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Aufgabe 1

Bestimmen Sie das Transformationsverhalten der reellen p-Funktionen mit Winkelanteil
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unter der Spiegeloperation o,,. Hierbei ist die x-Achse durch ¢ = 0 definiert, d. h. o,
entspricht einem Vorzeichenwechsel ¢ — —¢. Bestétigen Sie damit das entsprechende
Ergebnis der Vorlesung fiir die 2p-Funktionen am Sauerstoff (fiir H»O). (4P)

Aufgabe 2
Betrachten Sie drei 1s-Atomorbitale auf den Ecken eines gleichseitigen Dreiecks (z. B. H-
Atome von NHj).

bitte wenden



Wiederholen bzw. vertiefen Sie hierfiir die Ausfithrungen der Vorlesung vom 18. 6. wie
folgt. Zeigen Sie, dass bei der Drehung C3 folgendes gilt:

Ocys1(F) = 51(C3'F) = s2(7)
Oc,52(F) = s3(F)
Ocy s3(F) = s1(7)

Beachten Sie hierbei, dass der Ursprung des Koordinatensystems im Mittelpunkt des gleich-
seitigen Dreiecks liegt. Konstruieren Sie damit die Darstellungsmatrix I'(C3) gemalf:

S1 S1
Ocy | s2 | =L(C3) | 52
53 53

und berechnen Sie deren Charakter (Hinweis x(Cs) = 0).

Zeigen Sie ferner y (o) = 1 fiir jede der drei Spiegeloperationen von C3, im Raum dieser
drei s-Funktionen und zerlegen Sie damit die entsprechende reduzible Darstellung in ihre
irreduziblen Bestandteile (gemél’ der Formel von Blatt 6, Aufgabe 2). (6P)

Aufgabe 3 (Hinweis: Aufgabe ist optional, d.h. zahlt nicht zur Bonusregelung.)

Bestimmen Sie die symmetrieadaptierten Linearkombinationen fiir ein Zweizentrenpro-
blem mit der einzigen (nichttrivialen) Symmetrieoperation Cy und Cosq1 = s9,Casy = s1.
Benutzen Sie dazu die folgende Formel fiir den sog. Projektionsoperator:

. . .
Pi = th:X(J)(R)R

und j = A, B im Rahmen der Punktgruppe C,. Angewandt auf eines der beiden sy-
Orbitale von H,O iiberfithrt P/ dieses in deren symmetriegerechte Linearkombination
(gemal} irreduzibler Darstellung A oder B). Vergleichen Sie mit dem entsprechenden Er-
gebnis der Vorlesung. Charaktertafel der Punktgruppe Cs:

Cy | E Gy
All 1
B -1

(5P)



