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Übungsblatt 6 

 

1) Molekülorbitale aus linearer Kombination von Atomorbitalen 
 

a) Wählen Sie als Basis die 2pz-Orbitale der Kohlenstoffatome von (trans)-1,2-Dichlorethen, 

wobei z parallel zu C2(z) ist. Konstruieren Sie die symmetrieadaptierten Orbitale.  

 

 

 
 

C2h E C2(z) i σh 

Ag 1 1 1 1 

Bg 1 -1 1 -1 

Au 1 1 -1 -1 

Bu 1 -1 -1 1 

 

 

 

 

b) Beim (trans)-1,2-Dichlorethen-Molekül entspricht die Symmetrie des LUMO der Darstellung 

Bg und die des HOMO Au. Wie muss die elektromagnetische Welle polarisiert sein, um 

Übergange induzieren zu können? 

 

 

2) Zerlegung einer reduziblen Darstellung 

Die Charaktere einer Funktion F in der Punktgruppe C3V seien χ(E) = 7, χ(C3) = 1 und χ(σv) = -1. Welche 

irreduzible Darstellung enthält die Funktion F? 

 

 C3v E 2C3 3σv   

 A1 1 1 1 z x2+y2, z2 

 A2 1 1 -1 Rz  

 E 2 -1 0 (x,y) (Rx,Ry) (x2-y2,xy) (xz,yz) 

 

 

 


