1), danach
wird dieses Elektron dem F - Atom Ubergeben, wobei die Elektronenaffinitdtsenergie A frei wird.

Die Gesamtbilanz sieht dann so aus

Li + 54eV o Lit + e

F- + 36eV ¢ F + e

oder addiert und umsortiert

Li+ F+18eV ¢ Lit + F-

’ Durch die reine lonisierung ist also noch keine Energie gewonnen; im Gegenteil: Die Gesamtbilanz ist negativ! Um beide
Atome zu ionisieren muf3 erstmal Energie in das System hineingesteckt werden.

Wir haben aber auch noch kein LiF gebildet, denn unsere beiden lonen sind weit voneinander entfernt. Wenn wir sie
jetzt gedanklich einander nahern, wird durch die elektrostatische Anziehung Energie frei. Sie ist identisch zu der
Energie, die wir brauchten um die beiden lonen, nachdem sie sich auf die minimal mdgliche Distanz ag genahert
haben - also LiF mit Bindungsabstand ag geformt haben - wieder zu trennen. Wir nennen diese Energie die
Bindungsenergie E'gin der lonen (nicht zu verwechseln mit der Bindungsenergie Egin der Atome!).

Beschreiben wir etwas unprézise unsere lonen als Kugeln, ist ag natirlich nichts anderes als die Summe der beiden
Kugelradien, also der lonenradien rq und ra.

E'Bin ist nun leicht zu erhalten. Wir missen nur die Bindungsenergie berechnen, indem wir die Arbeit gegen die
Coulombkraft (q1 - q2)/4TTegr2 durch integrieren von r = ag bis r = « berechnen. (q ist dabei die jeweilige Ladung).

Es gilt

% gi- Q92

E'Bin = J -dr

2 4m-€o-r?

Wir erhalten sofort
q2
E'Bin = —
41T - €p - Ap

und konkret E'gjn(LiF) = — 7,2 eV fir LiF mit einem gemessenen apg= 0,2 nm.

’ Dazu machen wir eine kleine Ubung, um mit den elektrostatischen MaReinheiten, mit dem elektrostatischen Potential
und mit den GréRenordnungen der betrachteten Energien etwas vertrauter zu werden.

Ubung 2.2-1

Bindungsenergie
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’ Dabei sind folgende Beziehungen eingeflossen:
Die beiden Ladungen sind je eine positive und eine negative Elementarladung e; damit ist q1 - go= — €2

Den Wert ag = 0,2 nm muf3 man nattrlich kennen. Entweder entnimmt man (bei entsprechendem Rechengeschick)
die beiden lonenradien der Schrédingergleichung, oder man mif3t sie im Experiment. Das geht, wie wir in Mat-Wiss
Il lernen werden, ganz einfach wenn man nicht nur ein LiF Molekl hat, sondern einen ganzen LiF Kristall .

Damit kénnen wir die Bindungsreaktion vervollstandigen:

Li +F & Li* + F~ -1,8eV

Lit+ F- & LiF +72eV
zusammen

Li +F & LiF + 54eV

’ In Worten bedeuten diese Gleichungen:

Aus je einem Li- und F- Atom kann durch Zufuhr (Minuszeichen) von (3,6 — 5,4) eV=-1,8 eVje ein Li *-und F —-
lon gemacht werden.
Bei der Reaktion von Li* und F~ zu einem LiF Molekil werden +7,2 eV frei (Pluszeichen), die mit den
aufgewendeten — 1,8 eV fir die lonisation zu einer Bindungsenergie der Atome von +5,4 eV fihren.
Das ist eine ganze Menge Energie fur zwei Atome, so dal3 wir mit einer kraftigen Reaktion rechnen durfen, wenn Li
und F in Kontakt kommen.

’ Allerdings wird die Reaktion nicht von alleine beginnen, denn zunéchst werden die — 1,8eV bendtigt um die lonen zu

erzeugen.

In der Regel wird diese Startenergie durch die thermische Energie geliefert, die in einem System steckt, also in
einer Ansammlung vieler Atome. Die Energieténung ist aber auf jeden Fall positiv (es wird Energie durch die
Reaktion frei), so dalR die Reaktion stattfinden "mdchte".

’ Wir schauen und dies noch einmal fur einen anderen Fall an: Die Bildung des NaCl-Molekils aus Na und CI.

Am Rande merken wir uns: Wahrend Na und Cl in elementarer Form (Cl als Clo2 Molekl und gasférmig; Na als
festes Metall) sehr reaktive und sehr gefahrliche Stoffe sind (Clo wurde im 1. Weltkrieg als erstes
Massenvernichtungsmittel der Menschheit eingesetzt; es ist ein Kampfgas!), ist NaCl , uns bekannt als Kochsalz,
vergleichsweise harmlos.

Q® s511ev —>» @ + 7

Na-Gas Imisierungs- Na© -Gas
energie

] + @ —>» @ +361ev

Cl-Gas C1” -Gas Affinititsenergie

o + @ — > o 70

Na+ -Gas Cl™-Gas NaCl Bindungsenergie
(Molekil)
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’ Als Gedachtnisstitze bewahren sich haufig bewuf3t einfache (und damit in den Details unvollstandige bis falsche
Graphiken, die aber den springenden Punkt ganz deutlich herausarbeiten (bei der lonenbindung kann man das fast
wortlich nehmen, denn der springende Punkt ist das vom Alkalimetall zum Halogen springende Elektron).

Zunachst malen wir die Elektronenverteilung auf die diversen Schalen - ganz schematisch!
Dann verteilen wir die Elektronen neu - Li verliert eines und Na gewinnt eines.

Schlief3lich schematisieren wir den Endzustand.

’ Im "Schalenbild " malen wir fiir jede Hauptquantentzahl n einen Kreis, und symbolisieren die insgesamt zu dieser
Hauptquantenzahl vorhandenen Elektronen mit kleinen Kreisen. Das sieht fir die lonenbindung Na - Cl dann so aus:

n=1

n=2

Na Atom C1 Atom

EY=1E)

Elektrostat

Anziehung
Na* Ion CT Ton

NaC1 Molekiil

’ Das kann man sich spaBeshalber im Link auch mal animiert anschauen

’ Um zu sehen, wie man mit solchen schematisierten Graphiken umgeht, machen wir dazu eine kleine Ubung.

Ubung 2.2-3

Schema fiir andere lonenkristalle

’ Wir haben jetzt verstanden, wie bei Vorliegen der lonenbindung aus Atomen lonen werden, die dann elektrostatisch

zusammenhalten und Molekiile bilden. In der obigen Ubung wird das Prinzip auch auf Molekiile mit mehr als 2 Atomen
ausgeweitet - z.B. CaF» .

Aber ein Material, das nur aus einzelnen Molekulen besteht, ist, bei genauer Betrachtung, immer ein Gas . Denn

wenn es flissig oder fest werden soll, missen Bindungskréfte zwischen den Molekulen wirksam werden, sonst
halten sie nicht zusammen.

Wir missen uns also anschauen, wie man von zwei lonen zu vielen kommt, vom LiF - Molekdl zum LiF -
Festkorper, oder, um einen Begriff schon vorwegzunehmen, der uns noch viel beschaftigen wird, zum LiF - Kristall.

Fragebogen
Multiple Choice Fragen zu 2.2.1
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