
SS2006 Festkörperchemie Vorlage 1.4

1.1. Idealkristall (Forts.)
1.1.4. Ionenkristalle
Strukturchemie I: Kondensation von Kationen-Koordinationspolyedern KKP

Pauling-Regeln

➊ Pauling-Regel (Radienverhältnisregel):
Um jedes Kation wird ein Koordinationspolyeder gebildet. Der Abstand zwischen Kation und Anion
ist durch die Summe der Ionenradien bestimmt, die Koordinationszahl dagegen vom Radienverhältnis.

Gültigkeit und Abweichungen am Beispiel binärer Oxide

70

80

60

50

40

30

90

100

C
N

 3
(T

et
ra

ed
er

)
C

N
 4

C
N

 6
(O

kt
ae

d
er

)
C

N
 7

C
N

 8

La  O

Tl  O   (C-Struktur)

TiO (NaCl)

Ga  O

Al  O

CrO
BeO

OsO

B  O

V  O   (eigener Typ, CN 5)

HgO

PdO

TMO (NaCL)
TMO   (Rutil)

ZnO (Wurtzit)
CuO

Korund+Spinell
(CN 6 + CN4/6)

N
ic

ht
m

et
al

le

2 3

4

3

2 3

2 3

2

2 3

2 3

2 5

w
enige B

eispiele

einflüssen

d-Elektronen-

von 

aufgrund

Abweichungen

PtO:            ��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

HgO: (rot)            ��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

LFSE verschiedener 3d-Kationen in Oxiden:

Ion Oktaederst. Tetraederst. ∆
jeweils in [kJ/mol]

d3 Cr3+ 225 67 158
d5 Fe3+ 0 0 0
d6 Fe2+ 50 33 17
d8 Ni2+ 122 36 86
d10 Zn2+ 0 0 0

➋ Pauling-Regel (Elektrostatische Valenzsummen-Regel):
Die Valenz eines Anions in einer stabilen ionischen Struktur versucht die Stärke der elektrostatischen
Bindungen der umgebenden Kationen zu kompensieren (und umgekehrt).

➌ Pauling-Regel:
Teilung von Kanten und besonders von Flächen zwischen Koordinationspolyedern reduziert die Sta-
bilität einer Struktur. Dieser Effekt ist besonders ausgeprägt für Kationen hoher Valenz und geringer
Koordinationszahl.

➍ Pauling-Regel:
In einer Struktur mit meherern Kationen weichen Kationen mit hohen Ladungen einem Teilen von
Bauelemente aus.

➎ Pauling-Regel (’Sparsamkeitsregel’):
Die Zahl verschiedener Bauelemente in einer Kristallstruktur ist klein.


