Ubungen zur Vorlesung Aliphaten und Cycloaliphaten
-MO-Theorie-

Berechnen Sie fur Butadien im Grundzustand und im 1. angeregten Zustand die -
Bindungsordnungen, die n-Ladungsdichten und die Indices der freien Valenz

Zeichnen Sie qualitativ die Orbitale und die schematisierten Slater-funktionen des
Pentatrienyls

Gibt es einen einfachen Zusammenhang zwischen der allgemeinen Formel zur
Berechnung von n-Systemen und dem Weg Uber die Ausmultiplikation von
Determinanten?

Gesetzt den — hypothetischen - Fall, Ihr PES-Spektrum gabe Ihnen Banden bei 14
eV, bei 12 eV und bei 9 eV mit einer Aufspaltung von 0,211 eV. Wie sieht das
Energiediagramm aus, worauf konnte die Aufspaltung basieren (Molekularer
Mechanismus)?

Wie konnte man die energetischen Lagen unbesetzter Niveaus bestimmen (Eine
Maoglichkeit: Die |dee der PES aufgreifen)



H, H,
\ /
{7_ [ —
/ G .
H, H, 20
AQO
( .
o @O 8 'S ok
> & Py AP
1,H, H., H

MO G MO8

MOs[| MO~ T 5 “*““H
g
=




e —

Iy
=

Ener

Dissoziatic msgrenze

1/

Abb. 17. Normalschwingungen des Ethy-
len-Molekiils. Die Schwingungen v, v; und
vg sind mit Bewegungen der Atome senk-
recht zur Papierebene verbunden. ,,+* be-
deutet Bewegung nach oben (zum Betrach-
ter hin), ,,—* bedeutet Bewegung nach un-
ten. Man erkennt, dafd z.B. bei v4 die bei-
den CH,-Gruppen gegeneinander verdreht
werden, dafl v, also eine Torsionsschwin-
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3. Singulett-Methylen
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- 1,3-Butadien, fransoid Symmetrie: Cap 1,3-Butadien, transoid (Fortsetzung)
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utadien, fransoid (Fortsetzung) 66. 1,3-Butadien, cisoid Symmetrie: Cjy
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1,3-Butadien, cisoid (Fortsetzung)

3-Butadien, cisoid (Fortsetzung)
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Symmetrie: Dgp
St Athylen (Fortsetzung)
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7. Methan Symmetrie: Ty
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Pyramidales Methyl-Radikal (Fortsetzung)
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2E E= 0.1216 HCH3

1E E=-0.5117 Mgy,

47, E= 0.0593 OT;HB

2A1 E=-1.0653 Ocy
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