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Aufgabe 1
In der Vorlesung haben Sie die symmetrieadaptierten Linearkombinationen (SALKs) fiir

ein Dreizentren-Problem kennengelernt. In vereinfachter Nomenklatur lauten diese:

a)

b)

)

SA; = (51 + 82+ s3)

SEI = (281 — 89 — S3>

-5l
[\ D w

SE, = 7(82 — 83)

Zeigen Sie, dass die angegebenen SALKs normiert und orthogonal sind, falls auch die
zugrundeliegenden “lokalisierten” s-Funktionen (s;, s und s3) normiert und orthogo-
nal sind, das heil3t (s;|s;) = d;; gilt. (3P)

Verifizieren Sie, dass die angegebenen SALKs bei Anwendung der Symmetrieoperation
Cs von (3, das gleiche Transformationsverhalten wie die Atomorbitale 2p,, 2p, und
2p, zeigen.

Bestimmen Sie dazu zunichst die transformierten Funktionen Css g, und Css E, an-
hand der Abbildungsvorschrift von Blatt 9, Aufg. 2 fiir die Funktionen s;, so und s3;
vergleichen Sie dies mit dem Resultat, das Sie erhalten, wenn Sie sg, und s E, direkt
in die entsprechende Transformationsmatrix (Darstellungsmatrix) fiir die 2p, und 2p,
Funktionen am N-Atom gemal$ der 1. Seite des Beiblatts zu Kap. III.1 (Molekiilorbitale
von NHj) einsetzen. Verfahren Sie analog fiir s4, und 2p,. (4P)

Zeigen Sie, dass die obigen SALKs sich wie die irreduziblen Darstellungen A} und E’ der
Punktgruppe D3, transformieren. Nutzen Sie dazu das obige Transformationsverhalten
unter der Symmetrieoperation Cs (Teilaufgabe b) sowie den Spiegeloperationen o
und oy, aus. Charaktertafel von D3, umseitig. (4P)

Hinweis: Der einfacheren Notation halber ist hier der Operator ch durch Cs ersetzt.

Bitte wenden.



Aufgabe 2
Der Charakter, d.h. die Spur der Darstellungsmatrix der fiinf d-Funktionen bei einer Dre-
hung um die z-Achse (Drehwinkel «) lautet gemaR Vorlesung

xa(a) = 1+ 2cosa + 2cos2a

Werten Sie diesen Ausdruck fiir die relevanten Drehwinkel aus (= Wiederholung des Ta-
felanschriebs der Vorlesung) und zerlegen Sie diese Darstellung in die irreduziblen Be-
standteile der Punktgruppe

a) O
b) Dy

Benutzen Sie dazu die Formel gemal} Blatt 6, Aufgabe 2 und die entsprechenden Charak-
tertafeln fiir D, sowie O (s. unten). (5P)

Benotigte Charaktertafeln

O |E 6Csy 3Cy; 8Cs3 6C, Dy |E 2C4 Cy C, Cf
A |1 1 1 1 A |1 1 1 1 1
Ay | 1 -1 1 -1 A |1 1 101
E |2 0 2 -1 0 B; |1 -1 1 -1
T, | 3 1 -1 0 -1 By |1 -1 1001
Ty | 3 -1 -1 0 1 E |2 0O -2 O

D3, | E 2C3 3Cy op 2S3 30y,

Al |1 1 1 1 1 1

A, |1 1 101 1 -1

E |2 -1 2 -1 0

Al |1 1 1 -1 -1 -1

Al |1 1 -1 -1 -1 1

E" | 2 -1 0 -2 1




