Zweiatomige Molekule
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Molekulorbitaldiagramm
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Benennung

Orbital Knotenebenen durch Achse Rotationssymmetrie
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antibindend
— zusatzlicher Knoten senkrecht zur Achse

(zwischen den Kernen)
- Elektronendichte zwischen Kernen
reduziert

nicht-bindend
in etwa unveranderte Energie

zylindrisch (m = 0)
einfach (m = £1)
vierfach (m = +2)

UrsprungsorbitaleJ_J_Anti—bmdend
015" (103)

TSym metrie



Ubersicht

Erweiterung von Hy
- Zwei Kerne, viele Elektronen

- n AOs — n Molekulorbitale

Aufbau-Prinzip in MOs
- MOs nach Energie besetzen

- Hund’sche Regel fur entartete Orbitale
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0-Orbitale aus s-Orbitalen

o: bindend o":antibindend
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o- und m-Orbitale aus p-Orbitalen

entlang Bindungsachse: o; nebeneinander: «

o: bindend o": antibindend
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MO-Energieniveaus: Reihenfolge

Nur Orbitale ahnlicher Energien kombinieren
s-p-Mischung nur bis Ny

Li; - Na 0, - Ney
(s-p-Mischung) (kein Mischen)
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MO-Diagramm: N»
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Bindungsordnung

BO — Npind — n2antibindend (104>

Interpretation
- BO > 0: Bindung stabil

- BO = 0: Molekul nicht stabil



09: Paramagnetismus

Lewis-Struktur
- alle Elektronen gepaart: falsch
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He,: Keine Bindung

Elektronenkonfiguration
w - He: je 152
- Gemeinsam: o3 (07,)?
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Heteronukleare Molekule

AO-Energien nicht gleich
- Elektron dichter bei elektronegativerem w

Atom
- Elektronegativer Atom: niedrigere
AO-Energie
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Photoelektronenspektroskopie

Photoionisation
- h+M =Mt e

- MessgrofSe: kinetische Energie der Elektronen: Eyj, = hv — I E;

Koopmans’ Theorem
- lonisierungsenergie ~ negative Orbitalenergie IE; ~ —¢;

- Naherung: keine Relaxation nach lonisation



