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Ubungsblatt 6

1) Charaktertafel einer Punktgruppe

Nehmen Sie als Basissatz fiir die Darstellung der Punktgruppe Can die C—H-, C—Cl- und C=C- Bindungen
von (E)-1,2-Dichlorethen.
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a. Erhalten Sie die vollstandige Charaktertafel der Punktgruppe.

Cl

Cl H

0 0 0 1 -1 0 0 O
(Hinweis: Die Matrizen 8 (1) é 8 und 8 _01 (1) 8 sind dhnlich)
1 0 0 O 0 0 0 1

b. Bestimmen Sie die irreduziblen Darstellungen fiir die p- und d-Orbitale.

c. Konstruieren Sie symmetrieangepasste Molekiilorbitale durch Anwendung des
Projektionsoperators auf die 2p,-Orbitale der Kohlenstoffatome, wobei z parallel zu Cx(z) ist.
(Hinweis: Es ist ausreichend, den Projektionsoperator nur auf das 2p,-Orbital eines der
Kohlenstoffatome anzuwenden!)

d. Beim (E)-1,2-Dichlorethen-Molekiil 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?

Con E Ci2) i oh
A | 1 1 1 1
Be 1 -1 1 -1
Ay 1 1 -1 -1
Bu 1 -1 -1 1




