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Übungen zur Vorlesung

Theoretische Chemie I

1. Betrachten Sie die cyclische Verbindung 1,3-Diboret.

In dieser Aufgabe sollen die π-Elektronen dieses Systems in Hückel-Näherung betrachtet
werden, wobei die 2pz-Funktionen an den vier Gerüstatomen die Basis bilden.

(a) Stellen Sie die Hamilton-Matrix auf. Verwenden Sie folgende Matrixelemente:

α = 〈ψC |Ĥ|ψC〉 α̃ = 〈ψB|Ĥ|ψB〉 β = 〈ψC |Ĥ|ψB〉

(b) Bestimmen Sie die Eigenwerte dieser Matrix.

(c) Betrachten Sie den Fall |α − α̃| � |β|. Berechnen Sie die Bindungsenergie
und diskutieren Sie deren Abhängigkeit von der Bindungsstärke β und der
Energiedifferenz |α− α̃| der beteiligten Atomorbitale.

(d) Diskutieren Sie analog den Fall des 1,3-Diazets.


