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Repetisjon

Balgefunksjonen spesifisert ved kvantetall:

n: hovedkvantetallet
— avstand: n=1,23....

Kvantetall og orbitaler

— skall: K,L,M...
|: bikvantetallet z
— vinkelmoment (form); |1 =0,1,2...(n-1) T _~
— subskall: s,p,d,f, — o .
- ] p g L / y / ’)/
m,: magnetisk kvantetall A T e ~ )
— orientering (retning); m, = -I...0...| ’ Py P,
— Orbitaler
1 s-orbital Hovedkvante- Bikvante- Orbital- Magnetisk kvantetall, Antall Spinn- Maksimalt
tall, n tall, / betegnelse m; orbitaler kvante- antall
3 p-orbitaler (elektronskall) (subskall) tall, s; elektroner
5 d-orbitaler 1 (K) 0 Is 0 1 £y 2
-orbi 0 2 0 1 +4 2
_7 f-orbitaler B4l 1 2; -1,0, +1 314 +1 AL
m, spinnkvantetallet 0 3% 0 1 = 2
I . 3 (M) 1 3 ~1,0, +1 349 +1 6118
* +1/2"spinn opp 2 3 oL AT 5 +1 10
* -1/2 “spinn ned” 0 G 0 . ti 5
1 ap -1, 0, +1 3 +1 6
00 2 4d -2, -1, 0, +1, +2 e +1 10[ %
3 af -3,-2,-1,0, +1, 42, +3 | 7 +1 14
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Figurer fra Shriver and Atkins: Inorganic
Chemistry. Tabell fra P. Kofstad:
Uorganisk kjemi




Repetisjon

Atomorbitaler (repetisjon)

|: bikvantetallet
vinkelmoment (form); 1=0,1,2...(n-1)

1=0: s
~ T , v’
@ 1=1; p
s 1=2; d
. ‘: |
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Atomenes Iindre struktur

En veldig liten, men tung positiv kjerne.

Stgrrelsen pa atomkjerner er ca 101> m

outermost

alectron

5.1 km
Sun and gold
Aucleus are
scaled 1o &

radius of 1 . Mm . |_>
30 cm _» Earth

Solar 60 m
System 5 5 K

—e,
g,

-

outermost
planet

g o

—
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Atomorbitaler; eksempel oksygen.

1s

o
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Atomorbitaler; eksempel oksygen.

1s
25
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Atomorbitaler; eksempel oksygen.

1s
25
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Atomorbitaler; eksempel oksygen.
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Atomorbitaler; eksempel oksygen.

Hgayeste fylte orbital
Laveste tomme orbital

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi 10



Orbitalenergier

o Kvalitativt bilde av
orbitalenergier for fler-
elektron-atomer

1
Fulle og halvfulle skall er stabile. 30

25 50 75 100



Molekylorbitaler

Hvis to atomer er sveert naer
hverandre méa hvert elektron
forholde seg til begge kjerner og alle
andre elektroner:

Atomorbitalene Dblir til
molekylorbitaler (MO)

— Tilneermelse: Lineaer kombinasjon
av atomorbitaler (LCAO)

Vi far like mange molekylorbitaler
som summen av atomorbitalene

Bindende og antibindende(*)

Bindende orbitaler har hay N
sannsynlighet mellom atomkjernene

Eksempel: s + s

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi

Molekyl -
orbital

Atom-
orbital

—— ENERG| ——

Figur fra P. Kofstad: Uorganisk kjemi



Molekylorbitaler

o5
Eksempel: p, + p, i TE / \

+ (i figuren kalt p,)

Eksempel: p, + p, i : x

& 8—
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Figur fra P. Kofstad: Uorganisk kjemi



Molekylorbitaler @

Hvis elektronene kan fylle
molekylorbitalene med lavere
energi, da har vi en binding:
Molekylet er stabilt.

Eksempel: O, O0=0

4 elektronpar der energien har
sunket (bindende).

2 elektronpar der energien har
steget (antibindende)

Bindingsorden =4-2=2

ENERGI

Atomorbitaler Molekylorbitaler Atomorbitaler
for O atom for 0o molekyl for O atom
7z \o-z*éx
\
L R
- N\
py Pz Px / \32*_ .fpi _‘;i
2
: \ /
\\\ Y4
N /!
T2pp e —H—thpz
N /
+TZPX
7 '—'H_\GZ*;
s - 0 ~
25 454< 454
N & > >
o | $ /0-25

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi Figur fra P. Kofstad: Uorganisk kjemi 14



Molekylorbitaler, O,

ols

15
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Molekylorbitaler, O,

16
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Molekylorbitaler, O,

17
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Molekylorbitaler, O,

18
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Molekylorbitaler, O,
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Molekylorbitaler, O,

“~\
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Molekylorbitaler, O,
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Molekylorbitaler, O,
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Molekylorbitaler (MO) &ﬁ,

o]
Cc

Eksempel: Karbonmonoksid CO J/ "

4c

CEO 2n

-+
..%_

3c

Molekylorbitalene som tar hensyn til
alle elektronene gir det fulle og hele

¢
o
bilde av bindingene =t .

MO RULER'!

Men de er kompliserte a beregne; vi 26
klarer det bare med stor datakraft og
bare for de enkleste systemene.

—4—=

<

—1=

16

Vi trenger forenklede modeller og
tiineermelser.

Figur fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry

NFF — Ny Forenkling Faglger - ©
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Valensbindingsmodellen (VB)

Vi kan lage nye molekylorbitaler mellom to
eller flere atomer ved lineaere
kombinasjoner av atomorbitaler

VB-modellen: "Vi trenger bare ta med de
bindende valenselektronene”

De er bindende ved konstruktiv overlapp

c-bindinger (s+s, s+p,, p,+p,)
n-bindinger (p,+p,, p,*+p,)

Two © bonds

c bond

Figurer fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry
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Hybridisering (?)

VB kan ikke forklare tetraedrisk CH,, fordi AZ
p-orbitalene er ortogonale. - ~

Vi lager derfor en lineser kombinasjon av s-
og p-orbitaler; sp3; tetraedrisk symmetri

Vi kan ta med d-orbitaler for & fa flere enn
4 retninger, eks. d?sp3

Men: MO som tar med ogsa H sine
elektroner gir uten videre korrekt geometri!

- MO RULER!

VB og hybridisering er forenklede modeller

Figurer fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry
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\[| A A
JJ rr Oktettregelen og Lewisstrukturer

Lewis, G. N. (1916), "The Atom and the Molecule", J. Am. Chem. Soc., 38 (4): 762-85,

« Oktettregelen: Et fullt ytre skall (2+6=8
elektroner) gir stor stabilitet.

A B
o— o—p

- Mange forbindelser er stabile nettopp & & VT

fordi atomene far full oktett ved a dele Fis 5.

elektronpar.

@ LR ]
] * *

» Det delte elektronparet kalles et - A% B -

bindende elektronpar. Vi kan ha ett, to .o =

eller tre slike bindinger mellom to atomer.
« Andre elektronpar kalles frie elektronpar.

« Lewis-strukturer er et verktgy for a
visualisere disse forhold.

 Rent kovalent modell: Deler elektroner (b) A=B-C
ideelt.

Figur fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry
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Resonans

Molekyler med resonansformer
ofte stabile

| Lewis-formalisme: Flere
mulige arrangementer

Delokaliserte elektroner;
resonanshybrider

| MO: Store orbitaler som
dekker hele molekylet;

Elektron-"lim”

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi
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M E K o S
JJ rr Kovalent binding (}ﬁ
("molekylenes binding” — krefter i molekyler)

 Tilsvarer Lewisstrukturens modell
« Deling av bindende elektronpar

« Meget sterke bindinger i molekylene pga stor
konstruktiv (bindende) overlapp av orbitaler

* Retningsbestemte

« Grunnstoffmolekyler og forbindelser med mange
valenselektroner og liten forskjell i
elektronegativitet

— H-H, O=0, N=N
— Py, Sg, Cqo

- Cdiamant

« Svake bindinger mellom molekylene

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi Figur fra http://www.webelements.com



http://www.webelements.com/

1rr VSEPR i

« Symmetri, geometri (retninger) for mange molekyler kan finnes ved Valence Shell
Electron Pair Repulsion (VSEPR)-modellen (som ogsa er en forenkling):

Alle elektronpar frastgter hverandre og spriker mest mulig fra hverandre i rommet.

Frie elektronpar er mer frastgtende enn bindende.

Husk forskjell pa symmetri (alle elektronpar) og geometri (bare bindende)

Figurer fra P. Kofstad: Uorganisk kjemi

29
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To enkle effekter av starrelse @,

Sterisk hindring:

— Sma sentralatomer kan ikke
omgis av for mange atomer.

— Eks.: PCl; ok, men NCI; ustabil.

Dobbelt- og trippelbindinger for
sma atomer, men oftest bare
enkeltbindinger for store
atomer:

Store atomer forhindrer overlapp
for p,- og p,-orbitaler

O=0 men Sg
N=N men P,

Figurer fra Shriver and Atkins: Inorganic
Chemistry og http://www.webelements.com
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Krefter mellom molekyler

i
Permanente dipolmoment sy gen ,30’0
— Polare kovalente bindinger -—— Hydrogenbinding
— Forskjellig elektronegativitet Hydrogen —= E
— Elektrostatiske krefter mellom molekyler T bk binding

Induserte dipoler

For hydrogen (H—XH) kalles dette —
hydrogenbinding.

Hayere smeltepunkt og kokepunkt for

mer polare molekyler.

Vibrasjoner farer til instantane dipoler
Elektroner vs kjerne, ioner vs ioner
Netto tiltrekkende kraft
Kalles:
Londonkrefter, dispersjonskrefter
van der Waalske bindinger

Figurer fra P. Kofstad: Uorganisk kjemi og
Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry
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Hydrogenbinding

Is heksagonal struktur

k Elektrontetthet med
ladningsfordeling

32
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MEE o
J] rr Metallisk binding
("metallenes binding”)

Ilkke nok valenselektroner til & fylle oktetter

Deler elektroner med flest mulig andre;
elektron-sj@

Ekvivalent med resonans-modellen

Ikke rettede bindinger
Kulepakking
Haye koordinasjonstall

Leder stram
Smibare

Metallisk glans g

Electrons iMetal atoms Sea of delocalised electrons

34
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=l
T lonisk binding
("saltenes binding”)

Ikke dele, men fordele elektroner for a
oppna full oktett

Forskjell i elektronegativitet > 2

Ladede kuler
Elektrostatiske krefter
Sprg, ikke-ledende
— elektronene bundet .
— men ioneledere nar smeltet .

lav koordinasjon
— store anioner

lav tetthet

“Salter”

Grupper kan veere kationer og anioner;
NH,*, NO; ; NH,NO4(s) Figur fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry
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Viktig! Formelle oksidasjonstall

« Tillegges grunnstoffene i et sett regler for forbindelser mellom
ulike grunnstoffer. Tar hensyn til elektronegativitet og antall
valenselektroner:

« Eksempel, vann-skift-reaksjonen:

Fluor har alltid formelt oksidasjonstall -1

Oksygen har oksidasjonstall -2, -1 eller -¥2, unntatt i forbindelse
med fluor.

Hydrogen har oksidasjonstall +1 eller -1.

Andre grunnstoffer har oksidasjonstall som gis av antall
valenselektroner og gnsket om a oppna full oktett i ytre skall, samt
av forskjell i elektronegativitet.

Summen av oksidasjonstall skal veere lik netto Iladning for
molekylet/ionet.

+2 -2 +1 -2 +4 -2

CO+H,0=C0O,+ H2

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi
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Eks. 5-1. Bruk reglene for a sette formelle oksidasjonstall pa grunnstoffene i LiF, LiH,
SiC. H202, COa2, Cr203, CaS04, CI, NOs-. Foresla ogsa navn.

Lesning: Li(+1)F(-1) litiumfluorid. Li(=)H(-1) litiumhydrid. Si(+4)C(-4)
silisitumkarbid, H(+1)20(-1)2 hydrogenperoksid, C(+4)O(-2)2 karbondioksid,
Cr(+3)20(-2); kromoksid, Ca(+2)S(+6)O(-2)2 kalsiumsulfat, CI(-1) Kkloridion.
N(+5)0(-2)3 nitration

@v. 5-1. Bruk reglene for a sette formelle oksidasjonstall pa grunnstoffene i MgF2,
CaHz. MgQOs2. CO, V205, SrTi0s3, OH-, NHs™. Foresla ogsa navn.

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi 37



Gitterenergi for ioniske stoffer i@,

Hvilket gitter er mest stabilt?
Mest negativ AG? for fglgende:

M*(g) + X(g) = MX(s)  AGO = AH® — TASO

M*(g) + X (g) er felles referansepunkt for flere
strukturer.

Gitterentalpi er mer vanlig a bruke, og angis
ofte for den omvendte prosessen:

MX(s) = M*(g) + X(9) AHS®  (>0)

o L *1o
¥ass

Figur fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry
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Termodynamisk modell — Born-Haber-syklus L

Na(s) + ¥ Cl,(g) = NaCl(s) AHO° i ———— Na*(@)+Clg)+x —,‘
Atomisering (sublimasjon) av Na(s) +600[- E;f_kt_;o?
armnite
+109 kJ/mol i T til Cl (g)
av Na (g)
Dissosiering av ¥2 mol Cl,(g) 400 ¥ Nat(@)+Cl(g)
Yo * 242 kd/mol = +121 kJ/mol o
E -

lonisering av Na(g) = - —5—Na(@+Cl@

+495 kJ/mol - Dissosiering av /2 Cl,

8 ~ Nalg)+i2el, Gitterenergi

Elektronopptak av CI(g) L Atomisering av Na (s) til NaCl (s)

-349 kJ/mol Z ol Nd(s)+2Cl,(g)

. . 5 R

Gitterentalpi for NaCl(s)

-786 kJ/mol \

~2001 AHNacl

Malt dannelsesentalpi for NaCl(s) fra grunnstoffene - \

-410 kJ/mol

-400F NQC| (S) s e

Figur fra P. Kofstad: Uorganisk kjemi
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Teoretisk estimat av gitterenergi for ioniske krystaller x@y

Elektrostatisk potensiell energi for et
parioner A,B med ladning z,, z,

_ k(240)(268) _ ZaZokee’

EAB

rAB rAB

Totalenergi for hele krystallenfar vi ved a _
o -_-\-\-\-\_-- 1
summere over alle par. )/ f,ff‘-)x —

-E%'"“‘J P

Figur fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry
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Eksempel: 1-dimensjonal streng @,

2
_ ZpZgkee - F = + = +

EAB T rAB .) ..)
<>

Figur fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry

Avstandd. Ladninger z, =+z 09z, =-z.
For ett ions interaksjon med alle andre :

27°k e° 27°k.e* 2z°k €’
E....=— + — + ...

d 2d 3d
21, A2 21, 42 2
E... B P T B Y :—keeZZ—ZInZ
’ d 2 3 d
A = Madelungkonstanten
eller, generelt, E. = NAkee2 ZcZa A 1-dimensjonal streng: A = 1,386

NaCl-strukturen: A = 1,748

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi 4l



Gitterenergi, forts. &ﬁ,

Tiltrekkende elektrostatisk energi :

2, J J

E. =N,k.e° A ‘ d \
. : > | k
Frastgtence elektrostatisk energi : =k _
) 2 | |t Repulsion
. 1 ~—d/d i) :
E-=+N,C'e 3
1 * = "E ".1
der C'er en konstantog d er relatert kompressibiliteten. g J Lattice
o L spacing

L P N

Total potensiellenergi :
ZCZA

E, =E. +E, = N,k.e’

A+N,Ce?® &

Likevekts -avstanden d,, er gitt ved dIZL 0

og resultatet innsatt i E gir Born-Mayer- ligningen :

E, =N, ke? e’ {1dJA
d, | d

€q

__:"' Afttraction

Figurer fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry
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Molekylorbitaler i faste stoffer; metaller

Atom-  Molekyl-
A} orbital  orbitaler
Li —» Liz Sy Li3

Antall molekylorbitaler er lik antall
atomorbitaler.

ENERGI

2s

— Forskjellig energi (eller kvantetall)

— Dannelse av band

Overlapping mellom
2s og 2p band

Metaller (eks. Li og Be):

— Overlapp mellom s og p ved
likevektsavstand

ENERGI —

1s

— Fa valenselektroner — bare delvis
fylling; metalliske egenskaper

To
AVSTAND MELLOM ATOMER —

\ 4

Figurer fra P. Kofstad: Uorganisk Kjemi

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi
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Tetthet av energier @,

« Tetthet av energier (Density Of |
States, DOS) er en mer komplisert
funksjon av energien enn et "band”
gir inntrykk av.

« Dersom et band er mindre enn
halvfylt far vi n-ledning (elektron-
”gaSS”)

Energy —»
o

« Dersom et band er mer enn halvfylt J s
far vi p-ledning ("hull-gass”)

Density of states

Figur fra Shriver and Atkins: Inorganic Chemistry

For ordens skyld: p’en i p-ledning har ikke noe med p-orbitaler & gjore.....

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi 44



Valens- og ledningsband; bandgap @,

: : o Energi
Molekylorbitalene i faste stoffer danner band A J

og forbudte "gap” i energinivaene Lednings-
bdnd

Elektronrike grunnstoffer tenderer til a fylle
band (tilsvarer fulle skall/oktett)

@verste fylte band kalles valensbandet

Nederste tomme band kalles ledningsbandet

Avstanden mellom de to kalles bandgapet, E,

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi 45



Halvledere og isolatorer

| ledningsbandet kan elektroner fa Energi
ekstra energi og bevege seg fritt. A

Lednings-
| et fullt valensband kan elektroner bAnd
ikke bevege seg — derimot kan et hull Q Q
bevege seg.

T=0: Ingen ledningselektroner eller
hull. Isolator.

T>0: Entropi farer til fordeling av
elektroner pa valens- og
ledningsbandene: Halvleder.

Avhenger av T og E,

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi
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Doping S

Elektronrike fremmede species (dopanter)

som holder darlig pa elektronene introduserer

elektronnivaer med hgyere energi enn

vertskapets egne: vi far donornivaer hgyt i QD QD
bandgapet.

Q O olDonor

Kan ved T>0 lett donere elektroner til
ledningsbandet: n-leder

Akseptor D @ |

Elektronfattige fremmede species som gnsker
elektroner introduserer tomme elektronnivaer:
vi far akseptornivaer lavt i bandgapet.

Kan ved T>0 lett akseptere elektroner fra
ledningsbandet: p-leder

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi ar



Nanoteknologi — litt historie Rﬁ,

« 29. desember 1959:
Richard P. Feynman (1918-1988):.

Foredrag for American Physical Society:

“There’s plenty of room at the bottom — an invitation
to enter a new field of physics”.

se for eksempel.
http://www.zyvex.com/nanotech/feynman.htmi

* De neste 20 arene skjedde det imidlertid lite...

Citations to “Plenty of Room” 00 1109 sa Opp daget vien
: ny form for karbon..
= ...0g en ny maéte for 4 se og
; —— L, (Hvorfor?) manipulere atomer og
R molekyler pa overflater
Figure by Chris Toumey
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Cso-molekylet (1985) og karbon-nanorar

AsAsssARAARAARRARRRAS

— R. Buckminster Fuller
— Buckminster-fullerene
—  “Fotballmolekylet”

— Fullerener

— Fullerider

— Karbon-nanorgr

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi
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Sveip-probe-mikroskopene (SPM, 1981)

« En superspiss nal sveiper over overflaten til et materiale
« Sveip-tunnelerings-mikroskopet (STM): Tunnel-stram av elektroner til overflaten
« Atomic force microscope (AFM): Nala avbgyes av kraften fra atomene i overflaten

Fasition-s&r
Fhotodeteds

Cantilever Spring



Nano

Dimensjoner og definisjoner

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi
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Nanoteknologi — dimensjoner og noen definisjoner

Nanos (gresk) = "dverg”

nano- mikro-

1 nm = 10-9 m= 10 A — teknologi teknologi
10"m 10 m T 10 m T 10°m
L | |
Nanoteknologi omfatter er o pln | + n|m | T ,JL = n!m |
strukturer pa <30 nm (ca. 100 'A a0nm

(~atomradius)

atomer)

Andre sier at nanoteknologi
omfatter strukturer pa 1-100 nm

Nanometerskalaen er skalaen
naturen bruker til sine
konstruksjoner

— bio, mineral, biomineralsk
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Nanoteknologi — dimensjoner og noen definisjoner

Fysikk:
— Minskende dimensjoner mot ano. —
nanoteknologi — teknologi teknologi
10""m 10”m 10°m T 10°m T 10°m
— Top-down
| T T N T N NN N T SO N
| I | L | I | I | [
fm pm nm T um mm
1A 30 nm
Kj em | : (~atomradius)
— @kende dimensjoner mot .
nanoteknologi %/'f/r
— Bottom-up My,
O fGA/,
IS ge?
% Oo/
O
o) Nanoteknologi
Nanoteknologi er 2 6
krysningsp.unktet (? dimensjon) _\‘5@@%
mellom fysikk og kjemi e

v

"Konvergerende teknologier”
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Nanoteknologi — definisjoner forts. 4167

Nanoteknologi: Nar liten A Ekstensiv egenskap:
stgrrelse endrer materialets fﬁalgrrer: nrsrrgs”
egenskaper, ikke forutsigbart ed meng

utfra fysikkens lover. \

— Intensiv egenskap: Ikke
konstant

-
_____

— Ekstensiv egenskap: Ikke
lineser med starrelse, volum

>

|
|
|
|
Nanoteknologi : Intensiv egenskap:
|
|
|

Normalt uavhengig
av mengde

Egenskap: intensiv eller ekstensiv

To hovedbidragsytere:
— Overflater blir dominerende
— Kvantifisering av enerqgi

>
Antall atomer, molekyler, aggregater N
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Ikke alt som er gull skinner
Nye egenskaper i1 gull nanopartikler og clustre

Significant leap
required for an
electron to move

lo the next Shorter leap

higher level required

Overlap permits
electrons to freely
drift between bands

Transmitted light

Single atom Four atoms Multitudes of atoms
in close proximity in close proximity

L
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4a*

Gull nanoclustre

t‘ 45{‘ 4ch 4D ‘é‘
& ﬁ; ’

¢ ©

s ‘\‘i“ ‘.S‘B“’w ss-vveu

« Hvordan minimalisere energien? GA:& 68% 6 6D .
e ‘ L e

7A* 7C 7D
¥ \S, P
&z__‘vl. ‘xi AR
8A 8D
A - «ziis e
« Gull erinert. Men nanopartlk:er A 9%1‘{ 9C oD
av gull er gode katalysatorer! fla%a Z“Q d@,‘ ,fg,

11A_ 113 11c* 11
‘\:\ eane [
1‘ ‘(‘*& ddde '

12A 128*‘ 12C » 12D
- AARP '

& T B

*
13A 138 13C o* 130&&:&—&

ot a%a®
JJ)-) “a e S
nn "'\._:g" \h;fgft

Probing the Structural Evolution of Medium-Sized Gold Clusters: Au,, (1 =27 to 35) 1 4A > 14B 5 14C “ 14D

N. Shao, W. Huang, Y. Gao, L. M. Wang X Li. L. S. Wang, and X. C. Zeng
J. Am. Chem. Soc. 132, 6596-6605 [RENAE001 — Materialer, energi og nanomﬂbgl
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Kvanteprikker og qubits

Elektronenes energier
blir kvantisert i sma
dimensjoner

jfr. atomenes eller

molekylenes orbitaler

Et elektron i en
kvanteprikk kan for
eksempel innta "lav”
eller en eller flere

haye” tilstander -

Denne informasjonen
kalles en qubit

iD 2D 1D 0D
(bulk) (Quantum Well)  (Quantum Wire) (Quantum Dot)

gE &E) kMKg(E)“ | |
ol Coatl ot
E I E E
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Atomaere
He, Ne, Ar, Kr, Xe, Rn
Molekyleere; diatomeere:
H, (H-H)
F,, Cl,, Bry, I,  (F-F osv.)
0,, S, (0=0 osv.)
N, (N =N)
Molekyleere; polyedre
O, Sg, Seg
P4
C60
Molekyleere; kjeder
Sn
(P)n(redt)
Makromolekyleere
C(diamant)
Molekyleere; lag
P(sort)
C(grafitt)
Halvmetaller
B, Si, Ge, As, Se
Metaller
..... Al, Ga, Sn, Sb,

il
H
2 13 14 15 16
Li |Be 2 B[C|N
314 FislBly
Na (Mg 3 AL|Si | P
1112 3 47 5607 81951011512 Plisl14]1s
K [Ca 3d Sc|Ti |V |Cr|Mn|Fe|Co|Ni|Cu|Zn 4 Ga|Ge|As
19|20 21(22(23|24(25|26(27 (282930 P 31(32]33
Rb|Sr 4d Y |Zr |Nb|Mo| Tc |Ru|Rh|Pd|Ag|Cd 5 In|Sn|Sb
37|38 39| 40| 41 |42 |43 | 44| 45| 46|47 |48 P 49|50| 51
Cs|Ba 54 La||Hf |[Ta|W |Re[Os| Ir [Pt |Au|Hg 6 TL|Pb|Bi
55|56 __51 72|73|74|75|76|77|78| 79|80 P 81(82|83
Fr|Ra 6d Ac
87|88 | 89]]104105/106{107 ||
4f Ce|Pr|Nd|{Pm|{Sm|Eu|Gd|Tb|Dy{Ho [Er |Tm|Yb|Lu
58(59|60(61|62(63|64|65|66|67|68|69|70|71
5 Th{Pa| U |Np|Pu|A
90(91/92193/94] 4 fgg::l-er:eerteaier‘ lkke-metaller
i Sk
Li | Be &\Q\C\ N 0 F
ANNN
Na | Mg | Al \\\S\l\&\ S Cl
\\\\\Q\
K | Ca | Ga |\Ge\MAs \{e Br
Metaller N NNNANNINNN
\\\\Q\ N
Rb | Sr | In | Sn\| Sb \T\e |
N\ NN
Cs | Ba | Tt | Pb: Bi | Po |:At
d-og f-blokk, metaller

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi

Figurer fra P. Kofstad: Uorganisk kjemi

58



Nanomaterialer av karbon

MENAZ1001 — Materialer, energi og nanoteknologi
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Grafen (graphene)
Grafen (graphene) er enkelt-ark av
grafitt (C)

Grafenoksid “oppdaget” av Brodie,
1859

Enkeltark av grafitt (grafen)
observert pa metalloverfater i 1962.

Rene enkelt-ark karakterisert fgrst i
2004 (Geim et al.)

. ..~.‘v~:.-’ M\‘M o — ——
A oo et S ———
Ikke stabile i seg selv sy ML AN s Ry
. n','. . ’ ‘:“.\_\: /,’.'Ill”“\'\\ \-’.,_f " .._‘.\.\ .
Stabiliseres av e
Ry - » O - - - -.:::::. :Ei::: :_$
— terminerende O og/eller H e
- <%
— Belgestrukturer DR T RIEEET

g
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Huang et al., Nature 469, 389-392 (2011)



Grafen og andre karbon-nanostrukturer

. 5. @

\r"‘("'fkf'"f’*r.'r' A

62
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Single walled carbon nanotubes
SWCN, SWNT, SWCNT

Multi-walled carbon nanotubes
MWCN, MWNT, MWCNT
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SWCN karbon-nanorgr @,

Sterkere enn stal!

Retning pa rar vs struktur (a,,a,):
(n,n) («lenestol») ofte metallisk
(n,0) («sikksakk») ofte halvledende
(n,m#n) («kiral»)

Kan dopes og funksjonaliseres

(n,n) armchair
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High-resolution electron microscopy studies of a
~ microporous carbon produced by arc-evaporation,
P F Harris, 8 C Tsang, ] B Claridge and M L H Green
J Chem Soc, Faraday Trans, vol.90, p2799(1994)
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NrEr
To ikke-metaller: Kovalent forbindelse

H,0, HCI, SO,, CH,, CS,, NI, SiO,, SiC, BN,
osVv.

To metaller: Metallisk forbindelse
NiAl, LaNis, osv.

Metall og ikke-metall: lonisk
NaCl, SrO, LaF;, osv.

Minkende forskjell i elektronegativitet gir
minkende ionisk og gkende kovalent karakter;
TiB,, WC, NiAs, osv.

Hydrogen: Variabel rolle (metall/ikke-metall)

HCI (polar kovalent), CH, (kovalent), PdH,
(metallisk), CaH, (ionisk)

Hayere forbindelser: Komplisert, men grupper
kan ofte ses pa som kovalente internt og
ijoniske eksternt

H,O*, NOg, PO,®, NH,*, osv.

i |Be

Mg
12

Ca
20

Sr
38

Ba
56

Ra
88

Forbindelser

3d

4d

5d

6d

R
18
[He]
13 14 1516 17 2
2 B|C|N|O|F Ne
Plsle|7]8]|9 10|
3 AL|Si| P | S |CI Ar
34 56 7 8 910 1112 p;31[,)51517 18
Sc|Ti |V |Cr|Mn|Fe|Co|Ni|Cu|Zn 4 Ga|Ge|As|Se|Br Kr
21122(23(24(25(26(27|28(29]30 P 311321333435 i
Y |Zr {Nb|Mo| Tc |Ru|Rh|Pd|Ag|Cd 5 In|Sn|Sb| Te| | Xe
39| 40| 41 |42 |43 | 44 | 45| 46|47 |48 Pl 49|50| 51| 52|53 | 54|
La|{Hf | Ta| W |Re|Os| Ir | Pt [Au |Hg 6 TL|Pb|Bi | Po|At Rn
57|72 73|74 |75/ 76| 77| 78| 79| 80 P|8i1|82|83) 8485 86|
Ac
| 89]|104105{106{107 L
4f Ce|Pr|Nd|Pm|Sm|Eu|Gd|Tb|DyHo|Er |Tm|Yb|Lu
58|59|60|61|62|63|64|65/66/67|68|/69|70|71
5t Th|Pa| U [Np|Pu|Am|Cm|Bk|Cf|Es|Fm|Md|No|Lr
90|91]92|93|94|95|96|97{98|99|100|101{102|103
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Organiske forbindelser x@g{,

Kovalente forbindelser med karbon, C
— >30 millioner kjente organiske forbindelser

— bare noen fa, enkle karbonforbindelser regnes om uorganiske
« karbonater CO,?, karbider C#, cyanider CN-, CO, CO, ....

De enkleste; hydrokarboner; alkaner

— metan CH,
— etan C,Hg
CHs
— propan C;Hg
. CH
* iso-butan B R
HaC CHg
* n-butan
CH, CHs
_ L W
— Generelt: C H,, ., HsC CH,
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Hydrokarboner

Alkaner — bare enkeltbindinger (mettede)
— metan CH,
— etan C,H;
— ChHanez

Alkener — med dobbelbindinger (umettede)
- eten C2H4 H2C=CH2 CH2=CH2
— propylen C;H; H,C=CH-CH;,

Alkyner — med trippelbindinger
— etyn (acetylen) C,H, HC=CH CH=CH

Aromater — ringformede forbindelser
— sykloheksan CzH;,
— benzen CzHq
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Hydrokarboner

400 —
« Upolare — ulgselige 1 vann  300f CHy—(CHy),—CH,
% 200~ n-alkanes —_
é 100 |- CH,
* Smelte- og kokepunkt gker med antall L N (CHy),CH,
karbonatomer i =100 — isuaikﬂnes Cﬁg
720{)_“.\.-J1|.\I‘l.‘\.‘.gJO
0 5 10 15 2
° Hovedbestanddel i ”Olje Og gaSS” number of carbon atoms
— raffineres
- fraksjonert destillasjon 0
¢ CraCking % 0 even numbers
 dehydrogenering ‘Z 50 -
T 2 100 -
S odd numbers
— til asfalt...smareoljer...paraffin, diesel, g -150-
bensin...butan, propan, etan, metan 2000 0

0 5 10 15
number of carbon atoms

* Hgyt energi-innhold
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Andre organiske forbindelser Rﬁ,

H-C-O-H
 med oksygen 4

— alkoholer -OH H—c”

— aldehyder -HC=0

— ketoner -CO- 0

— karboksylsyrer -COOH /&

H” “OH

* med nitrogen H R o

— aminosyrer; proteiner >N—(:3—C/\/

— urea H H O—H

— benzimidazol N
L

* polymerer
— polyetylen (PE)
— polypropylen (PP) R 0 =

— polybenzimidazol (PBI) | | |
T 1

— -

70
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Tilstandsdiagram Q‘i
A TR
« En komponent
72.8
, . 67 I
— Ett grunnstoff eller en forbindelse i
= Lo
PvsT § 5.1 | :
Q ; o
o . . 1 : |: : C02
— Viser stabilitetsomrader for forskjellige | o
faser av komponenten _ - : i g
194.7 216.8 298.15 304.2
T/K
— Et resultat av minimalisering av Gibbs Figur fra M.A. White: Properties of Materials
energi for systemet rykl
y | Kritisk punkt
[ (218 atm; 374°C)
— Hayere temperatur og lavere trykk: '| -~
Mindre kondenserte faser \
fast | gass
(is) |I {damp)
— Trippelpunkt: Likevekt mellom fast stoff, =~ * ™ ;
veeske og gass {
-
0.006 atm Trippelpunkt
— Kritisk punkt; grense for forskjell mellom / § H.O
vaeske og gass. Over dette: Superkritisk. 04——" 110,01 - ;D > temperatu 2
0
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Molekylorbitaler

Forenklede modeller:
VB, Lewis, VSEPR
Bindingstyper

Kovalent, Metallisk, lonisk

Energibetraktninger for ioniske stoffer

Band og bandgap

Metaller, halvledere (&doping), isolatorer

Nano V&T. Nanomaterialer. Karbon.

Forbindelser

Kovalente, ioniske, metalliske
Organiske forbindelser; stor gruppe

Polymerer
Tilstandsdiagram
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Oppsummering

H

|///C

n

P [ atm

Enerqi
Cl A
Lednings-
bdnd
Q9

liquid

I
298.15 304.2 * 72

N |
194.7 216.8
TIK



Oppsummering — bindinger og forbindelser

Type forbindelse Aggregattilstand, Typiske elektriske Andre
mekaniske egenskaper egenskaper typiske
egenskaper
Kovalente Molekyler Gasser, vaesker, faste Oftest isolerende

stoffer med lave
smeltepunkt

2-dim. Myke, sjiktstrukturer,
sjikt smgremidler
3-dim. Sveert harde Isolatorer, halvledere
nettverk
Metalliske Myke, duktile Metalliske ledere Metallisk
glans
loniske Harde, sprg Isolatorer ved lav Saltaktige

temperatur, ionisk
ledning i smelte, lgses i
vann som ioner
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