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7-3 / 1 Mehratomige Moleküle

Vorgehen: Molekülorbitale + Pauliprinzip

Typen von Molekülen:
• Zweiatomige homonukleare Moleküle g
• Zweiatomige heteronukleare Moleküle
• Moleküle aus 3 und mehr Atomen
• Konjugierte Moleküle

7-3 / 2 Zweiatomige Moleküle

Axiale Symmetrie:
nur Projektion Lz von Bahndrehimpuls auf Molekülachse 
(nicht Betrag |L|) ist gute Quantenzahl:

z lL m= ⋅h

Homonukleare Moleküle:
symmetrische (gerade) und antisymmetrische (ungerade) MO

Bindungsverhalten:
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Bindungsverhalten:
bindende und antibindende (*) Zustände

Nomenklatur:                    *
/ z.B.: 1g u unl sλ σ
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7-3 / 3 Orbitale homonuklearer Moleküle
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7-3 / 4 Energieniveaus
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Anmerkung: Abstand und Reihenfolge der MOs abhängig von Molekül
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7-3 / 5 Elektronenkonfigurationen
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7-3 / 6 Molekülorbitale von Sauerstoff

http://www.fhi-berlin.mpg.de/th/personal/hermann/pictures.html
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7-3 / 7 Molekülorbitale von Kohlenmonoxid

http://www.fhi-berlin.mpg.de/th/personal/hermann/pictures.html

7-3 / 8 Molekülgeometrie

Wasser Ammoniak Methan
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7-3 / 9 Hybridisierung

HybridisierungHybridisierung

sp (linear)

sp2 (trigonal planar)

sp3 (tetraedrisch)
sp3d (trigonal
bipyramidal)

sp3d2 (oktaedrisch)

7-3 / 10 Hybridisierung

Äthylen Acetylen
sp2 - sp2 sp - sp

Äthan

σ-Bindung π-Bindung

σ-Bindung
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7-3 / 11 Konjugierte Moleküle

Moleküle mit konjugierten Doppelbindungen:
delokalisierte π-Elektronen →

• Elektronentransfer möglich (Leitfähigkeit)

Butadien Benzol


