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Molekülorbitale
ρ

ρψ

ψ

−β

β

α

bindend

antibindend

r

r

r

r

LCAO bei H+

2

1-dimensional unendlicher Fall

..α

α−β−β

β

α+2βα+2βα+2β

α α

α−2β

Ringe als LC von 1s-H-AO
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1s-H-Atomkette: LCAO, DOS, Bandstruktur, COOP

Bandstruktur (ohne Faltung)

Bandstruktur (1x gefaltet)
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s-, p- und d-Atomorbitale mit Bandstruktur

Gitterinstabilitäten, Peierls-Verzerrung
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