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Aufgabe 15: cis-trans-Isomerisierung von Ethylen.

Man konstruiere ein Hiickel-Korrelationsdiagramm (Orbitalenergien als Funk-
tion des Verdrillungswinkels 6) fiir die cis-trans-Isomerisierung des
1,2-Dideuteroethylens:
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Die gemessene Aktivierungsenergie AF 4 betragt 60 kcal/mol. Welchem (-
Wert entspricht dies? Wie dndert sich die Geschwindigkeit der Reaktion,
wenn sie nicht im Grundzustand, sondern im elektronisch angeregten Zu-
stand ablauft?

(Das Resonanzintegral des Ethylens soll sich in Abhéngigkeit vom Verdril-
lungswinkel 6 nach () = 8 cos(#) dndern.)

Aufgabe 17: Cyclobutadien.

(a) Verwenden Sie den analytischen Ausdruck (77) im Skript um die Hiickel-
eigenwerte von Cyclobutadien zu berechnen.

(b) Berechnen Sie die Resonanzenergie von Cyclobutadien und dem Cyclo-
butadienylkation.

(c) Verwenden Sie den analytischen Ausdruck (78) im Skript um die Hiickel-
eigenvektoren von Cyclobutadien zu berechnen. Zeichnen Sie diese sche-
matisch. (Im Falle der zu den entarteten Energieniveaus gehorenden
Eigenvektoren miissen Sie hierzu erst geeignete Linearkombinationen
bilden um reelle Funktionen zu erzeugen.)



Aufgabe 18: Graphische Auswertung.

Bestimmen Sie die Hiickeleigenwerte folgender Spezies mit Hilfe der in der
Vorlesung vorgestellten graphischen Verfahren:

a) Cyclobutadien

(a)

(b) Benzol

(c) Butadien
)

(d) Hexadien



