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Recap L7

Magnetspektroskopie

v

Magnetfelder, magnetischer Dipol, elektrische Ladung

v

Zeemann-Spektroskopie

v

Elektron-Spin-Resonanz-Spektroskopie

v

Kernspin-Resonanz-Spektroskopie
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Ubersicht L8

Molekulare Wechselwirkungen, Fliissigkeiten

v

Wdh. elektrische Eigenschaften von Molekiilen

v

Molekulare Wechselwirkungen

v

Fliissigkeiten

v

Soft Matter: Makromolekiile, Selbstorganisation
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Molekulare Wechselwirkungen, Fliissigkeiten

https://en.wikipedia.org/wiki/LicuicHuG——
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Elektrische Molekiileigenschaften: Grundlage fiir Molekiilansammlungen
Fliissigkeiten, kondensierte Phasen, Soft Matter
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Elektrische Molekiileigenschaften: Grundlage fiir Molekiilansammlungen
Fliissigkeiten, kondensierte Phasen, Soft Matter

» elektrisches Dipolmoment ;1 = Q - R in Cm (oder in Debye,
1 D = 3.33564 - 10739 Cm) mit Q: Ladung, R Abstand
zwischen Ladungen; permanent oder induziert. Fiir kleine
Molekiile GroRenordnung 1 D.
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Elektrische Molekiileigenschaften: Grundlage fiir Molekiilansammlungen
Fliissigkeiten, kondensierte Phasen, Soft Matter

» elektrisches Dipolmoment ;1 = Q - R in Cm (oder in Debye,

-Q H +Q 1D = 3.33564 - 1030 Cm) mit Q: Ladung, R Abstand
zwischen Ladungen; permanent oder induziert. Fiir kleine
R Molekiile GroRenordnung 1 D.

» Polarisierbarkeit (,Verformbarkeit der Elektronenwolke")
durch angelegtes duBeres EM Feld E; induziertes
Dipolmoment u* = aE,mit a:Polarisierbarkeit [C2m?J~1].
Grol} fiir kleine HOMO-LUMO Abstidnde. Mogliche
Anisotropie beachten!
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe

Polarisation P
der Molekiile,

N
%

(1)

mit (u): mittleres elektrisches Dipolmoment
: Anzahldichte der Molekiile.
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe

QK NQ Polarisation P = (m% mit (u): mittleres elektrisches Dipolmoment
R der Molekiile, %: Anzahldichte der Molekiile.

Dielektrikum: polarisierbar, nicht-leitend.
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe

QK NQ Polarisation P = (m% mit (u): mittleres elektrisches Dipolmoment
R der Molekiile, %: Anzahldichte der Molekiile.

Dielektrikum: polarisierbar, nicht-leitend.

O E Ohne E: beliebig orientierte Molekiile, (u) = 0.
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe

QK NQ Polarisation P = (m% mit (u): mittleres elektrisches Dipolmoment
R der Molekiile, %: Anzahldichte der Molekiile.

Dielektrikum: polarisierbar, nicht-leitend.

~——=— Ohne E: beliebig orientierte Molekiile, (1) = 0.
E In starkem Feld (u) — p.
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe

QK NQ Polarisation P = (m% mit (u): mittleres elektrisches Dipolmoment
R der Molekiile, %: Anzahldichte der Molekiile.

Dielektrikum: polarisierbar, nicht-leitend.

———— Ohne E: beliebig orientierte Molekiile, (1) = 0.
E In starkem Feld (u) — p.

E

Frequenzabhingigkeit: zu schnelle Anderung, Molekiile kdnnen nicht mehr folgen.
Polarisation geht Schritt fiir Schritt mit Frequenzerhéhung verloren!
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe

QK NQ Polarisation P = (m% mit (u): mittleres elektrisches Dipolmoment
R der Molekiile, %: Anzahldichte der Molekiile.

Dielektrikum: polarisierbar, nicht-leitend.

———— Ohne E: beliebig orientierte Molekiile, (1) = 0.
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E

Frequenzabhingigkeit: zu schnelle Anderung, Molekiile kdnnen nicht mehr folgen.
Polarisation geht Schritt fiir Schritt mit Frequenzerhéhung verloren!

» Orientierungs-Polarisation: Rotation (bis ca. 101*Hz bzw. Mikrowellenregion)
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe

QK NQ Polarisation P = (m% mit (u): mittleres elektrisches Dipolmoment
R der Molekiile, %: Anzahldichte der Molekiile.

Dielektrikum: polarisierbar, nicht-leitend.

———— Ohne E: beliebig orientierte Molekiile, (1) = 0.
E In starkem Feld (u) — p.

E

Frequenzabhingigkeit: zu schnelle Anderung, Molekiile kdnnen nicht mehr folgen.
Polarisation geht Schritt fiir Schritt mit Frequenzerhéhung verloren!

» Orientierungs-Polarisation: Rotation (bis ca. 101*Hz bzw. Mikrowellenregion)

» Verzerrungs-Polarisation: Schwingungen (bis ca. Infrarotregion)
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Die Polarisation P ist die Dichte der elektrischen Dipolmomente einer Probe

QK NQ Polarisation P = (m% mit (u): mittleres elektrisches Dipolmoment
R der Molekiile, %: Anzahldichte der Molekiile.

Dielektrikum: polarisierbar, nicht-leitend.

———— Ohne E: beliebig orientierte Molekiile, (1) = 0.
E In starkem Feld (u) — p.

Frequenzabhingigkeit: zu schnelle Anderung, Molekiile kdnnen nicht mehr folgen.
Polarisation geht Schritt fiir Schritt mit Frequenzerhéhung verloren!

» Orientierungs-Polarisation: Rotation (bis ca. 101*Hz bzw. Mikrowellenregion)
» Verzerrungs-Polarisation: Schwingungen (bis ca. Infrarotregion)

» elektronische Polarisation: Elektronendichteverschiebung (sichtbare Region)
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Molare Polarisation und Polarisierbarkeit mittels Brechungsindex bestimmbar
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Molare Polarisation und Polarisierbarkeit mittels Brechungsindex bestimmbar

Potentialenergie (Coulomb) V = &% mit € = €,.¢0: Permittivitit (MaB fiir Kapazitit
g 4dmeR

C bzw. Starke der Coulombschen Wechselwirkung), €, = C/Co.
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Molare Polarisation und Polarisierbarkeit mittels Brechungsindex bestimmbar

Potentialenergie (Coulomb) V = %Sﬁ% mit € = €,¢/€0: Permittivitat (MaB fiir Kapazitat

C bzw. Starke der Coulombschen Wechselwirkung), €, = C/Co.

Wasser: €, = 78 bei RT, d.h. ionische (Coulomb-)Wechselwirkung in Wasser ist fast 2
GroRenordnungen kleiner als im Vakuum!
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Molare Polarisation und Polarisierbarkeit mittels Brechungsindex bestimmbar

Potentialenergie (Coulomb) V = %Sﬁ% mit € = €,¢/€0: Permittivitat (MaB fiir Kapazitat
C bzw. Starke der Coulombschen Wechselwirkung), €, = C/Co.

Wasser: €, = 78 bei RT, d.h. ionische (Coulomb-)Wechselwirkung in Wasser ist fast 2
GroRenordnungen kleiner als im Vakuum!

€rel grof fiir polare und leicht polarisierbare Molekiile.
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Molare Polarisation und Polarisierbarkeit mittels Brechungsindex bestimmbar

Potentialenergie (Coulomb) V = 407135 mit € = €,¢/€0: Permittivitat (MaB fiir Kapazitat

C bzw. Starke der Coulombschen Wechselwirkung), €, = C/Co.

Wasser: €, = 78 bei RT, d.h. ionische (Coulomb-)Wechselwirkung in Wasser ist fast 2

GroRenordnungen kleiner als im Vakuum!

€rel grof fiir polare und leicht polarisierbare Molekiile.

Debye-Gleichung: E::—jr; = % mit p: (Masse)Dichte der Probe, M: molare Masse, Pp,:
. . . N 2

molare Polarisation, wobei P, = 32 (a + 4T )-
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Molare Polarisation und Polarisierbarkeit mittels Brechungsindex bestimmbar

Potentialenergie (Coulomb) V = 407135 mit € = €,¢/€0: Permittivitat (MaB fiir Kapazitat
C bzw. Starke der Coulombschen Wechselwirkung), €, = C/Co.

Wasser: €, = 78 bei RT, d.h. ionische (Coulomb-)Wechselwirkung in Wasser ist fast 2
GroRenordnungen kleiner als im Vakuum!

€rel grof fiir polare und leicht polarisierbare Molekiile.

Debye-Gleichung: ?e:—jr; = % mit p: (Masse)Dichte der Probe, M: molare Masse, Pp,:
N

. . . A /J,Z
molare Polarisation, wobei Pr, = 32 (a + §57).
Cl.ausius—Mossotti—GIeichung: E:ﬁ_é = g'\,\ﬁf‘s (ohne Beitrag des permanenten
Dipolmoments, z.B. Molekiile ohne, oder zu hohe Frequenz)
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Molare Polarisation und Polarisierbarkeit mittels Brechungsindex bestimmbar

Potentialenergie (Coulomb) V = 407135 mit € = €,¢/€0: Permittivitat (MaB fiir Kapazitat
C bzw. Starke der Coulombschen Wechselwirkung), €, = C/Co.

Wasser: €, = 78 bei RT, d.h. ionische (Coulomb-)Wechselwirkung in Wasser ist fast 2
GroRenordnungen kleiner als im Vakuum!

€rel grof fiir polare und leicht polarisierbare Molekiile.

Debye-Gleichung: ?e:—jr; = % mit p: (Masse)Dichte der Probe, M: molare Masse, Pp,:
N

. . . /J,Z
molare Polarisation, wobei Pr, = 32 (a + §57).

Clausius-Mossotti-Gleichung: E’eg_é = g'\,\ﬁf‘s (ohne Beitrag des permanenten

Dipolmoments, z.B. Molekiile ohne, oder zu hohe Frequenz)

Brechungsindex n = § = /€rel-
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Molare Polarisation und Polarisierbarkeit mittels Brechungsindex bestimmbar

Potentialenergie (Coulomb) V = 407135 mit € = €,¢/€0: Permittivitat (MaB fiir Kapazitat

C bzw. Starke der Coulombschen Wechselwirkung), €, = C/Co.

Wasser: €, = 78 bei RT, d.h. ionische (Coulomb-)Wechselwirkung in Wasser ist fast 2
GroRenordnungen kleiner als im Vakuum!

€rel grof fiir polare und leicht polarisierbare Molekiile.

Debye-Gleichung: ?e:—jr; = % mit p: (Masse)Dichte der Probe, M: molare Masse, Pp,:
N

. . . A /J,Z
molare Polarisation, wobei Pr, = 32 (a + §57).
Cl.ausius—Mossotti—GIeichung: E:ﬁ_é = g'\,\ﬁf‘s (ohne Beitrag des permanenten
Dipolmoments, z.B. Molekiile ohne, oder zu hohe Frequenz)

Brechungsindex n = § = /€rel-

P und a kdnnen durch Messen des Brechungsindex im sichtbaren Bereich mit Hilfe
der Clausius-Mossotti-Gleichung bestimmt werden!

23 /147



Molekiilwechselwirkungen ermoglichen die Ausbildung kondensierter Phasen
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Molekiilwechselwirkungen ermoglichen die Ausbildung kondensierter Phasen

Def. Van-der-Waals-Wechselwirkung,
anziehende/energieverringernde WW
zwischen Molekilen, nimmt mit dem
Abstand mit r% ab, nicht-bindend.

Zugrunde liegt Coulomb-Potential-Energie
V= @

~ Amer
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Molekiilwechselwirkungen ermoglichen die Ausbildung kondensierter Phasen

Def. Van-der-Waals-Wechselwirkung,
anziehende/energieverringernde WW
zwischen Molekilen, nimmt mit dem
Abstand mit r% ab, nicht-bindend.

Zugrunde liegt Coulomb-Potential-Energie
V= @

~ 4mer
WW zwischen zwei frei rotierenden Dipolen
= 0. Aber: Gesamtenergie abhangig von
relativer Orientierung, Vorzugsorientierung!
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Molekiilwechselwirkungen ermoglichen die Ausbildung kondensierter Phasen

Def'. Van—der—WaaTls—Wéchselwirkung, Wechselwirkungen von Dipol-induzierter
anziehende/energieverringernde WW Dipol sowie induzierter Dipol-induzierter
zwischen Molekiilen, nimmt mit dem Dipol (London-/Dispersion-WW)

Abstand mit r% ab, nicht-bindend.

Zugrunde liegt Coulomb-Potential-Energie
V= @

~ 4mer
WW zwischen zwei frei rotierenden Dipolen
= 0. Aber: Gesamtenergie abhangig von
relativer Orientierung, Vorzugsorientierung!
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Molekiilwechselwirkungen ermoglichen die Ausbildung kondensierter Phasen

Def'. Van—der—WaaTls—Wéchselwirkung, Wechselwirkungen von Dipol-induzierter
anziehende/energieverringernde WW Dipol sowie induzierter Dipol-induzierter

zwischen Molekiilen, nimmt mit dem Dipol (London-/Dispersion-WW)

Abstand mit r% ab, nicht-bindend. ) _
Zugrunde liegt Coulomb-Potential-Energie H-Briicken-Bindungen A-H---B (A,B hohe

V= A EN, freies Elektronenpaar)

~ Amer

WW zwischen zwei frei rotierenden Dipolen
= 0. Aber: Gesamtenergie abhangig von
relativer Orientierung, Vorzugsorientierung!
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Molekiilwechselwirkungen ermoglichen die Ausbildung kondensierter Phasen

Def'. Van—der—WaaTls—Wgchselwirkung, Wechselwirkungen von Dipol-induzierter
anziehende/energieverringernde WW Dipol sowie induzierter Dipol-induzierter
zwischen Molekiilen, nimmt mit dem Dipol (London-/Dispersion-WW)

Abstand mit r% ab, nicht-bindend. ) _
Zugrunde liegt Coulomb-Potential-Energie H-Briicken-Bindungen A-H---B (A,B hohe
V— %_ EN, freies Elektronenpaar)

Gesamt-WW: auch Quadrupol-WW etc.
(Anziehung: 1/r6—Term), AbstoRung bei
kleinen r (oft e=/"-Term)

WW zwischen zwei frei rotierenden Dipolen
= 0. Aber: Gesamtenergie abhangig von
relativer Orientierung, Vorzugsorientierung!
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Molekiilwechselwirkungen ermoglichen die Ausbildung kondensierter Phasen

Def. Van-der-Waals-Wechselwirkung,
anziehende/energieverringernde WW
zwischen Molekilen, nimmt mit dem
Abstand mit r% ab, nicht-bindend.

Zugrunde liegt Coulomb-Potential-Energie
V= @

~ 4mer
WW zwischen zwei frei rotierenden Dipolen
= 0. Aber: Gesamtenergie abhangig von
relativer Orientierung, Vorzugsorientierung!

Wechselwirkungen von Dipol-induzierter
Dipol sowie induzierter Dipol-induzierter
Dipol (London-/Dispersion-WW)
H-Briicken-Bindungen A-H- - - B (A,B hohe
EN, freies Elektronenpaar)

Gesamt-WW: auch Quadrupol-WW etc.
(Anziehung: 1/r®-Term), AbstoBung bei
kleinen r (oft e=/"-Term)

Wechselwirkung Abstandsabhangigkeit  typische Energien [kJ/mol] Bemerkung
lon-lon 1/r 250 nur lonen
H-Bindung 20 A-H.---B
lon-Dipol 1/r? 15
Dipol-Dipol 1/r3 2 fixe polare Molekiile
1/r8 0.3 rotierende polare Molekiile
London (Dispersion) 1/r8 2 alle Arten von lonen und Molekiilen

Ubersicht aus Atkins 11th Ed.
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True or false?
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True or false?

» Zwei entgegengesetzte Ladungen im Abstand R generieren ein elektrisches
Dipolmoment p.
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True or false?

» Zwei entgegengesetzte Ladungen im Abstand R generieren ein elektrisches
Dipolmoment p.

» Die Polarisierbarkeit eines Molekiils wird durch seine GroRe bestimmt.
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True or false?

» Zwei entgegengesetzte Ladungen im Abstand R generieren ein elektrisches
Dipolmoment p.

» Die Polarisierbarkeit eines Molekiils wird durch seine GroRe bestimmt.

» Polarisierbarkeit ist anisotrop.
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True or false?

v

Zwei entgegengesetzte Ladungen im Abstand R generieren ein elektrisches
Dipolmoment p.

v

Die Polarisierbarkeit eines Molekiils wird durch seine GroRe bestimmt.

v

Polarisierbarkeit ist anisotrop.

v

Die Polarisation einer Probe beschreibt das mittlere elektrische Dipolmoment der
Probe.
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True or false?

» Zwei entgegengesetzte Ladungen im Abstand R generieren ein elektrisches
Dipolmoment .

» Die Polarisierbarkeit eines Molekiils wird durch seine GroRe bestimmt.
» Polarisierbarkeit ist anisotrop.

» Die Polarisation einer Probe beschreibt das mittlere elektrische Dipolmoment der
Probe.

» Die Debye-Gleichung beschreibt den Zusammenhang zwischen der Polarisierbarkeit
und der Permittivitdt einer Probe.
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» Coulomb-WW nehmen mit 1/r ab.
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und der Permittivitdt einer Probe.

» Coulomb-WW nehmen mit 1/r ab.
» H-Briicken sind etwa 10x stirker als Dipol-Dipol-WW.
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Flussigkeiten werden mittels der radialen Verteilungsfunktion beschrieben
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Flissigkeiten werden mittels der radialen Verteilungsfunktion beschrieben

Intermolekulare anziehende WW verantwortlich fiir die Entstehung kondensierter
Phasen. Kinetische Energie entspricht in etwa der Potentialenergie: mobil bei RT, aber
immer noch gebunden.
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Flissigkeiten werden mittels der radialen Verteilungsfunktion beschrieben

Intermolekulare anziehende WW verantwortlich fiir die Entstehung kondensierter
Phasen. Kinetische Energie entspricht in etwa der Potentialenergie: mobil bei RT, aber
immer noch gebunden.

S

Oberflache
| Wasser-Luft Grenzflache

bulk Wasser

Oberflache
Wasser-Glas-Grenzfliche

bulk, engl. Menge, Masse,
Molekiilverbund, im Gegensatz
zu einzelnen Teilchen oder der
Oberfliche.
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Flissigkeiten werden mittels der radialen Verteilungsfunktion beschrieben
Intermolekulare anziehende WW verantwortlich fiir die Entstehung kondensierter
Phasen. Kinetische Energie entspricht in etwa der Potentialenergie: mobil bei RT, aber
immer noch gebunden.

T | Die radiale Verteilungsfunktion:
Oberflache
| Wasser-Luft Grenzflache

bulk Wasser

Oberflache
Wasser-Glas-Grenzfliche

bulk, engl. Menge, Masse,
Molekiilverbund, im Gegensatz
zu einzelnen Teilchen oder der
Oberfliche.
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Flissigkeiten werden mittels der radialen Verteilungsfunktion beschrieben
Intermolekulare anziehende WW verantwortlich fiir die Entstehung kondensierter
Phasen. Kinetische Energie entspricht in etwa der Potentialenergie: mobil bei RT, aber
immer noch gebunden.

T | Die radiale Verteilungsfunktion:
Oberflache
| Wasser-Luft Grenzflache

=3

» Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den
durchschnittlichen relativen Aufenthaltsort von
Teilchen in Fliissigkeiten.

bulk Wasser

Oberflache
Wasser-Glas-Grenzfliche

bulk, engl. Menge, Masse,
Molekiilverbund, im Gegensatz
zu einzelnen Teilchen oder der

Oberflache.
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Flissigkeiten werden mittels der radialen Verteilungsfunktion beschrieben
Intermolekulare anziehende WW verantwortlich fiir die Entstehung kondensierter
Phasen. Kinetische Energie entspricht in etwa der Potentialenergie: mobil bei RT, aber
immer noch gebunden.

T | Die radiale Verteilungsfunktion:
Oberflache |
| Wasser-Luft Grenzflache

=3

» Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den
durchschnittlichen relativen Aufenthaltsort von
Teilchen in Fliissigkeiten.

bulk Wasser .
» Mittels Monte-Carlo- oder Molekular-

dynamik-Simulationen kdnnen radiale
Verteilungsfunktionen berechnet (angenahert)
werden.
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Wasser-Glas-Grenzfliche

bulk, engl. Menge, Masse,
Molekiilverbund, im Gegensatz
zu einzelnen Teilchen oder der
Oberflache.
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Flissigkeiten werden mittels der radialen Verteilungsfunktion beschrieben
Intermolekulare anziehende WW verantwortlich fiir die Entstehung kondensierter
Phasen. Kinetische Energie entspricht in etwa der Potentialenergie: mobil bei RT, aber
immer noch gebunden.

——— Die radiale Verteilungsfunktion:

Oberflache | . . . . .
\Wasser-Luft Grenzfliche] » Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den

7 durchschnittlichen relativen Aufenthaltsort von
Teilchen in Fliissigkeiten.

» Mittels Monte-Carlo- oder Molekular-
dynamik-Simulationen kdnnen radiale
Verteilungsfunktionen berechnet (angenahert)

bulk Wasser

Oberflache
Wasser-Glas-Grenzfliche

werden.
bulk, engl. Menge, Masse, » Mit Hilfe der radialen Verteilungsfunktion kdnnen
Molekiilverbund, im Gegensatz thermodynamische Eigenschaften von Flissigkeiten
zu einzelnen Teilchen oder der bestimmt (angen3hert) werden.

Oberflache.
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Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den durchschnittlichen relativen
Aufenthaltsort von Teilchen in Fliissigkeiten
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Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den durchschnittlichen relativen

Aufenthaltsort von Teilchen in Fliissigkeiten

Die radiale Verteilungsfunktion g(r) (RDF, engl. radial distribution function) beschreibt
die Anzahl Molekiile in einer Schale mit der Dicke dr im Abstand r von einem Molekiil.
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Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den durchschnittlichen relativen

Aufenthaltsort von Teilchen in Fliissigkeiten

Die radiale Verteilungsfunktion g(r) (RDF, engl. radial distribution function) beschreibt
die Anzahl Molekiile in einer Schale mit der Dicke dr im Abstand r von einem Molekiil.

OO » perfekter Kristall: g(r) eine Reihe scharfer

O Banden, Molekiile oder lonen sitzen an fest

OO definierten Orten bis hin zur Oberfliche des
) bulks (Fernordnung)
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Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den durchschnittlichen relativen

Aufenthaltsort von Teilchen in Fliissigkeiten

Die radiale Verteilungsfunktion g(r) (RDF, engl. radial distribution function) beschreibt
die Anzahl Molekiile in einer Schale mit der Dicke dr im Abstand r von einem Molekiil.

OO » perfekter Kristall: g(r) eine Reihe scharfer

O Banden, Molekiile oder lonen sitzen an fest

OO definierten Orten bis hin zur Oberfliche des
) bulks (Fernordnung)

» Flissigkeit: nur (ggfs. tiber)ndchste Nachbarn
bei r; (r2) noch geordnet (Nahordnung)
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Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den durchschnittlichen relativen

Aufenthaltsort von Teilchen in Fliissigkeiten
Die radiale Verteilungsfunktion g(r) (RDF, engl. radial distribution function) beschreibt
die Anzahl Molekiile in einer Schale mit der Dicke dr im Abstand r von einem Molekiil.

O » perfekter Kristall: g(r) eine Reihe scharfer
(@

O Banden, Molekiile oder lonen sitzen an fest
OOO O definierten Orten bis hin zur Oberfliche des
bulks (Fernordnung)

» Flissigkeit: nur (ggfs. tiber)ndchste Nachbarn
bei r; (r2) noch geordnet (Nahordnung)

> Allgemeiner Ausdruck g(r2) =
vz J e W T drsdry...dry mit

z =1 fe V’V/deTldTg .dty
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Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den durchschnittlichen relativen

Aufenthaltsort von Teilchen in Fliissigkeiten
Die radiale Verteilungsfunktion g(r) (RDF, engl. radial distribution function) beschreibt
die Anzahl Molekiile in einer Schale mit der Dicke dr im Abstand r von einem Molekiil.

» perfekter Kristall: g(r) eine Reihe scharfer
Banden, Molekiile oder lonen sitzen an fest
definierten Orten bis hin zur Oberfliche des
bulks (Fernordnung)

| » Flissigkeit: nur (ggfs. tiber)ndchste Nachbarn
O-Atome i flissigem Wasser bei r; (r2) noch geordnet (Nahordnung)

» Allgemeiner Ausdruck g(r2) =

erfv"’/dengT4...dTN mit

(
Z = %fe_VN/deTldTg...dTN

aus Atkins 11th Ed., nach A, Narten et al DJ@uss Faraday Sot. 43 (1967) 97
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Die radiale Verteilungsfunktion beschreibt den durchschnittlichen relativen

Aufenthaltsort von Teilchen in Fliissigkeiten
Die radiale Verteilungsfunktion g(r) (RDF, engl. radial distribution function) beschreibt
die Anzahl Molekiile in einer Schale mit der Dicke dr im Abstand r von einem Molekiil.

» perfekter Kristall: g(r) eine Reihe scharfer
Banden, Molekiile oder lonen sitzen an fest
definierten Orten bis hin zur Oberfliche des
bulks (Fernordnung)

| » Flissigkeit: nur (ggfs. tiber)ndchste Nachbarn
O-Atome i flissigem Wasser bei r; (r2) noch geordnet (Nahordnung)

» Allgemeiner Ausdruck g(r2) =

erfv"’/dengT4...dTN mit

(
Z = %fe_VN/deTldTg...dTN

aus Atkins 11th Ed., nach A, Narten et al DJ@uss Faraday Sot. 43 (1967) 97
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Mittels Monte-Carlo- oder Molekulardynamik-Simulationen konnen radiale
Verteilungsfunktionen berechnet (angenahert) werden
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Mittels Monte-Carlo- oder Molekulardynamik-Simulationen konnen radiale
Verteilungsfunktionen berechnet (angenahert) werden

Integrale schwierig zu [6sen, numerische Ansdtze zur Bestimmung der intermolekularen
Potentialenergie Vjy und zur Berechnung von g(r).
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Mittels Monte-Carlo- oder Molekulardynamik-Simulationen konnen radiale
Verteilungsfunktionen berechnet (angenahert) werden

Integrale schwierig zu [6sen, numerische Ansdtze zur Bestimmung der intermolekularen
Potentialenergie Vjy und zur Berechnung von g(r).

"0, \::/0? o/

2D, ca. 103 Teilchen/Box,
periodische Randbed.,
WW mit Teilchen in Box
und allen Replika
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Mittels Monte-Carlo- oder Molekulardynamik-Simulationen konnen radiale
Verteilungsfunktionen berechnet (angenahert) werden

Integrale schwierig zu |8sen, numerische Ansdtze zur Bestimmung der intermolekularen
Potentialenergie Vjy und zur Berechnung von g(r).

» Monte-Carlo-Methode: wiederholte Zufallsstichproben
von Molekiilverteilungen, geringere V) akzeptiert,
, hohere Vi nur akzeptiert, wenn Boltzmann-Term einen
O‘:fi beliebig gew3hlten Wert zwischen 0 und 1 annimmt.
)

2D, ca. 103 Teilchen/Box,
periodische Randbed.,
WW mit Teilchen in Box
und allen Replika
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Mittels Monte-Carlo- oder Molekulardynamik-Simulationen konnen radiale
Verteilungsfunktionen berechnet (angenahert) werden

Integrale schwierig zu |8sen, numerische Ansdtze zur Bestimmung der intermolekularen
Potentialenergie Vjy und zur Berechnung von g(r).

» Monte-Carlo-Methode: wiederholte Zufallsstichproben
von Molekiilverteilungen, geringere V) akzeptiert,
hohere Vi nur akzeptiert, wenn Boltzmann-Term einen

oﬂf beliebig gew3hlten Wert zwischen 0 und 1 annimmt.
o/ % D.h. niedrigere Energiezustande sind immer moglich,
' hdhere mdglich, aber mit zunehmender Energie immer
unwahrscheinlicher.
aus Atkins 11th Ed.
2D, ca. 103 Teilchen/Box,
periodische Randbed.,
WW mit Teilchen in Box
und allen Replika
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Mittels Monte-Carlo- oder Molekulardynamik-Simulationen konnen radiale
Verteilungsfunktionen berechnet (angenahert) werden

Integrale schwierig zu |8sen, numerische Ansdtze zur Bestimmung der intermolekularen
Potentialenergie Vjy und zur Berechnung von g(r).

)o“:f {

2D, ca. 103 Teilchen/Box,
periodische Randbed.,
WW mit Teilchen in Box
und allen Replika

» Monte-Carlo-Methode: wiederholte Zufallsstichproben
von Molekiilverteilungen, geringere V) akzeptiert,
hohere Vi nur akzeptiert, wenn Boltzmann-Term einen
beliebig gew3hlten Wert zwischen 0 und 1 annimmt.
D.h. niedrigere Energiezustande sind immer moglich,
hdhere mdglich, aber mit zunehmender Energie immer
unwahrscheinlicher.

» Molekulardynamik-Methode: intermolekulare Potentiale
und Kraftfelder (semiempirisch oder ab initio)
beeinflussen die Bewegung der Molekiile, snapshots in
bestimmten Zeitintervallen aufnehmen, wie sich ein

Ensemble raumlich entwickelt
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Mit Hilfe der radialen Verteilungsfunktion konnen thermodynamische
Eigenschaften von Flissigkeiten bestimmt (angendhert) werden
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Mit Hilfe der radialen Verteilungsfunktion konnen thermodynamische
Eigenschaften von Flissigkeiten bestimmt (angendhert) werden

Zustandsgleichung einer (verdiinnten) Flissigkeit
p="8L — 28(N/V)2 [° va(r)g(r)r?dr mit va(r) = rdvjr(r): Virial-Theorem,
Zusammenhang zwischen Potentialenergie und durchschnittlicher kinetischer Energie
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Mit Hilfe der radialen Verteilungsfunktion konnen thermodynamische
Eigenschaften von Flissigkeiten bestimmt (angendhert) werden

Zustandsgleichung einer (verdiinnten) Flissigkeit
p="8L — 28(N/V)2 [° va(r)g(r)r?dr mit va(r) = rdvjr(r): Virial-Theorem,
Zusammenhang zwischen Potentialenergie und durchschnittlicher kinetischer Energie

» erster Term rechts: kinetischer Druck, Beitrag zum Gesamtdruck des Systems von
Molekiilen als perfektes Gas
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Mit Hilfe der radialen Verteilungsfunktion konnen thermodynamische
Eigenschaften von Flissigkeiten bestimmt (angendhert) werden

Zustandsgleichung einer (verdiinnten) Flissigkeit
p="8L _ 2r(N/V)? Jo~ va(r)g(r)ridr mit vao(r) = rdvjr(r): Virial-Theorem,
Zusammenhang zwischen Potentialenergie und durchschnittlicher kinetischer Energie

» erster Term rechts: kinetischer Druck, Beitrag zum Gesamtdruck des Systems von
Molekiilen als perfektes Gas

» zweiter Term: Beitrag der intermolekularen WW zum Druck (innerer Druck);
—r(%) Arbeit die verrichtet werden muss, um zwei Molekiile voneinander auf
einen Abstand r zu trennen
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Mit Hilfe der radialen Verteilungsfunktion konnen thermodynamische
Eigenschaften von Flissigkeiten bestimmt (angendhert) werden
Zustandsgleichung einer (verdiinnten) Flissigkeit
p="8L — 28(N/V)2 [° va(r)g(r)r?dr mit va(r) = rdvjr(r): Virial-Theorem,
Zusammenhang zwischen Potentialenergie und durchschnittlicher kinetischer Energie

» erster Term rechts: kinetischer Druck, Beitrag zum Gesamtdruck des Systems von
Molekiilen als perfektes Gas

» zweiter Term: Beitrag der intermolekularen WW zum Druck (innerer Druck);
—r(%) Arbeit die verrichtet werden muss, um zwei Molekiile voneinander auf
einen Abstand r zu trennen

» Integral -(N/V)?: Anderung der inneren Energie des Systems wihrend seiner
Ausdehnung (0U/0V) ), d.h. = innerer Druck
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Mit Hilfe der radialen Verteilungsfunktion konnen thermodynamische
Eigenschaften von Flissigkeiten bestimmt (angendhert) werden
Zustandsgleichung einer (verdiinnten) Flissigkeit
p="8L — 28(N/V)2 [° va(r)g(r)r?dr mit va(r) = rdvjr(r): Virial-Theorem,
Zusammenhang zwischen Potentialenergie und durchschnittlicher kinetischer Energie

» erster Term rechts: kinetischer Druck, Beitrag zum Gesamtdruck des Systems von
Molekiilen als perfektes Gas

» zweiter Term: Beitrag der intermolekularen WW zum Druck (innerer Druck);
—r(%) Arbeit die verrichtet werden muss, um zwei Molekiile voneinander auf
einen Abstand r zu trennen

» Integral -(N/V)?: Anderung der inneren Energie des Systems wihrend seiner
Ausdehnung (0U/0V) ), d.h. = innerer Druck

» =+ hydrostatischer Druck in Siule (Bewegung von Molekiil) pgacch mit p: Dichte,
gacc: Beschleunigung freier Fall, h: Hhe (unabhingig von Raumrichtung!)
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Gas oder Flissigkeit? Tropfchenbildung setzt Adsorption/Nukleation voraus
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Gas oder Flissigkeit? Tropfchenbildung setzt Adsorption/Nukleation voraus

Der Dampfdruck p einer Fliissigkeit erhoht sich durch zusatzlichen Druck Ap nach
p = p*eVmaBP/RT mit p*: Dampfdruck ohne zusitzlichen Druck und V.1 molares
Volumen der Fliissigkeit.

chem.libretexts.org
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Gas oder Flissigkeit? Tropfchenbildung setzt Adsorption/Nukleation voraus

Der Dampfdruck p einer Fliissigkeit erhoht sich durch zusatzlichen Druck Ap nach
p = p*eVmaBP/RT mit p*: Dampfdruck ohne zusitzlichen Druck und V.1 molares

Volumen der Fliissigkeit.

Wegen der gekrimmten Oberfliche erfahrt ein Tropfen einen zusatzlichen
Laplace-Druck 2+/r mit : Oberflichenspannung und r: Radius der Oberflache.
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Gas oder Flissigkeit? Tropfchenbildung setzt Adsorption/Nukleation voraus

Der Dampfdruck p einer Fliissigkeit erhoht sich durch zusatzlichen Druck Ap nach
p = p*eVmaBP/RT mit p*: Dampfdruck ohne zusitzlichen Druck und V.1 molares

Volumen der Fliissigkeit.

Wegen der gekrimmten Oberfliche erfahrt ein Tropfen einen zusatzlichen
Laplace-Druck 2+/r mit : Oberflichenspannung und r: Radius der Oberflache.

Kelvin-Gleichung fiir den Dampfdruck eines sphéarischen Tropfchens:

p — p*e2'yVm,,q/rRT
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Gas oder Flissigkeit? Tropfchenbildung setzt Adsorption/Nukleation voraus

Der Dampfdruck p einer Fliissigkeit erhoht sich durch zusatzlichen Druck Ap nach
p = p*eVmaBP/RT mit p*: Dampfdruck ohne zusitzlichen Druck und V.1 molares

Volumen der Fliissigkeit.

Wegen der gekrimmten Oberfliche erfahrt ein Tropfen einen zusatzlichen
Laplace-Druck 2+/r mit : Oberflichenspannung und r: Radius der Oberflache.

Kelvin-Gleichung fiir den Dampfdruck eines sphéarischen Tropfchens:
p — p*e2'yvm,,q/rRT

Fiir Wassertropfen mit r = 1 pm ist p/p* = 1.001 bei RT. Sehr kleiner
Effekt! Hat aber trotzdem groRe Konsequenzen!
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Gas oder Flissigkeit? Tropfchenbildung setzt Adsorption/Nukleation voraus
Der Dampfdruck p einer Fliissigkeit erhoht sich durch zusatzlichen Druck Ap nach
p = p*eVmaBP/RT mit p*: Dampfdruck ohne zusitzlichen Druck und V.1 molares
Volumen der Fliissigkeit.

Wegen der gekrimmten Oberfliche erfahrt ein Tropfen einen zusatzlichen
Laplace-Druck 2+/r mit : Oberflichenspannung und r: Radius der Oberflache.

Kelvin-Gleichung fiir den Dampfdruck eines sphéarischen Tropfchens:
p — p*ez’ymef//rRT

Fiir Wassertropfen mit r = 1 pm ist p/p* = 1.001 bei RT. Sehr kleiner
Effekt! Hat aber trotzdem groRe Konsequenzen!

Warme, feuchte Luft steigt auf in kiihlere Gefilde, wo Fliissigkeit
thermodynamisch stabiler ist als Gas, aber wg Kelvin-Gleichung bzw.
Laplace-Druck wiirde Tropfchen gleich wieder evaporieren. Und ohne
Tropfchen keine bulk Fliissigkeit. (Ubersittigung)
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Gas oder Flissigkeit? Tropfchenbildung setzt Adsorption/Nukleation voraus

Der Dampfdruck p einer Fliissigkeit erhoht sich durch zusatzlichen Druck Ap nach
p = p*eVmaBP/RT mit p*: Dampfdruck ohne zusitzlichen Druck und V.1 molares

Volumen der Fliissigkeit.

Wegen der gekrimmten Oberfliche erfahrt ein Tropfen einen zusatzlichen
Laplace-Druck 2+/r mit : Oberflichenspannung und r: Radius der Oberflache.

Kelvin-Gleichung fiir den Dampfdruck eines sphéarischen Tropfchens:
p — p*ez’ymef//rRT

Fiir Wassertropfen mit r = 1 pm ist p/p* = 1.001 bei RT. Sehr kleiner
Effekt! Hat aber trotzdem groRe Konsequenzen!

Warme, feuchte Luft steigt auf in kiihlere Gefilde, wo Fliissigkeit
thermodynamisch stabiler ist als Gas, aber wg Kelvin-Gleichung bzw.
Laplace-Druck wiirde Tropfchen gleich wieder evaporieren. Und ohne
Tropfchen keine bulk Fliissigkeit. (Ubersittigung)

Aber: Oberflache (Glas, Staub 0.d.) ermdglicht Adsorption und Nukleation!
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True or false?
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True or false?

» Die radiale Verteilungsfunktion g(r) beschreibt die Position von Molekiilen in einer
Flissigkeit.
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True or false?
» Die radiale Verteilungsfunktion g(r) beschreibt die Position von Molekiilen in einer
Flissigkeit.
» In Fliissigkeiten entspricht die kinetische Energie der Teilchen in etwa ihrer
Potentialenergie.
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True or false?

» Die radiale Verteilungsfunktion g(r) beschreibt die Position von Molekiilen in einer
Flissigkeit.

» In Fliissigkeiten entspricht die kinetische Energie der Teilchen in etwa ihrer
Potentialenergie.

» In einem perfekten Kristall ist g(r) eine einzelne scharfe Bande, weil die Teilchen
an einer fix definierten Position sitzen.
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True or false?

>

Die radiale Verteilungsfunktion g(r) beschreibt die Position von Molekiilen in einer
Flissigkeit.

In Fliissigkeiten entspricht die kinetische Energie der Teilchen in etwa ihrer
Potentialenergie.

In einem perfekten Kristall ist g(r) eine einzelne scharfe Bande, weil die Teilchen
an einer fix definierten Position sitzen.

Bei 100 oC zeigt g(r) von Wasser keine Banden.
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True or false?

» Die radiale Verteilungsfunktion g(r) beschreibt die Position von Molekiilen in einer
Flissigkeit.

» In Fliissigkeiten entspricht die kinetische Energie der Teilchen in etwa ihrer
Potentialenergie.

» In einem perfekten Kristall ist g(r) eine einzelne scharfe Bande, weil die Teilchen
an einer fix definierten Position sitzen.

» Bei 100 oC zeigt g(r) von Wasser keine Banden.

» Die Monte-Carlo-Methode basiert auf dem Vergleich einer sehr hohen Anzahl
zufillig gewahlter Zustande.
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True or false?

>

Die radiale Verteilungsfunktion g(r) beschreibt die Position von Molekiilen in einer
Flissigkeit.

In Fliissigkeiten entspricht die kinetische Energie der Teilchen in etwa ihrer
Potentialenergie.

In einem perfekten Kristall ist g(r) eine einzelne scharfe Bande, weil die Teilchen
an einer fix definierten Position sitzen.

» Bei 100 oC zeigt g(r) von Wasser keine Banden.
» Die Monte-Carlo-Methode basiert auf dem Vergleich einer sehr hohen Anzahl

zufillig gewahlter Zustande.

Die Molekulardynamik-Methode basiert auf Funktionen, die die intermolekularen
WW beschreiben und den raumzeitlichen Verlauf von Molekiilbewegungen
bestimmen.
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True or false?

>

Die radiale Verteilungsfunktion g(r) beschreibt die Position von Molekiilen in einer
Flissigkeit.

In Fliissigkeiten entspricht die kinetische Energie der Teilchen in etwa ihrer
Potentialenergie.

In einem perfekten Kristall ist g(r) eine einzelne scharfe Bande, weil die Teilchen
an einer fix definierten Position sitzen.

» Bei 100 oC zeigt g(r) von Wasser keine Banden.
» Die Monte-Carlo-Methode basiert auf dem Vergleich einer sehr hohen Anzahl

zufillig gewahlter Zustande.

Die Molekulardynamik-Methode basiert auf Funktionen, die die intermolekularen
WW beschreiben und den raumzeitlichen Verlauf von Molekiilbewegungen
bestimmen.

Der hydrostatische Druck in einer Sdule wirkt nur in z-Richtung (Erdanziehung).
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True or false?

>

Die radiale Verteilungsfunktion g(r) beschreibt die Position von Molekiilen in einer
Flissigkeit.

In Fliissigkeiten entspricht die kinetische Energie der Teilchen in etwa ihrer
Potentialenergie.

In einem perfekten Kristall ist g(r) eine einzelne scharfe Bande, weil die Teilchen
an einer fix definierten Position sitzen.

» Bei 100 oC zeigt g(r) von Wasser keine Banden.
» Die Monte-Carlo-Methode basiert auf dem Vergleich einer sehr hohen Anzahl

zufillig gewahlter Zustande.

Die Molekulardynamik-Methode basiert auf Funktionen, die die intermolekularen
WW beschreiben und den raumzeitlichen Verlauf von Molekiilbewegungen
bestimmen.

» Der hydrostatische Druck in einer Sdule wirkt nur in z-Richtung (Erdanziehung).
» Wenn feuchte, warme Luft in kiihlere Gefilde aufsteigt, kondensiert sie zu

Tropfchen.
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Makromolekiile finden ihre Struktur durch intramolekulare Bindungen

aus kleinen Einheiten (Molekiilen) zusammengesetzte riesige Molekiile
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Makromolekiile finden ihre Struktur durch intramolekulare Bindungen

aus kleinen Einheiten (Molekiilen) zusammengesetzte riesige Molekiile

lineares Polymer

COoEtet

Monomer

querverbundenes Polymer

Gt

Copolymer

LA A aaAaan

aus Atkins 11th Ed.

z.B. Nylon, Zellulose,
Proteinenzyme, DNA, ... 84147



Makromolekiile finden ihre Struktur durch intramolekulare Bindungen

aus kleinen Einheiten (Molekiilen) zusammengesetzte riesige Molekiile

lineares Polymer

Makromolekiile werden mittels ihrer Molekiilmasse

{{{{{{{{@‘ (in Dalton, 1 Da = 1.661 x 10~2"kg) charakterisiert:

Monomer

querverbundenes Polymer

fideicee

Copolymer

LA A aaAaan

aus Atkins 11th Ed.

z.B. Nylon, Zellulose,
Proteinenzyme, DNA, ... 85 /147



Makromolekiile finden ihre Struktur durch intramolekulare Bindungen

aus kleinen Einheiten (Molekiilen) zusammengesetzte riesige Molekiile

lineares Polymer

Makromolekiile werden mittels ihrer Molekiilmasse

{{{{{{{{@ (in Dalton, 1 Da = 1.661 x 10~2"kg) charakterisiert:

M . . "/
onomer durchschnittliche Anzahl M, molare Masse nach Anzahl
querverbundenes Polymer Molekiile dieser Masse gewichtet: M, = = 3", N;M; mit N;
ges

{t { {{{ N Anzahl Molekiile mit molarer Masse M;, Nges: Gesamtanzahl
Molekiile in Probe; Massenspektrometrie

Copolymer

COOEETeet

aus Atkins 11th Ed.

z.B. Nylon, Zellulose,
Proteinenzyme, DNA, ...
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Makromolekiile finden ihre Struktur durch intramolekulare Bindungen

aus kleinen Einheiten (Molekiilen) zusammengesetzte riesige Molekiile

lineares Polymer

Makromolekile werden mittels ihrer Molekiilmasse

{{{{{{{{@ (in Dalton, 1 Da = 1.661 x 10~2"kg) charakterisiert:

M . . "/
onomer durchschnittliche Anzahl M,, molare Masse nach Anzahl
querverbundenes Polymer Molekiile dieser Masse gewichtet: M, = = S". N;M; mit N,
Nges !

{t { t{{ ~ Anzahl Molekiile mit molarer Masse M;, Nges: Gesamtanzahl
Molekiile in Probe; Massenspektrometrie
{ { Gesamtmasse der Probe gewichtet: Mg = m;s > miM; mit

Copolymer m; Gesamtmasse der Molekiile mit Masse M;, mges:

{{ttt{tt{, Gesamtmasse der Probe; Lichtstreuung, Zentrifuge

aus Atkins 11th Ed.

durchschnittliches Gewicht M¢, molare Masse nach

z.B. Nylon, Zellulose,
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Makromolekiile finden ihre Struktur durch intramolekulare Bindungen

aus kleinen Einheiten (Molekiilen) zusammengesetzte riesige Molekiile

lineares Polymer

Makromolekile werden mittels ihrer Molekiilmasse

{{{{{{{{@ (in Dalton, 1 Da = 1.661 x 10~2"kg) charakterisiert:

M . . "/
onomer durchschnittliche Anzahl M,, molare Masse nach Anzahl
querverbundenes Polymer Molekiile dieser Masse gewichtet: M, = = S". N;M; mit N,
Nges !

{t { {{{ ~ Anzahl Molekiile mit molarer Masse M;, Nges: Gesamtanzahl
Molekiile in Probe; Massenspektrometrie

{{ { {{{ B durchschnittliches Gewicht M, moIa_re Masse nach

Gesamtmasse der Probe gewichtet: Mg = L > miM; mit

Mges

Copolymer m; Gesamtmasse der Molekiile mit Masse M;, mges:
ccccttccc Gesamtmasse der Probe; Lichtstreuung, Zentrifuge
aus Atkins 11th Ed. MG/Mn == D D|Sper5|tat

z.B. Nylon, Zellulose,
Proteinenzyme, DNA, ... 88 /147



Makromolekiile finden ihre Struktur durch intramolekulare Bindungen

aus kleinen Einheiten (Molekiilen) zusammengesetzte riesige Molekiile

lineares Polymer

Makromolekile werden mittels ihrer Molekiilmasse

{{{{{{{{@ (in Dalton, 1 Da = 1.661 x 10~2"kg) charakterisiert:

M . . "/
onomer durchschnittliche Anzahl M,, molare Masse nach Anzahl
querverbundenes Polymer Molekiile dieser Masse gewichtet: M,, = % > i NiM; mit N
ges

{t {{{{{ _ Anzahl Molekiile mit molarer Masse M;, Nges: Gesamtanzahl
Molekiile in Probe; Massenspektrometrie

durchschnittliches Gewicht M¢, molare Masse nach
Gesamtmasse der Probe gewichtet: Mg = L > miM; mit

Mges
Copolymer m; Gesamtmasse der Molekiile mit Masse M;, mges:
{{Ctttccc Gesamtmasse der Probe; Lichtstreuung, Zentrifuge

aus Atkins 11th Ed. MG/Mn == D D|Sper5|tat

2.B. Nylon, Zellulose monodispers: B < 1.1; kann hohe Werte annehmen (30+)

Proteinenzyme, DNA, ... 89 /147
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Man unterscheidet vier Strukturarten bei Makromolekiilen

» Primarstruktur: Anordnung von Molekiilen (Monomere)

» Konformation: relative raumliche Anordnung von Monomerketten (Rotation)

- _\
’\’ » Sekundarstruktur: random coil (ohne Sekundarstruktur), Helix,
Faltblatt, Schleife (H-Briicken)

! » Tertidrstruktur: Anordnung von Sekundarstrukturen

» Quartarstruktur: Anordnung mehrerer Makromolekiile zueinander

'd

aus Atkins 11th Ed
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True or false?

v

Polymere bestehen aus identischen, kovalent gebundenen Monomeren.

v

Polymere werden mittels ihres Molargewichts charakterisiert.
Das Verhiltnis Mg /M, gibt die Dispersitit der Probe an.
Die Dispersitat ist ein MaR fiir die Homogenitat der Probe.

v

v

v

Die Primarstruktur von Makromolekiilen beschreibt die Anordnung der Monomere.

Random coils besitzen keine Tertiarstruktur.

v
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Eine stabile Dispersion kleiner Teilchen in einer anderen Phase heifst Kolloid

# Losung, molekular-disperses System; # Suspension

-

https://de.wikipedia.org/wiki/
Thomas_Graham_(Chemiker)

Exp.: Diffusion durch Membran

1861 colloid, abgeleitet aus dem
griechischen Wort fiir Leim

Disperse Phase und Dispersionsmedium kdnnen in einem

der drei Aggregatzustiande vorliegen.
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Eine stabile Dispersion kleiner Teilchen in einer anderen Phase heifst Kolloid

# Losung, molekular-disperses System; # Suspension

Disperse Phase und Dispersionsmedium kdnnen in einem
der drei Aggregatzustiande vorliegen.

» Festkorper in Fliissigkeit: Sol, kolloidale Suspension

» Makromolekiile in Fliissigkeit: Gel

» Fliissigkeit oder Feststoff in Gas: Aerosol
https:/de wikipedia.org/wiki » Flissigkeit in Flissigkeit: (Mikro)Emulsion
fremesGranam{Chemien » Gas in Fliissigkeit: (Mikro)Schaum

Exp.: Diffusion durch Membran

1861 colloid, abgeleitet aus dem
griechischen Wort fiir Leim
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Eine stabile Dispersion kleiner Teilchen in einer anderen Phase heifst Kolloid

# Losung, molekular-disperses System; # Suspension

Disperse Phase und Dispersionsmedium kdnnen in einem
der drei Aggregatzustiande vorliegen.

v

Festkorper in Fliissigkeit: Sol, kolloidale Suspension

v

Makromolekiile in Fliissigkeit: Gel

v

Flussigkeit oder Feststoff in Gas: Aerosol

v

Flissigkeit in Fliissigkeit: (Mikro)Emulsion
Gas in Fliissigkeit: (Mikro)Schaum

x in Feststoff: Festsuspension, -emulsion,-schaum

https://de.wikipedia.org/wiki/
Thomas_Graham_(Chemiker)

v

Exp.: Diffusion durch Membran

v

1861 colloid, abgeleitet aus dem
griechischen Wort fiir Leim
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Kolloide sind thermodynamisch instabil in Bezug auf ihre bulk Phase

Helmholtz-Energie A dndert sich bei konstantem Druck und Temperatur mit der GroRe
der Oberflache (o) um dA = ydo mit «: Oberflachenspannung. Fiir do < 0 ist dA < 0,
d.h.die Oberflache wird spontan kleiner, Kolloide miissten kollabieren.
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Beispiele fiir Kolloide

>

Wackelpudding

B Rauch

C Butter

D Mayonnaise

m

Nebel

-

Marshmallows

G Schlagsahne

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_Kentucky/
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Beispiele fiir Kolloide

A Wackelpudding
Gel

B Rauch

C Butter

D Mayonnaise

E Nebel

F Marshmallows

G Schlagsahne

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_Kentucky/
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Beispiele fiir Kolloide

A Wackelpudding
Gel

B Rauch
Aerosol

C Butter

D Mayonnaise
E Nebel

F Marshmallows

G Schlagsahne

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_Kentucky/
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Beispiele fiir Kolloide

A Wackelpudding
Gel

B Rauch
Aerosol

C Butter
Festemulsion

D Mayonnaise

E Nebel

F Marshmallows

G Schlagsahne

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_Kentucky/
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Beispiele fiir Kolloide

A Wackelpudding
Gel

B Rauch
Aerosol

C Butter
Festemulsion

D Mayonnaise

Emulsion
E Nebel

F Marshmallows

G Schlagsahne

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_Kentucky/
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Beispiele fiir Kolloide

A Wackelpudding
Gel

B Rauch
Aerosol

C Butter
Festemulsion

D Mayonnaise
Emulsion

E Nebel
Aerosol

F Marshmallows

G Schlagsahne
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Beispiele fiir Kolloide

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_Kentucky/

Wackelpudding
Gel

Rauch

Aerosol
Butter
Festemulsion
Mayonnaise
Emulsion
Nebel

Aerosol
Marshmallows
Festschaum
Schlagsahne
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Beispiele fiir Kolloide

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_Kentucky/

Wackelpudding
Gel

Rauch

Aerosol

Butter
Festemulsion
Mayonnaise
Emulsion
Nebel

Aerosol
Marshmallows
Festschaum
Schlagsahne

Schaum
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Surfactant-Molekiile kénnen in Losung spontan Mizellen formen

Lateinisch mica: Kliimpchen, Kriimel
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Surfactant-Molekiile konnen in Lésung spontan Mizellen formen
Lateinisch mica: Kliimpchen, Kriimel
Surfactant-Molekiile besitzen einen hydrophoben und einen hydrophilen Teil, sie sind
also amphiphil (beides liebend).
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wassrige Phase

Von Roland.chem - Eigenes Werk, CCO, https://
commons.wikimedia.org/w/index.php?curid=52346399
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wassrige Phase

Von Roland.chem - Eigenes Werk, CCO, https://
commons.wikimedia.org/w/index.php?curid=52346399
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Surfactant-Molekiile besitzen einen hydrophoben und einen hydrophilen Teil, sie sind

also amphiphil (beides liebend).

Ab einer kritischen Konzentration lagern sie sich in waRriger Losung zu kugelférmigen
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Surfactant-Molekiile konnen in Lésung spontan Mizellen formen

Lateinisch mica: Kliimpchen, Kriimel

Surfactant-Molekiile besitzen einen hydrophoben und einen hydrophilen Teil, sie sind

also amphiphil (beides liebend).

Ab einer kritischen Konzentration lagern sie sich in waRriger Losung zu kugelférmigen
Aggregaten zusammen (hydrophil auRen, hydrophob innen): Mizellen. Molare
Leitfahigkeit der Lésung nimmt rapide ab.

Entropie-Effekt: mehr freie Wassermolekiile, wenn Surfactant-Molekiile aggregieren.

SN
i

wassrige Phase

Von Roland.chem - Eigenes Werk, CCO, https://
commons.wikimedia.org/w/index.php?curid=52346399

Anwendung: im hydrophoben Kern kdnnen Stoffe
transportiert werden, die nicht in waRriger Phase [6slich
sind

typische GrdBe von einigen nm in unpolaren

Losungsmitteln bilden sich inverse Mizellen (auBen
hydrophob, innen hydrophil)
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» Kleine Partikel, die in einer dispersen Phase geldst sind, bezeichnet man als Kolloid.
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» Je nach GroRe der verteilten Teilchen unterscheidet man eine Ldsung von einem
Kolloid von einer Suspension.
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» Kleine Partikel, die in einer dispersen Phase geldst sind, bezeichnet man als Kolloid.
» Je nach GroRe der verteilten Teilchen unterscheidet man eine Ldsung von einem
Kolloid von einer Suspension.

» Kolloide sind stabil, wenn die attraktiven WW zwischen den Teilchen groRer sind
als kT.

» Kolloide kdnnen durch ihre Oberflichenladung elektrostatisch stabilisiert werden,
weil sie sich gegenseitig abstoRen.
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True or false?

» Kleine Partikel, die in einer dispersen Phase geldst sind, bezeichnet man als Kolloid.

» Je nach GroRe der verteilten Teilchen unterscheidet man eine Ldsung von einem
Kolloid von einer Suspension.

» Kolloide sind stabil, wenn die attraktiven WW zwischen den Teilchen groRer sind
als kT.

» Kolloide kdnnen durch ihre Oberflichenladung elektrostatisch stabilisiert werden,
weil sie sich gegenseitig abstoRen.

» Kolloide kdnnen durch Adsorption von Polymeren oder surfactants an der
Oberflache stabilisiert werden, weil diese sich miteinander vernetzen und eine
stabile Matrix formen.
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True or false?

» Kleine Partikel, die in einer dispersen Phase geldst sind, bezeichnet man als Kolloid.

» Je nach GroRe der verteilten Teilchen unterscheidet man eine Ldsung von einem
Kolloid von einer Suspension.

» Kolloide sind stabil, wenn die attraktiven WW zwischen den Teilchen groRer sind
als kT.

» Kolloide kdnnen durch ihre Oberflichenladung elektrostatisch stabilisiert werden,
weil sie sich gegenseitig abstoRen.

» Kolloide kdnnen durch Adsorption von Polymeren oder surfactants an der
Oberflache stabilisiert werden, weil diese sich miteinander vernetzen und eine
stabile Matrix formen.

» Mizellen bestehen aus einem hydrophilen Kern und einer hydrophoben AuRenhiille.
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True or false?

» Kleine Partikel, die in einer dispersen Phase geldst sind, bezeichnet man als Kolloid.

» Je nach GroRe der verteilten Teilchen unterscheidet man eine Ldsung von einem
Kolloid von einer Suspension.

» Kolloide sind stabil, wenn die attraktiven WW zwischen den Teilchen groRer sind
als kT.

» Kolloide kdnnen durch ihre Oberflichenladung elektrostatisch stabilisiert werden,
weil sie sich gegenseitig abstoRen.

» Kolloide kdnnen durch Adsorption von Polymeren oder surfactants an der
Oberflache stabilisiert werden, weil diese sich miteinander vernetzen und eine
stabile Matrix formen.

» Mizellen bestehen aus einem hydrophilen Kern und einer hydrophoben AuRenhiille.

» Der Zusammenschluss von Tensiden zu Mizellen erhéht die Entropie des
Gesamtsystems.
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Vorschau L9

Festkorper und Oberflichen

v

Festkorper, Einheitszellen, Kristallstruktur, Millersche Indizes

v

lonenkristalle, Halbleiter
Flissigkeits-Oberflachen

v

v

Festkorper-Oberflachen

v

Fest/fliissig-Grenzflachen
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