4) Molekiilorbitale und LCAO-Ansatz

Basisentwicklung: y(r)= Zi a,0,(r) (vollstandiger Satz)

mit: a; =(d]w); (¢:]¢;)=S; (=8; bei vollst. ONS)

Bra-Ket-Notation: (0|w)= j o (N (r)dr

\ai\z =Wahrscheinlichkeit, das System im Zustand |¢,) bzw. ¢,(r)
vorzufinden (vollst. ONS)

LCAO-Ansatz (Linear combination of atomic orbitals): ¢ (r)= Atomorbital,
y(r)= Molekdilorbital:

Eigenwertproblem:

HY a0, =E) . a0,
=2 (o H[6,)a =EX (o ]0)a,
izj(Hu'ESu)aj =0
& det(H;-ES;)=0 (a=0)

Liefert die Energie der stationaren Zustande (z.B. MO-Energien)



