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Symmetrie: Anwendungen in der Chemie

Vorlage 2.16

2.9. Anwendungen IV: MO-Theorie (Basis: Atomorbitale)

A

Antisymmetrie

Beispiel: H,O
Basis: Atomorbitale (s. Vorl. 2.13)
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Reduktion:
‘ ‘ E Cy Oxz Oyz ‘ a; ‘ Rechnung nach Formel Vorl. 2.14 ‘
a1 1 1 1 1 3| 36x1+0%1+2x144%1]
ag 1 1 -1 -1 0* }1[6*14—0*14—2*(—1)4—4*—1]
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3+1+2=  3-1-2= 3+12= 3-1+2=

6 0 2 4 '—>3a1,1b1,2b2

Ergebnis: MOs: 3 aq, 1 by, 2 bo
MOs als LCAO: Irreduzible Darstellungen der AO (SALCs der AO)
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