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Figure 7.1 Showing various o interactions. When viewed down the internuclear axis, these molecular orbitals are circularty
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Figure 7.3 A & bonding interaction. Viewed down the internuctear axis, the
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MO - Korrelationsdiagramm (nach MULLIKEN)
fur A,-Molekule
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Abb. 9-8. MO-Korrelationsdiagramm fiir A,-Molekiile.




Tab. 4. Konfigurationen, Terme, Bindungsgrade (p), Gleichgewichtsabstinde (r,) und
Bindungsenergien (D = experimentell, sowie D, in Hartree-Fock-Naherung) homonuklearer
zweiatomiger Molekiile im Grundzustand.

Konfiguration Term  Nyina Nane P Te (A) Dg (eV) Dg(eV)

exp exp Hartree-
Fock

H} 10, 22; 1 0.5 1.052 2.651

H, (wg)2 M 2 1 0741  4.478

He3(10,)* 10, 2zt 2 1 0.5 1081 2365

Heg(log)z(lou)z (lzg) 2 2 0 297  0.001

Lif [He,]20, 22; 3 2 0.5 1.44

Liz[Hez](Zog)z 12;_ 4 2 1 2673 1.046 0.17

Be,[He, ](20,)° (20,,)° , (IE;) 4 4 0 245 01

B, [Be, J(1m,)? 32:; 6 4 1 1.590  3.02 0.89

C,[Be, J(1m,)? 12; 8 4 2 1243 621 0.79

1\1;‘[13‘32](1%)“30g 22; 9 4 2.5 1116 8713 3.13

N;[Be, J(17,)* (30,)? g1 10 4 3 1.098 9.759 5.18

03 [Be, (1m,)* (30)* 17, M, 10 5 2.5 1.116  6.663 3

O;[Bez](lnu)4(30g)2(11rg)2 Ty 10 6 2 1208 5116 +1.28

F[Be, )(17,)* (30,)* (1m)* 'Zg 10 8 1 1412 1602 —1.37

Ne, [Be, J(17,)* (3002 (1m)* (36, ('Z) 10 10 0o 315  0.002




AP(1) (at.E.)

Abb. 7: Konturdiagramm fiir die Elektronendichtedifferenzfunktion des
Stickstoffmolekiils Na, App,(r), in der zz-Ebene und deren Profil
langs der z-Achse. Man beachte die Zunahme der Elektronen-
dichte im Bereich zwischen den beiden Stickstoffatomen und im
Bereich der einsemen Elekironenpaare (Abschnitt 5.6). Abbil-
dung aus Klessinger!7. ‘
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Abb. 8: Konturdiagramm fiir die Elektronendichtedifferenzfunktion des
Lithiumflouridmolekiils LiF, Appije(r), in der zz-Ebene und de-
ren Profil lings der z-Achse. Man beachte die starke Zu-
nahme der Elektronendichte im Bereich des Fluoratoms und
die starke Abnahme im Bereich des Lithiumatoms, welche die
Elektroneniibertragung vom Lithium zum Fluor wiederspiegelt,
die der Ausbildung eines ionischen Molekiils, Li®F®, vorausgeht
(Abschnitt 5.5.3). Abbildung aus Klessinger!”.
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Abb. 9: Konturdiagramme fiir die Elektronendichtedifferenzfunktionen
der Hydride aller Atome der L-Schale von Li bis F, vom weitest-
gehend ionischen Lithiumhydrid Li®H® bis zum entgegengesetzt
polarisierten Fluorwasserstoff HF. Abbildung aus Klessinger 7.




Tabelle 7: Elektronegativititen der Atome der K- und L-Schale. Gezeigt sind
die auf gleiche mittlere Grofie normierten Elektronegativititswerte der
drei, durch die Gleichungen (46 — 48) charakterisierten Skalen.

Atom A Elektronegativitit (xa)
Pauling Mulliken-Jaffé?)  Allred-Rochow

H 2.20 2.21
Li 0.98 0.84 0.97
Be 157 140 (sp) 1.47
B 2.04 1.93  (sp?) 2.01
C 2.55 2.48  (sp®) 2.50
2.75  (sp?)
329 (sp)
1.75 (p)
N 304  3.68 (sp°) 3.07
3.94 (sp?)
4.67  (sp)
2.28 (p)
0 3.41 304 (p) 3.50
F 3.98 3.90 4.10

) In der Mullikenschen Elektronegativititsskala ist die Elektronegativitat eines
Atoms von der Atomfunktion abhingig. In der Klammer wird daher der
Hybridisierungszustand des betrachteten Atomorbitals angegeben.



Cay E C, oy(xz) oy (yz)

A 1 1 1 1
1

A, 1 1 -1 —1

B, 1 -1 1 —1

B, 1 -1 -1 1

Abb. 31. AO’s im H,0-Molekiil.

AO s | | 2y | Pa
irred. Darst.l a lb1 l b, l a
po= L
s -\/5 (h1+h2)
h, =\/~% (hy —h,)

la1 = ¢, +c12pz +¢:13hs
2a1 = czls+c22pz +c23hS

3“1 =cys+ C,b, + c”hs
16, = p,

16, = Culby + e shy,

2, = Csaly T C55hy




Abb. 33. Qualitatives Schema der Valenz-MO-
Energien im H,O.









