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Kapitel 1

1.1. Das H2 - Molekül: "Valence Bond" - Methode (Lit. 3, S. 52-61)

Einschub: Spinwellenfunktion

1.2. Molekülorbitalansatz für H2
+ und H2 (Lit. 3, S. 52-61)

Vergleich der Wellenfunktionen für H2: MO- und VB-Ansatz

1.3. MO-Beschreibung zweiatomiger Moleküle: Variationsansatz für

homonukleare und heteronukleare Moleküle

1.4. MO-Schema und Aufbauprinzip: Bindungsordnung, Bindungslänge,

und Bindungsenergie

1.5. Photoelektronenspektren: Beispiel N2

1.6. MO-Schema und Photoelektronenspektren der HX-(X-Halogen)

Verbindungen (Hinweis auf Spin-Bahn-Kopplung)

Computerübung: MO-Schemata aus Hartree-Fock-Berechnungen 

  für zweiatomige Moleküle

© Joachim Sauer  •  “Chemische Bindung", WS 2009-10 Humboldt-Universität •  Kapitel 1 •  Folie 2

Morse-Kurve
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MO Energieniveaus
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W. Kutzelnigg, Einführung in die Theoretische Chemie,Bd. 2, Chem. Bindg, Verlag Chemie 1978
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Herkunft der Schwingungsstruktur von PES
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