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Ubungsblatt 8

1) Molekiilorbitale aus linearer Kombination von Atomorbitalen

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

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

H /CI Cn| E Caz) i on

\ A 1 1 1 1
C=C B: 1 -1 1 -1

yd \ Ay | 1 1 -1 -1
Cl H Bu | 1 1011

b) Beim (trans)-1,2-Dichlorethen-Molekil entspricht die Symmetrie des LUMO der Darstellung
B und die des HOMO A,. Wie muss die elektromagnetische Welle polarisiert sein, um
Ubergange induzieren zu kénnen?

2) Symmetrieanalyse der Schwingungsmoden mehratomiger Molekiile

Fihren Sie die Symmetrieanalyse der Schwingungsmoden von (E)-1,2-Dichlorethen durch und
bestimmen Sie, welche Schwingungen IR-aktiv bzw. Raman-aktiv sind.

H Cl Ch| E Clz) i on
\ yd
C=C Ag 1 1 1 1| R, X%, y?, 2% xy
yd \
Cl H Bg 1 -1 1 -1 | Ry, Ry xz,yz
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3) Raman Spektroskopie

Die Schwingungsmoden des CO,-Molekiils sind in der folgenden Abbildung dargestellt:
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Biegeschwingung

' O_C—O_b Symmetrische Streckschwingung 75 =1338 cm™?
O—Cc—0 Antisymmetrische Streckschwingung | 7,5 = 2349 cm
4
Q—C=—/0

Vs =667 cm™

Das Molekil wird mit einem griinen Laser (A = 532 nm) bestrahilt.
Berechnen Sie die Wellenldnge der drei Komponenten des gestreuten Lichts (Stokes, Anti-Stokes,
Rayleigh) und das Verhéltnis zwischen den Intensitdten der Stokes- und Anti-Stokes-Linien bei einer

Temperatur von 298 K (ksT/hc = 200 cm™2).




