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Aufgabe 27: Das H+

2 -Molekülion.

Die aus einer LCAO-MO-Variationsrechnung gewonnenen Ausdrücke für die
niedrigsten bindenden und antibindenden MOs von H+

2 sind

ψ1σg
=

1
√

2(1 + SAB)
(ϕA + ϕB) (1)

und

ψ1σu
=

1
√

2(1− SAB)
(ϕA − ϕB) . (2)

und die zugehörigen elektronischen Energien

E1σg
=
HAA +HAB

1 + SAB

(3)

und

E1σu
=
HAA −HAB

1− SAB

, (4)

mit den in der Vorlesung genannten Definition der auftretenden Größen.

1. Zeichnen Sie die beiden Potentialkurven und MOs qualitativ.

2. Berechnen Sie Bindungsenergie

∆E = E1 −HAA (5)

mit und ohne der Näherung SAB ≈ 0.

3. Berechnen Sie die Anregungsenergie

∆Ẽ = E1σu
− E1σg

(6)

mit und ohne der Näherung SAB ≈ 0.

4. Wenn Sie zu H+

2 ein Elektron hinzufügen, entsteht H2. Erwarten Sie
für H2 einen kleineren oder größeren Gleichgewichtsbanstand R0? Be-
gründen Sie Ihre Aussage.



Aufgabe 28: Zweiatomige Moleküle.

1. Arrangieren Sie die Spezies O+

2 , O2, O−

2 , O2−

2 gemäß steigender Bin-
dungslänge. Geben Sie jeweils die Bindungsordnung an.

2. Von welchen der Moleküle N2, Li2, O2, C2, F2 und NO würden Sie
erwarten, dass das Hinzufügen eines Elektrons eine Stabilisierung be-
wirkt? Bei welchen wirkt sich das Entfernen eines Elektrons stabilisie-
rend aus?

3. Warum ist O2 im Grundzustand ein Triplett?


