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

            ��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������

Antisymmetrie

42

mit Zentralatom

aus Charaktertafel entnehmen

für alle AO des Zentralatoms
irreduzible Darstellungen (IR)

Punktgruppe (PG) des Moleküls ermitteln

zu kombinierende AO auswählen (Energien!)

ohne Zentralatom

AOe als Darstellung der PG anwenden

−> reduzible Darstellung (RR)

jede RR in mehrere IR transformieren

für jede IR mit dem Projektions−
Operator Form der SALCs ermitteln

mit der Symmetrie der IR

Kombination aller AO/SALCs mit gleicher IR
zu einem bindenden und einem antibindenden MO
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Beispiel: H2O
Basis: Atomorbitale (s. Vorl. 2.13)
Reduktion:

E C2 σxz σyz ai Rechnung nach Formel Vorl. 2.14

a1 1 1 1 1 3* 1
4
[6 ∗ 1 + 0 ∗ 1 + 2 ∗ 1 + 4 ∗ 1]

a2 1 1 -1 -1 0* 1
4
[6 ∗ 1 + 0 ∗ 1 + 2 ∗ (−1) + 4 ∗ −1]

b1 1 -1 1 -1 1* 1
4
[6 ∗ 1 + 0 ∗ (−1) + 2 ∗ 1 + 4 ∗ −1]

b2 1 -1 -1 1 2* 1
4
[6 ∗ 1 + 0 ∗ (−1) + 2 ∗ (−1) + 4 ∗ 1]

3+1+2= 3-1-2= 3+1-2= 3-1+2=
6 0 2 4 7→ 3 a1, 1 b1, 2 b2

Ergebnis: MOs: 3 a1, 1 b1, 2 b2

MOs als LCAO: Irreduzible Darstellungen der AO (SALCs der AO)

H-Atom-Gruppenorbitale irreduz. O-Atomorbitale
(aus der red. Darstellung Dar- (O auf allen SE 7→ AO haben Symmetrie-

2 0 0 2 für die beiden 1s-AO) stellung eigenschaften einer irred. Darstellung)

ϕ1 = s1 + s2 a1 2s, 2pz
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