
G6: Die Energie von Atomorbitalen
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G 8:   K om b inat i on  von  A tom or b i t al en  zu  M olek ü lor b i t alen  
und  ih r e r el at i ve en erget i sche L age
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K om bi nati on  von  n  s-Orbi talen  zu  -M O ’sσ
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K om bi nati on  von  n  p-Orbi talen  zu   M O ’sπ−

n = 1

n= 2

n= 3

n= 1 0 0

n=

D i e  K om bi nat i onen  erf o lgen  hier sy stem ati sch. A us  j edem  bestehen den  M olek ülorbi tal  von   n  A tom en 
w erden  zw ei M ol ek ül orbi t al e   v on  n+ 1  A tom en  konstrui er t,  i ndem  ei n  w ei ters A tom orbit al ei nm al posit i v  
und  einm al negati v  m it dem  bestehenden  M O  k om bini er t w i rd. Z ur  C harak teri si erung  w i rd  das  O rbit al   m i t 
ei ner  B uchstabenf olge  aus  a  und  b  v ersehen: a  =  anti b i ndende , b  =  b i nden de A O -K om bi nat i on. D ie  
R eihenf ol ge  spi el t  f ür di e  energet i sche L age k ei ne R ol l e: aab  =  aba. Schl ussendl i ch  entschei det d ie  Z ahl der  
N etto-B i ndungen  (Total  b  - total  a) über d i e  energet i sche  L age. W i e di e  M O  u nter  B erücksi cht i g ung  
grösstm ögl i cher  Sym metri e  aussehen, i st  der  G raf i k  9 zu  entnehm en. 
M an  beachte: B ei sehr  grossem  n  nähern  sich  di e  Energi en  ei nem  k onstanten  W ert an.


