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1) MO Schema 
 

Skizzieren Sie das Molekülorbitalschema von 𝑁2 . Das erste 𝑝𝜋 -Molekülorbital liegt unterhalb des 

ersten 𝑝𝜎-Molekülorbitals. Welches Molekülorbital ist das HOMO und welches das LUMO? Geben Sie 

außerdem das Termsymbol für den Grundzustand von 𝑁2 an und spezifizieren Sie die Parität und (+/-

)-Symmetrie. 

 

2) Termsymbole 
 

Welche der folgenden Übergänge sind elektrisch erlaubt? Erklären Sie hierfür kurz die verschiedenen 

Komponenten der Termsymbole und die Auswahlregeln für elektrische Dipolübergänge. 

i. Π2  ↔  Π2  

ii. Π3  ↔  Π3  

iii. Σ ↔  ∆ 

iv. Σ+  ↔  Σ− 

v. Σ1
𝑔
+  ↔  ∆1

𝑢
+ 

 

3) Variationsprinzip für homonukleare zweiatomige Moleküle 

 
Anwendung des Variationsprinzips liefert für homoatomare zweiamtomige Moleküle Orbitalenergien 

von: 

𝜀± =
 ± 

1 ± 𝑆
 

Für ein heteroatomares zweiatomiges Molekül kann gezeigt werden, dass sich die Orbitalenergien 

unter Vernachlässigung des Überlapp-Integrals (S = 0) ergeben zu: 

𝜀± =
1

2
(𝛼𝐴 + 𝛼𝐵) ±

1

2
(𝛼𝐴 − 𝛼𝐵)√1 + (

2𝛽

𝛼𝐴 − 𝛼𝐵
)

2

 

Die Ionisierungsenergien von 𝑋𝑒  5p- und 𝑂  2p-Elektronen betragen 12,1 und 13,6 eV. Welche 

Energien und Zusammensetzungen haben die bindenden und antibindenden Molekülorbitale von 

𝑋𝑒𝑂? Verwenden Sie ein Resonanz-Integral von -1,2 eV. 

 
 


