
Übungen zur Vorlesung Aliphaten und Cycloaliphaten

-MO-Theorie-

1) Berechnen Sie für Butadien im Grundzustand und im 1. angeregten Zustand die π-
Bindungsordnungen, die π-Ladungsdichten und die Indices der freien Valenz

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

3) Gibt es einen einfachen Zusammenhang zwischen der allgemeinen Formel zur 
Berechnung von π-Systemen und dem Weg über die Ausmultiplikation von 
Determinanten?

4) Gesetzt den – hypothetischen - Fall, Ihr PES-Spektrum gäbe 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 könnte die Aufspaltung basieren (Molekularer 
Mechanismus)?

5) Wie könnte man die energetischen Lagen unbesetzter Niveaus bestimmen (Eine 
Möglichkeit: Die Idee der PES aufgreifen)
























