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 Orbitale atomowe
* N-—energia
¢ | — moment pedu
* S—spin

¢ Rydberg: 13,6 eV

Atom - powtdrzenie
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The first detailed images of atoms show various arrangements of the
clouds of electrons surrounding a carbon atom. A and B depict two
different arrangements of the electron clouds.

Image Credit: Kharkov Institute for Physics and Technology

Igor Mikhailovskij, PRB 2010

Czasteczki

Hamiltonian wieloelektronowy

H(F,R)LP(F,I?) = E¥(r,R)
H=T +T, +V(r,R)

hz i,j — elektrony

D?—meﬁ = N, K- atomy
N

N

~ 2
H=-1_
2m4

Przyktad: cz gsteczka H *

H=-—0
2m,

Czasteczki
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Czasteczki
Przyktad: cz gsteczka H *

Max Born
(1882-1970)

Czasteczki

Przybli zenie Borna Oppenheimera

Jacob R. Oppenheimer
(1904-1967)
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Czasteczki

Przybli zenia

Jadra atomowe sg dziesigtki czy nawet setki tysiecy ciezsze od elektrondw, wiec jadra
poruszajg sie znacznie wolniej niz elektrony.
Jadra nieskoniczenie cigzkie — pomijamy energie kinetyczng jader

H,(r,RWs(r,R) = EfWs(r,R)

k— zbidr liczb kwantowych charakteryzujacych dany stan elektronowy
E*4(R) — energie elektronowe réznych stanéw k jako funkcje potozeri jader

1A 2A 3A 4A 5A

Czasteczki
Przybli zenia

Rozwijamy funkcje falowa na szereg: l'I',(r, R) = Z}(k (R) LIJ; (r, R)
k

[Ty + ESRILX"(R)+ x"(R) [ Wi (r, R, Wi (r, Rydr +
> XM (R[Wi(r, RWi(r,Rdr =Ex"(R)

Stany elektronowe sg przemieszane. Ze wzgledu na ruch jader nie mozna czasteczce
przypisa¢ okreslonego stanu elektronowego.

Czasteczki
Przybli zenia

Rozwijamy funkcje falowa na szereg: l'I',(r, R) = Z}(k (R) Lpe'; (r, R)
k

[Ty + ESRILX"(R) + x"(R) [ Wi (r, R, Wi (r, Rydr +
> xR Wi(r, RWi(r,Rdr =Ex"(R)

k#n

Przyblizenie 1: adiabatyczne.
Ruch elektronéw jest na tyle szybki, ze przy matej zmianie
potozenia jader elektrony natychmiast przystosowujg sie do
nowych warunkéw. Oznacza to, ze elektrony nie zmieniajg swojego
stanu ¥4" pod wptywem ruchu jader. Matematycznie: operator Ty
dziatajac na ¥4" nie przeprowadza jej w inna funkcje %y", n#k

Czasteczki
Przybli zenia

Rozwijamy funkcje falowa na szereg: l'I',(r, R) = Z}(k (R) Lpe'; (r, R)
k

[Ty + ESRILX"(R)+ x"(R) [ Wi (r, R, Wi (r, Rydr +
> TRydr = EX"(R)

Przyblizenie 1: adiabatyczne.
Ruch elektronéw jest na tyle szybki, ze przy matej zmianie
potozenia jader elektrony natychmiast przystosowujg sie do
nowych warunkéw. Oznacza to, ze elektrony nie zmieniajg swojego
stanu ¥4" pod wptywem ruchu jader. Matematycznie: operator Ty
dziatajac na ¥4" nie przeprowadza jej w inna funkcje %4", n#k

Czasteczki
Przybli zenia

i, — elektrony
N, K - atomy

[Ty +ES(R1X"(R) +)(”(R)f Wi (r, AT Wi(r,Rdr =Ex"(R)
Kazdemu stanowi elektrondw odpowiada okreslony stan jader.

Y. R = x"(RWI(r.R)

Czasteczki

Przybli zenia
i,j — elektrony
N, K - atomy

[Ty + E2(RLY"(R)+ X" (R Wa(r, AT, Wi(r, Rydr =Ex"(R)
Kazdemu stanowi elektrondw odpowiada okreslony stan jader.
W(r,R) = x"(RWJ(r,R)

Przyblizenie 2:
Mozna poming¢ wyrazy zawierajace rézniczkowanie funkcji elektro-
nowej po wspotrzednych jadrowych, bo zmiana potozenia jader stabo
wptywa na stan elektronow.
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Czasteczki
Przybli zenia

i, — elektrony
N, K - atomy

[Ty +ES(R1X" (R +X"(R)
Kazdemu stanowi elektronéw odpowiada okreslony stan jader.

Y. R =x"(RWI(r.R)

dr = Ex"(R)

Przyblizenie 2:
Mozna poming¢ wyrazy zawierajace rézniczkowanie funkcji elektro-
nowej po wspotrzednych jadrowych, bo zmiana potozenia jader stabo
wptywa na stan elektronow.

Czasteczki

Przybli zenia

[Ty +Es(RLY"(R =Ex"(R)
Jadrowe funkcje falowe

W(r.R) = x"(RWI(r.R)

Przyblizenie 2:
Mozna poming¢ wyrazy zawierajace rézniczkowanie funkcji elektro-
nowej po wspotrzednych jadrowych, bo zmiana potozenia jader stabo
wptywa na stan elektronow.

Czasteczki
Przybli zenia N R n N
[Ty +E4(RX" (R =Ex"(R)
Ostatecznie wiec ruch jader odbywa sie w potencjale 06 , doswiadczalna

wyznaczonym przez energig stanu elektronowego i
dlatego moéwi sie zwykle, ze zalezno$¢ E4"(R)
wyznacza powierzchnig energii potencjalnej.

obliczona

Przyblizenie Borna-Oppenheimera nie jest spetnione
gdy powierzchnie energii potencjalnej dwdch standéw
elektronowych zblizaja sie.

0.2

energia (B, — Ew)/Ry

Czasteczki

Przybli zenia N R n N
[Ty +E4(RX"(R =Ex"(R)
Energia kinetyczna drgan (oscylacji) i rotacji
(obrotéw) separuja sig, poniewaz zaktadamy ,mate”
drgania i powolne obroty.

[Toes + Toe + AE, (RX(R) = E X(R)

doswiadczalna

obliczona

5
Operatory dziatajg na réine wspdtrzedne: 1
mozemy rozdzieli¢ zmienne. E

X(R) = X o (R 1 (6, 9)
EN = Eosc +Erot

W= Lpd Xoschot 0
. E:Ee|+Eosc+Erot

Czasteczki

Przybli zenia N R n
[Ty +ES(RIXY"(R) =
Energia kinetyczna drgan (oscylacji) i rotas*

(obrotéw) separuja sie, poniewaz zaktadam
drgania i powolne obroty.

mozemy ro.

Struktura elektronowa

Struktura elektronowa cz gsteczek E4"(R)

Elektronowe réwnanie Schrddingera uwzglednia ruch wszystkich elektronéw zawartych
w czasteczce, oddziatywujgcych wzajemnie ze sobg i z nieruchomymi jadrami.

Najwazniejsze jest oddziatywanie elektrostatyczne i tylko to uwzgledniamy. Pozostate
oddziatywania mozemy uwzglednic¢ rachunkiem zaburzen.

Ha :z-ﬁ +ZV| +zvij

i<j

‘ Energia kinetyczna ‘ I ‘ Oddziatywanie elektronéw ze soba

Oddziatywanie z jadrami
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Metoda pola samouzgodnionego

Przybli zenia
Kazdy elektron porusza sie w polu elektrostatycznym wytworzonym przez tadunki nieruchomych
jader i usredniony, statyczny rozktad tadunku wszystkich pozostatych elektronéw.

|:Ie| :Z?io
Hio :T\i +V +U;
V
HiOqu =&Y,

/

Funkcje wiasne: iloczyn Energie wiasne: suma
jednoelektronowych funkcji energii poszczegdlnych
falowych elektronow

energia potencjalna i—tego elektronu w

usrednionym polu elektrostatycznym
/ wytworzonym przez pozostate elektrony.

Metoda pola samouzgodnionego
Metoda orbitali molekularnych (MO)

Kazdy elektron porusza sie w polu elektrostatycznym wytworzonym przez tadunki nieruchomych
jader i usredniony, statyczny rozktad tadunku wszystkich pozostatych elektronéw.

|_A| — |_AI 0 _ £ Energie wiasne: suma energii
= S= R —— . .
] ¢ i i poszczegdlnych elektronéw
i i

30 u X N -
= E te Ina it lekt

Hi 1—| +\/i =+ Ui nergia potencjalna i—tego elektronu w

{

usrednionym polu elektrostatycznym
wytworzonym przez pozostate elektrony.

HOW, =W,

Jednoelektronowa funkcja falowa

y orbitalem larnym

Funkcje wtasne: iloczyn jedno-
elektronowych funkgji falowych

Metoda pola samouzgodnionego
Metoda orbitali molekularnych (MO)

Kazdy elektron porusza sie w polu elektrostatycznym wytworzonym przez tadunki nieruchomych
jader i usredniony, statyczny rozktad tadunku wszystkich pozostatych elektronéw.
molekularne obliczamy nowg postac

J = 30 —
He =) H =2 ¢
iy i
potencjatu U;%, nastepnie nowe orbitale

no_ -
Hi _Ti +\/i +Ui<— molekularne U;2itd.

« Najpierw postulujemy U,%i znajdujemy
orbitale molekularne. Majac orbitale

* Mimo uproszczen problem bardzo trudny i
mozliwy do rozwigzania tylko na drodze
numerycznej.

I«

iOqu =&Y

Metoda pola samouzgodnionego
Metoda orbitali molekularnych (MO)

Kazdy elektron porusza sie w polu elektrostatycznym wytworzonym przez tadunki nieruchomych
jader i usredniony, statyczny rozktad tadunku wszystkich pozostatych elektronéw.

|:Ie| :Z?io :Z‘fi

Hio :T\i +V +U;

Orbital molekularny da sie w przyblizeniu
przedstawi¢ w postaci kombinacji liniowej
atomowych funkcji, czyli orbitali
atomowych @,, z ktérych kazdy opisuje inny
stan tego samego i—tego elektronu, gdy
znajduje sie on w poblizu jgdra atomu A.

I«

iOqu =&Y

v
Wi(7) = 2 cuda()

12
S

e

prawdopodobierstwo znalezienia elektronu
w poblizu A-tego atomu.

Metoda pola samouzgodnionego

Metoda orbitali molekularnych (MO)

Dla kazdego orbitalu atomowego pA poczatek uktadu wspétrzednych jest w innym punkcie
(orbitale s3 centrowane na réznych jadrach atomowych). Metode te nazywa sie LCAO-MO
(Linear Combination of Atomic Orbitals).

Teoretycznie” mozna bra¢ dowolne kombinacje orbitali atomowych, ale w rzeczywistosci
bierzemy pewne ,wtasciwe” (wynikajace z symetrii uktadu — teoria grup).

Elektronowa funkcja falowa w postaci iloczynu orbitali molekularnych nie jest $cista funkcja
wtasng hamiltonianu, poniewaz nie uwzglednia korelacji ruchdw elektrondw.

Mozna te funkcje poprawié przez dodanie wyrazéw odpowiadajacych kombinacjom innych
orbitali atomowych (innym konfiguracjom atomowym). Metoda ta nosi nazwe oddziatywania

konfiguracji — Cl (Configuration Interaction)

W najdoktadniejszych obliczeniach elektronowa funkcja falowa dla stanu podstawowego
3steczki wodoru H2 uwzglednia 100 konfiguracji atomowych (W. Kotos).

Wi(F) = D cuda(f)

Czasteczki

Dwuatomowe cz gsteczki homoj adrowe np. H ,, Li,, N,, O,

Poniewat czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwoch orbitali.
W=Cufn+Cafs
Skoro jadra 3 jednakowe: ‘CA‘z = ‘95‘2 =c,=%*¢
W, =N, (#+ )
W_ = N_(¢r—s)
S= J-¢A¢Bdr
1 1

B

Catka przekrycia

NS s T 2as
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Czasteczki Czasteczki
Dwuatomowe cz gsteczki homoj adrowe np. H ,, Li,, N,, O, Dwuatomowe cz gsteczki homoj adrowe np. H ,, Li,, N,, O,
Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali. Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali.

W=cufp+Cefs W=cufp+Cefs

S = j¢A¢Bdr Catka przekrycia S = j¢A¢Bdr Catka przekrycia Orbital o
cwe | | @+ @ - @

o + ‘

P. Kowalczyk

3A
NN
Czasteczki Czasteczki
Dwuatomowe cz gsteczki homoj gdrowe np. H ,, Li,, N,, O, Dwuatomowe cz gsteczki homoj adrowe np. H ,, Li,, N,, O,
Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali. Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali.
W=CuptCef W=CuptCefs

S = j¢A¢Bdr Catka przekrycia

Orbital TT S= j¢A¢Bdr Catka przekrycia

Orbital Tt

Czasteczki

Dwuatomowe cz gsteczki homoj adrowe np. H ,, Li,, N,, O,

Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali.

W=cpfp+Cefs
S=[@upedi >0

Catka przekrycia

g, =jwt|3|°widr
— HamtHpg tHeatHeg
* 21+S)
Ham ~Has ~Hea t Heg
1s 1s &=
= - 21-9)
H :I¢AHAO¢AdF =Hg =Ey4

Hoe = [#Hgdr <0
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Czasteczki Czasteczki
Dwuatomowe cz gsteczki homoj adrowe np. H ,, Li,, N,, O, Dwuatomowe cz gsteczki homoj adrowe np. H ,, Li,, N,, O,
Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali. Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali.
Y= CA¢A + CB¢B . Y= CA¢A + CB¢B Oznaczenia orbitali
= 0 v *A=|m|
£, = [WHOW,dr
— = * z * _ = * A =0 —tzw. orbitale o. Orbitale te nie ulegaja
S - j¢A¢Bdr 2 0 S - j¢A¢Bdr 2 0 zmianie przy obrotach wokoét osi czasteczki
Catka przekrycia _ Eat - ‘ H AB‘ - — Cafka przekrycia * A =1-tzw. orbitale rt. Orbitale te zmieniajg
£, = 1+S znak przy obrocie o 1.
* g—gerade parzyste przy inwersji wzgledem
E + ‘ H ‘ érodka czasteczki
1s £ = —at | AB| * u—ungerade nieparzyste.
1-S * + - symetria przy odbiciu wzgledem
~o R dowolnej ptaszczyzny zawierajacej o$
H m = .[¢AH ¢Adr =H . Ea1 czasteczki.

* Liczba na poczatku — numer porzgdkowy
orbitalu danego typu.

Hae :J.¢AHA *Pedr <0

Czasteczki Czasteczki
JonH,* +
2 2 HZ 1g,*
Funkcje prébne atomu wodoru Ex>é& 2E, > 2, s
.6 [ do$wiadczalna
1s 1s
= + oy —
W, =N, (A5, +155) v obliczona Ex Ey
&
+ £ +
He, 1g; He
3E, > 2%, +1g P 4E, =2, +26. -
1s 3
Ea
9%
&
P. Atkins
Schemat energii orbitali molekularnych h jadrowych cza: k d wych
aa; 30, Stany elektronowe

1y ) K

Opis stanéw elektronowych

Funkcja falowa wszystkich fermionéw musi by¢ antysymetryczna (z uwzglednieniem spinu).

0
1

LP = Lplsp (1) Lpzsp (2) e HJr?) (n)l To NIE jest dobra funkcja (dlaczego?)

1,

L . ; 1
N ' ' W=l ) W=y

WD) YRR .. WP
1wPo wrE

Jn| o :
wED) WrQ)

W (n)
. | To JEST dobra funkcja (dlaczego?)

1rrE F

wrn

Czasteczki lekkie (do N, wiacznie)

P. Kowalczyk

s20$¢ czgsteczek
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Stany elektronowe

Opis stanéw elektronowych

Funkcja falowa wszystkich fermionéw musi by¢ antysymetryczna (z uwzglednieniem spinu).

Oznaczenia standw: 1A
Al=0,1,2, ... Z1LA, ...

np.H,* s=1/2 stan podstawowy: 229"
H, stan podstawowy: 1% *

PO W) WP (n)
wvro wre) w3 (n)
‘Pn% O ¥rE wrn

Stany elektronowe

Opis stanéw elektronowych

Funkcja falowa wszystkich fermionéw musi by¢ antysymetryczna (z uwzglednieniem spinu).

Oznaczenia stanéw: 1A |
Al=0,1,2, ... Z1LA, ...

np.H,* s=1/2 stan podstawowy: 229"
H, stan podstawowy: 1% *

2x[(1sH(2s}(2pY]
(164)(16,")%(2047)4(20,")3(304")*(1m,)(1rg)?

stan podstawowy 32,

Stany elektronowe

Opis stanéw elektronowych

Tlen — stany wzbudzone:

stan podstawowy 32,

o

P. Kowalczyk

Stany elektronowe

Opis stanéw elektronowych

Tlen — stany wzbudzone:

4.

stan podstawowy 32,

P. Kowalczyk

Stany elektronowe

Opis stanéw elektronowych

Energia elektronowa zalezy silnie od odlegtosci miedzy jadrami.

Stany elektronowe

Opis stanéw elektronowych

Energia elektronowa zalezy silnie od odlegtosci miedzy jadrami.

E(R) - zwykle w postaci numerycznej.

Przyblizenia — potencjat Morse’a
Np. Lit

V(R)=D,Ji-ef +v(r,)

Przyblizenia — potencjat Lenarda-Jonesa

Energy

E(R) - zwykle w postaci numerycznej. energia fom™] |,
\ 1=a'sy a-1y
W Biines =
Przyblizenia — potencjat Morse’a 40000 |- i it 4
Np. Lit
(R)=D,J1-et)f +v(r,) \
- e 0 30000
Przyblizenia — potencjat Lenarda-Jonesa P
o 12 o 6
V(R)=4 (71 _(71 i
r r 10000

08 R[nm]

P. Kowalczyk

=«e[2)

Gl

re
Internuclear Separation (r)

Wikipedia
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Stany elektronowe

Opis stanéw elektronowych

Energia elektronowa zalezy silnie od odlegtosci miedzy jadrami.

E(R) - zwykle w postaci numerycznej.

Przyblizenia — potencjat Morse’a 100
Np. Lit _
— [ —u(r—ro)]2 TE 50
V(R)=D,[1-€ V() £
g o
Przyblizenia — potencjat Lenarda-Jonesa g
12 6 3
o o g Empirical
v (R)= 4 (7] -[7] woof -
r r
-100
3.0 4.0 5.0 6.0 7.0 8.0

R(A)

Wikipedia

Czasteczki

Dwuatomowe cz gsteczki homoj adrowe np. H ,, Li,, N,, O,

Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali.
W=c,pr+Cof

lca” = ‘clB‘z =C,=%C,

W, =N, (f,+05)
W= N—(¢A_¢B)
S= I¢A¢Bdr
1 1
N. = J2a+9) N-= J20-9)
£, = J’ W H W, df

£, = Eal _‘HAB‘
1+S

£ = Eal +‘HAB‘
1-S

Czasteczki

Dwuatomowe cz gsteczki heteroj gdrowe np. CO, NO, HCI, HF

Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali.

W=c,p, +Cofy jwﬁowdr
" ) E<W:5
e 2l /
S(Cf\ +C§ +2C,CyS) = CiH AA +C§HBB +2C,CH pg
0 _ 08 _
oc, ac,

Hu,—& Hyp—8SYc, -0
Hp =8 Hg—€ ¢y
Hp = Eqn Heg = Exp

Zatézmy, ze Eyp < Eyp

Czasteczki
Dwuatomowe cz gsteczki heteroj gdrowe np. CO, NO, HCI, HF

Poniewaz czasteczka jest dwuatomowa szukamy kombinacji dwdch orbitali.
W=C,fr+Cof

‘CA‘Z # ‘CIB

) Metoda wariacyjna E<sor———=¢

(Hpe — Eat.AS)2
Eal.B_Ea(,A
(Hps — Eal.BS)2
Eal.B_Ea(,A

Hp = Eqn Heg = Exp
Zatézmy, ze Eyp < Eyp

Czasteczki

Dwuatomowe cz gsteczki heteroj gdrowe np. CO, NO, HCI, HF

Wiazanie jest silne gdy:
«Duza wartos¢ catki nakrywania Si proporcjonalnej do niej catki Hpg.
*Niewielka réznica energii orbitali atomowych Ey », Ey g

Orbitale molekularne nie muszg by¢ zbudowane z orbitali atomowych tego samego typu (s-slub
p-p).

(H A~ Eat.AS)2

& =Eun~
Eal.B_Ea(,A
2
£ =¢ +(HAB_Eal.BS)
2~ ¢€aB E -E
atB” Fat,A

Hpa = Eqn Heg = Exp
Zatézmy, ze Eyp < Eyp

Czasteczki

Przyktad: cz gsteczka HF

F: (1sP(2sP(2pyP
1.

2.

3.

Zblizone wartosci energii maja orbital 2p dla fluoru oraz

1sdla wodoru.

1s(orbital wigzacy o).

. Stan podstawowy: 13*

Tylko orbital 2p, daje rézna catke nakrywania z orbitalem 2p

2 elektrony fluoru z orbitalu 2p, i 2 elektrony z orbitalu

2p, nie uczestnicza w wiazaniu czasteczki HF i sa

nazywane wolnymi parami elektronowymi.

. Podobnie 1si 2sfluoru nie tworza wiazania z elektronem 2
1swodoru ze wzgledu na duza rdznice energii.

P. Kowalczyk




2010-03-30

Czasteczk]
Hybrydyzacja i catki przykrycia
14 3z oet| 2 | e

| 3 |

501 hybrid (4 orbtls]

.
3 |
Vs il
‘ v i
& A
849, 3p orblols &/\ 5 4 & ol

dspd hybrid 15 orbitols] .

1s+2p,

P. Kowalczyk

frigonal bipyramidol

62503 hybrid (6 orbitals) .

1sorbital P LSS
& , A

3prbials 6 | & .
% 8 4

2dorbics ) .

Czasteczki
Hybrydyzacja sp i catki przykrycia

Katy miedzy wigzaniami wodoru wynosza 180°.
Hybrydyzacja sp

Wodorek Berylu BeH,

sp hybrid

2 < 2p - sp hybrid

1
“TT
1
i Jﬁ 2

il

Czasteczki
Hybrydyzacja sp 2 i catki przykrycia

Katy miedzy wigzaniami wodoru wynosza 120°.
Hybrydyzacja sp?

Etylen C,H,

1.1
hl_ﬁs ﬁpx %Pz
helerlp-L,

BT

=55t 5P &) @

Czasteczki
Hybrydyzacja sp @i catki przykrycia

Katy miedzy wigzaniami wodoru wynosza 109,5°.
Hybrydyzacja sp?

Metan CH,

hl :%(s+ ptp,+ pz) (1,-1,1)

1
m=§@+m-m-m)

1
m=§@-m+m-m)

1
=_(s= PP, *+p,) 4//

1
h=§®+m+m+m)

H

1
m=§@+m-m-m)

'“ H
H
H H
NHy Ha0

1
h=2(6=ptp,=p) ¢

1
=5 (57D D, +D)

http://oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/chemia/a_e_chemia/1_3_budowa_materii/01_04_03_2b.htm

H H
c c
H H 2
(1,-1,-1)
P. Kowalczyk P. Kowalczyk
Czasteczki Czasteczki
Hybrydyzacja i catki przykrycia Hybrydyzacja i catki przykrycia
Katy miedzy wigzaniami wodoru wynosza 109,5°. Katy miedzy wigzaniami wodoru wynosza 109,5°. CuO
Hybrydyzacja sp® Hybrydyzacja sp?
I Metan CH, | I Amoniak NH; | I Woda H,0

1
h=§®+m+m+m)

1
m=§@+m-m-m)

1
m=§@-m+m-m)

1
=557 D D, +D)
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Czasteczk]
ybrid i
Hybrydyzacja i catki przykrycia Hybrydyzacja i catki przykrycia
A N A summary of hybrid orbitals, valence bond theory, VSEPR, N
ybrydyzacia 4 &N 5 Raa - 2 oo resonance structures, and octet rule. i el | 2 ooe
7 8 = *
-~ ; L Linear T'l'g"’“’l Tetrahedral T"ga‘::: 1 Octabedral i L
Wegiel ~~_ s hybid 3 erbias - planar s hybid 3 erbias
i I § sp 2* = Pt
; 21 1o " i Z pem» BH CcHy SFg 21 1soia "
" S N s T >
a 3'@ | 3 TN % B B = ot 3'@ .8
¥ rgonal lonar 2 co, CH:0 cely o ;
3y o o N T HCN (C=0) CHaCl SiE* 03y 4 vt
v ( \ 5 HOCH 2CC< nag ‘BrFs 2 My (
S anhis & L 4 H Cos NHz \IFs St & L 4
) . e benzene :PF3 XeFy )
Torohedral 3 gEte o
8 593y 1S bl . 8 fullerenes OH> 8 593y 1S bl .
2| vsonia . " £ -NOz .SF3 2] vsonia . "
B [ sooinn v . 2 - : B [ sooinn v .
" po, | S 3 Ny & | oo s | 5
1domial ) . g 00 (O: 4 1domial ) .
https//oen.dydaktyka.agh.edu.pl/dydaktyka/chemia b o ¢ .5(:2 2 51043 b o
62503 hybrid (6 orbitals) . - POs™ d2sps hybrid (6 orbiols) .
! \ 503 2 ' \
V3ol L S04 V3ol LS
””:"”““ * S 6 & e . m}m 2 } - o |
2ol / e alonc odd clectron < alone electron pair 2ol / e
-
Czasteczki Wigzanie rezonansowe
Czasteczka benzenu
Wigzania o (Sp?) s ,zlokalizowane” i tworza sztywny
szkielet, natomiast elektrony tworzace wigzania it s
zdelokalizowane sp?
P
27116 kn
k 2 gl ) o 3
— 75 iy
E =a+ 2,8 cos@rk /6) .
k=0,#1,%2,3
Funkcje falowe tej postaci pokazuja, ze sze$¢
orbitali atomowych 2p, daje réwnoprawny
wktad do wszystkich orbitali molekularnych. = 4y
Funkcje te odpowiadaja falom biegngcym wokét pierscienia + i
atomowwegla w przeciwnych kierunkach dla dodatnich i s
nych wartosci k 1 @_
=
2
Friedrich August Kekule 1829 - 1896 é.

Nanorurki

Nanorurki mozna sobie wyobrazi¢ jako warstwy atomow wegla (takie jak w graficie),
ktére zostaty zrolowane.

Rozrézniamy orientacje
* Armchair

« Zig-zag

« Chiral

1 RS o B 2] el Ry R
Orientacja jest zdefiniowana
przez wektor chiralny (n,m)
c=na+mb

J.Basak, D.Mitra, S.Sinha ,Carbon nanotube: the next generation sensors” presentation

Pawet Tomasz Peczkowski
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Ogréd Zoologiczny nanorurek

&5 &
&
Single Wall Nanotube Uprolling a Graphene Single Wall Nanotube Uprolling a Graphene  Single Wall Nanotube
(Arm-Chair Type) (Arm-Chair Type) (Chiral Type)

(Zig-Zag Type) (Zig-Zag Type)

@=0.246 (n2+nm+m?2)/2 / 1t (nm)

www.surf.nuge.nagoya-u.ac.jp/nanotubes/omake/nanotubes/nanotubes. htm!

Nanomaszyny

1. Najsilniejsze u najbardziej gigtkie wigzanie molekularne (wigzanie kowalencyjne C-C)

2. Modut Younga ponad 1TPa (w poréwnaniu do 70 GPa dla Al, 700 GPa dla wiékien
weglowych)

3. Odpornos¢ na rozcigganie 45 GPa (najbardziej odporna stal peka przy 2GPa)

4. Stosunek wytrzymatosci do wagi 500 wigkszy niz Al, podobnie dla stali i tytanu. Jeden
rzad wielko$ci wiecej niz dla grafitu / zywic epoxy

5. Maksymalne naprezenia ok. 10% wieksze niz dla znanych materiatéw
6. Przewodnictwo cieplne ok. 3000 W/mK wzdtuz osi (i mate w poprzek)

7. Przewodnos¢ elektryczna 1.000.000 wigksza niz Cu!

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Single — twist

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Single — bend

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Single — compress

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Multi — twist

http://www.ipt.arc.nasa.gov

11
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Nanomaszyny

Multi — bend

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Multi — compress

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Winda
do ni

http://www.spaceelevator.com/

Winda do nieba

Winda do nieba

LETTERS

Ultralong single-wall carbon nanotubes

L. X.ZHENG', M. J. 0'CONNELL', 5. K. DOORN', X. Z. LIAQ", Y. H. ZHAO', E. A. AKHADOV'

[M.A. HOFFBAUER', B. J.ROOP', Q. X. JIA', R. C. DYE', D. E. PETERSON', S. M. HUANG?, J. LI'”
JAND Y. T. ZHU™ Middo

ey New e 3755 U5k Beginning ~

Chnisty D, Dok sy D Nt Cren 7708 USh

o rat ructntge

nature materials | VOL 3 | OCTOBER 2004 | www.nature.com/naturematerials

Fullereny

Buckminster Fuller pour un exposition en 1967 a Montréal

i
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,,Ogrod zoologiczny” fullerenéw

Co0 (BUCKMINSTERFULLEREN)

1,000,000

Roztwory w toluenie

Ceo krysztaty fcc

Pawel Tomasz Peczkowski

Ceo krysztaty ztozone Ceo krysztaty ztozone

Nadprzewodnictwo K;Cq,

X.D. Xiang, J.G. Hou, et al. Nature 361, 54, 1993

Zaleznos¢ oporu whasciwego

K 4Cgoo0d temperatury Zaleznos¢ Tc od staltej sieci

32,00
iz
Sl ot ¢
i
28,00
3 4
5 i
i 1 o
g . 2400
< i
4 .
2 I 20,00
]
S
0 35 i 15 20 25 1,432 1,442
K a, nm
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Nanomaszyny

Benzen + C¢y

01 p!

Za wolno Za szybko

W sam raz

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Benzen + CN

Za wolno

W sam raz

Powered Sharf

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Too fast > 100 rot/ns

Gear Rotation at RT 50 rot/ns

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Large Gear Drives Small Gear

Powered Gear

Powered Sharf

http://www.ipt.arc.nasa.gov

Nanomaszyny

Rotation of Gears with Two Off-line Rows of Teeth

Startup Rotating

http://www.ipt.arc.nasa.gov

VOLUME 69, NUMBER 6 PHYSICAL REVIEW LETTERS 10 AuGusT 1992

Negatively Curved Graphitic Sheet Model of Amorphous Carbon

S. J. Townsend, ™ T. J. Lenosky, ™ D. A. Muller,® C. S. Nichals,® and V. Elser®

Cornell University, Ithaca, New York 14853
(Received 9 April 1992)

,plumber’s nightmare”

FIG. 2. View of a random schwarzite model on a surface of
genus 12 per fec supercell. The structure has 1248 carbons ar-
ranged into 38 five-membered rings (yellow), 394 six-membered
rings (blue), 155 seven-membered rings (orange), 12 eight-
membered rings (green), and 1 nine-sided ring (pink). Slower
annealing produces a structure with many fewer five-membered
rings. The cubic unit cell (4 times the volume of the fec cell

hown) is 42,9 A on a side

14
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(3
)

Szwarcyty

IMAGE ANALYSIS OF A NEGATIVELY CURVED
GRAPHITIC SHEET MODEL FOR AMORPHOUS CARBON

Modern Physics Letters B, Vol 9, No. 22 (1995) 1461-1470
© World Scicatific Publishing Company

L. A. BURSILL AND LAURE N. BOURGEOIS
School of Physics, The Unisersity of Melbourae, Perkeill,
. 3052 Austraia
Roceived 4 September 1995

PN
BN\
SIRY

Fig. 2. Random schwartzite model of a surface of genus 12; the volume shown has the shape of al
fcc cell.

PHYSICAL REVIEW LETTERS week ending

VOLUME 91, NUMBER 23 5 DECEMEER 2003

Magnetism in All-Carbon Nanostructures with Negative Gaussian Curvature

Noejung Park.'? Mina Yoon,* Savas Berber,* Jisoon Thm *? Eiji Osawa.® and David Tomdnek™*
Research Organizaiion for Science and Technology, 2-2-54 Me Mi Tokya 153-0061, Japan
Center for Nanotube and Ne Composites, Suwon, 440746, Korea
3Department of Physics and Astronemy, Michigan State Universi 18, Michigan 48824-2320, USA

N “School of Physics, Seoul National Unive; Seoul 151-742, Korea
“NanoCarbon Research Institute Limited, Chosei-mura, Chosei-gun, Chiba 2994395, Japan
(Received 8 July 2003: published 5 December 2003)

FIG. 3 (color online). (a) Charge density associated with the]
four unpaired spins, which are unrelated to the edge states in an)
sp? terminated tetrapod. (b) The wave function of a spin-|
polarized edge state in an sp? terminated (9, 0) nanotube. We|
use color shading to represent the phase of the wave function.

Czasteczki

Czasteczka benzenu

Wigzania o (Sp?) s ,zlokalizowane” i tworza sztywny
szkielet, natomiast elektrony tworzace wigzania it s
zdelokalizowane.

13 i
W == Y gl
k \/6 Z:;, pz,n

E, =a+2(cos@rk/6)
k=0,#1,%2,3
Funkcje falowe tej postaci pokazuja, ze sze$¢

orbitali atomowych 2p, daje réwnoprawny
wktad do wszystkich orbitali molekularnych. 4

Benzen

g

5 7y

energy

4

Funkcje te odpowiadaja falom biegngcym wokét pierscienia
atomoéw wegla, w przeciwnych kierunkach dla dodatnich i
jemnych wartosci k

——,

Czasteczki

Czasteczki polimeréw
Wigzania o (Sp?) s ,zlokalizowane” i tworzg sztywny
szkielet, natomiast elektrony tworzace wigzania it s

zdelokalizowane. a
13 (7 N)kn fites
Vi | |
Y e P c c H
k zn D 1N N e
AN = H (¢ c
n=1 | |
H H
E, =a+2Bcosrk/N) 3
H H H
W polimerach sekwencje ~C=C-C=C-C=C-...to (I: é (I; H
takze wigzania rezonansowe — elektrony s 424N ‘NoZ TS
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P. Kowalczyk

VN State-of-the-Art: Electronic Circuits

Kees Hummelen - University of Groningen

nanoscale electronics
organic molecules ([0.3- 3 nm)

From macroscopic to
copper (01 um)

¥
X
. W
diode: &= CHy Source
1%
%
ransistor:
(FET) o =Cyon,
Gate
- barrier: -cu,- -cH,cH,-
24-terminal complex logic elements orain
- 23- and 4-terminal junction

Jaszowiec 0606'05

Nanoprzetgczniki
Self-assembled monolayerorganic 0 " "\
field-effect transistors e Wy WU {\j@\

Jan Hendrik Schén, Hong Meng & Zhenan Bao 2
7
Acs S I SN s
cn //7\> ne ~ W/\S)N\L e
3 6

orain (Au)

S
e

Bell Laboratories, Lucent Technologies, Mountain Avenue, Murray Hill
New Jersey 07974, USA

b

Figure 1Structure of a
the investgated materias; b, SAMFET stucture: a ighly dope Si-substrate is used as
the gate dectroce, a hermaly grown SI0, yer acts as gate nsulatar,the gokt souroe
electrode s deposted by tiemal evaporatn, the active semicanducting material isa

selfasserbled and
is define by shallow-angl shadow evaporaton o gol. The active region fthe device i
magnied
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Nanoprzetgczniki
REPORT OF THE INVESTIGATION COMMITTEE
ON THE POSSIBILITY OF SCIENTIFIC
MISCONDUCT IN THE WORK OF HENDRIK

Drain Voltage ¥, (V)

SCHON AND COAUTHORS Figure 3. Original plottng dta from Figure 1
. . and Figure 2 (extracted from an electronic
htp://www.lucent.com/news_events/pdf/researchreview.pdf draf), replotted to illusirate that the data
September 2002 present in both are exactly the same, after
dividing the latter by 2. All but a few of the
solid symbols are within the open symbols,
and agree with each other 1o five significant
- figures, although they represent distinct data
Self-assembled monolayer organic ses
field-effect transistors 25
‘Open Symbols: Fig 2 ("Molecule 2°) -
Jan Hendrik Schon, Hong Meng & Zhenan Bao Closed Symbols: Fig. 3 ("Molecule 6°) =
20[ Curents divided by 2.0000
Nature 413, 713-716 (2001); correction Nature 414, 470 (2(01), —~ Data plottedto 7, = IV
This manuscript was, in part, the subject of an independent é
investigation' conducted at the behest of Bell Laboratories, Lucent = 15
Technologies. The independent committee reviewed concerns £
related to the validity of data associated with the device measure- £
ments described in the paper. Asaresultofthe committee’sfindings, 3 10
we are issuing a retraction of the paper. We note nevertheless & 04V
that this paper may also contain some legitimate ideas and - e R
contributions. [a}
Sos
T Berdey, WL, D 5. Ragk, . e, L M, B Rt o B T
v 5 ! 02V
Pl Society, Spten o. == m—
Pt " 00 02 04 06 038 1.0

State-of-the-Art: Electronic Circuits

Kees Hummelen - University of Groningen

nanoscale electronics
organic molecules ([0.3- 3 nm)

From macroscopic to
copper (01 um)

"
X
. W
diode: &= Chy
I
%

transistor:

(FET) _
= ch”z

- barrier: -cH,- - cH,cH,-

>4-terminal complex logic elements
>3- and 4-terminal junction

Jaszowiec 0606'05

—

VN State-of-the-Art: Electronic Circuits

Kees Hummelen - University of Groningen

3-terminal junctions: ‘Tour’ wires™
I M.A. Ratner et. al.?!
“...failure to measure transport

when built on meta-positions...”

>4-terminal: junctions ... no examples
+ logic elements, AND-gate:

//;Im
a :l?_‘

C. Joachim et. al.l¥!
“...molecules remain based on 3-branch molecules...”

[1] J.Am.Chem.Soc., 1998, 120, 8486. [2] Ann. NY. Acad. Sci, 2002, 960, 153.

[3] Chem. Phys. Lett., 2003, 367, 662.

[ Vol 440[16 March 2006/d0i:10.1038/nature04586

Folding DNA to create nanoscale shapes
and patterns . o ;
Paul W. K. Rothemund' ® _‘ DO i Q%%w

Nano i bio (DNA)

nature
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Nano i bio (DNA) Nano i bio (DNA)

LETTERS

LETTERS

Placement and orientation of individual DNA Placement and orientation of individual DNA
shapes on lithographically patterned surfaces shapes on lithographically patterned surfaces

[Ryan J. Kershner®, Luisa D. Bozand!, Christine M. Micheel", Albert M. Hung", Ann R. Fornof", [Ryan J. Kershner", Luisa D. Bozand, Christine M. Micheel", Albert M. Hung, Ann R. Fornof",
Jennifer N. Cha', Charles T. Rettner, Marco Bersani'!, Jane Frommer, Paul W. K. Rothemund?* Jennifer N. Cha', Charles T. Rettner, Marco Bersani'!, Jane Frommer, Paul W. K. Rothemund?*
and Gregory M. Wallraffi* and Gregory M. Wallraffi*

IBM Almaden Research Center, San Jose, California 95120, USA,
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Figure 4 | lacement o triangls onto  varityof shapes

a Scheme shawing how one. tw, e, fur r sx DNA tragles are

| expectad o bind stes with theshape of 2 unt angle, thombus rapezod,
ouble-szd tangle and hesagon. b, AFM of resuls on DIC/DLC unit
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Figure 1| The problem of random DNA ition and a ithographic ing it., Syrthetic scheme for DNA origami trrge. s Scaring secran micogrph of Au/Cr s on S
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tangles (k) (rghe) oi thics, T triangles’ adges are 27 ary sl bav J0Q/rm, 18 Almaden Reseoch Contr San cse, Cakforma 95120, USA,“Department o icenginering CamputerScence and Ca

b, Fabrication of DNA origami binding sites. The inset highlights and features the trimethylsib! s e o Tl s, Collots 25 U Pt s Uy o i

(TMS) monolayer and diamond-ke carbon (DLC) fikms. Silanol groups occur in axidized areas of the TMS monolayers.Features etched into the ~10-nm o UniestyofCalfomis, San Diee Calfoma Wﬁ i incompiete, lands donot schee). ok bar, 1.

DLC template byer are 05-15 nm deep. No slicon is exposed: such surfaces have DLC features on a DLC background, and so we refer to them as DLC/DLC: R L o e s 87 e Gy (115 Ot 5 s

Od czgsteczki do ciata statego Czy dwa pétprzewodniki dadzg caty
D @ Hat przewodnik?
—— —

¢ Co to jest izolator, potprzewodnik, przewodnik?

9 5 polozenie réwnowagowe
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14.46 Tworzenie si¢ pasma z N orbitali W wyniku s a 1 2
N atoméw w ukladzie liniowym. Zwr6¢ uwage, ze dla N — 0o szeroko§¢ pa\mn jest fPrmsedaishuad i dovirsoy
skoficzona i, chociaz pozornie jest ono cigle, W rzeczywistosci sklada si¢ z N réznych Mata odlegtos¢ Duza odlegtos¢ S0
orbitali miedzy atomami miedzy atomami Wio==y
pasma poziomy 60 goctli oy ooy ok 11

P. Atkins

W. lbach

4 6 8 10
odleglosé migdzy jonami w promieniach Bohra
Dr hab. Darek Wasik

Czy dwa potprzewodniki dadzg caty Od czasteczki do ciafa statego
p rzewo d n | k ',) nsjwyiszy poriom pasma p (calkowicie antywisiacy)
PR

pasmo p

¢ Co to jest izolator, pétprzewodnik, przewodnik?

€

najnidszy poziom pasma p (cakowicie wiaidcy)

IR

Stan Facantowy

ch atomowych®

stan kwantowy

stata siatii_dla diamentu

3
3? i PO -

pasmo walencyjne

najwykszy poriom pasma s (calkowicie antywigiaey)

(FREREReReReN |

najnizszy poziom pasma s (catkowice wigacy)

|
1 Stata siatki w PR - « el |

> . » 1447 W wyniku nakladania sig orbitali 5 powsaj pasmo s,  nakladare s ol
Mata odlegtos¢ Duza odlegto$¢ atom krysztat beebibiiden e b kit At L0
miedzy atomami miedzy atomami

i p atomw 53 tak bardzo oddalone, 7 migdzy pasmami tworzy si¢ przerwa. W wie
preypadkach odleglosé ta st micjsza i pasma sig nakladsia
pasma poziomy Przerwa energetyczna
Energy gap

J. Ginter

P. Atkins
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