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Aufgabe 12: Hiickelmatriz.

Stellen Sie die Hiickelmatrizen fiir folgende Molekiile auf:

(a) Cyclopropenylanion

Aufgabe 13: Allylsystem.

Gegeben sei das Allylsystem.
(a) Stellen Sie die Hiickelmatrix auf.
(b) Berechnen Sie die Eigenwerte und normierten Eigenvektoren.

(c) Berechnen Sie fiir das Allylanion m-Ladungsverteilung und Bindungs-
ordnungen.

(d) Berechnen Sie jeweils fiir das Allylradikal, das -anion und das -kation
die Resonanzenergie.

(e) Berechnen Sie die Resonanzenergie im Cyclopropenylsystem ebenfalls
fiir Kation, Radikal und Anion.

(f) Diskutieren Sie die Stabilitdt von linearem gegentiber gleichseitig- drei-
eckigem H3 und Hj mit Hilfe der Ergebnisse aus (d) und (e).



(g) Berechnen Sie die Eigenvektoren fiir das Allylsystem auch mit der ana-
lytischen Formel
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Aufgabe 14: Lineare Polyene CyHy.o.

Gegeben sei die Serie Ethylen (N=2), Butadien (N=4), Hexatrien (N=6) und
Octatetraen (N=8).

(a) Verwenden Sie die analytische Formel
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um fiir alle Spezies sémtliche Eigenenergien zu berechnen.

(b) Zeichnen Sie die jeweiligen Energieniveaudiagramme und deuten Sie
die Elektronenbesetzung an.

(c) Berechnen Sie fiir alle Spezies die Resonanzenergie pro Elektron und
und die HOMO-LUMO Energieliicke, jeweils in Einheiten von S.



