
WS 05/06 Elektronen in Festkörpern Vorlage 2.3

2. LCAO-Ansatz: Der Festkörper als ’Riesenmolekül’ (Forts.)
2.1.2. Molekülorbitale (Forts.)

Charaktertafel der Punktgruppe D4h

E C4 C2 C′
2 C′′

2 i S4 σh σv σd

A1g 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 x2 + y2, z2

A2g 1 1 1 -1 -1 1 1 1 -1 -1 Rz

B1g 1 -1 1 1 -1 1 -1 1 1 -1 x2 − y2

B2g 1 -1 1 -1 1 1 -1 1 -1 1 xy
Eg 2 0 -2 0 0 2 0 -2 0 0 (Rx,Ry) (xz, yz)
A1u 1 1 1 1 1 -1 -1 -1 -1 -1
A2u 1 1 1 -1 -1 -1 -1 -1 1 1 z
B1u 1 -1 1 1 -1 -1 1 -1 -1 1
B2u 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1
Eu 2 0 -2 0 0 -2 0 2 0 0 (x, y)

4 s 4 0 0 2 0 0 0 4 2 0 a1g + b1g + eu

4 px 4 0 0 2 0 0 0 4 2 0 a1g + b1g + eu

mit Zentralatom

aus Charaktertafel entnehmen

für alle AO des Zentralatoms
irreduzible Darstellungen (IR)

Punktgruppe (PG) des Moleküls ermitteln

zu kombinierende AO auswählen (Energien!)

ohne Zentralatom

AOe als Darstellung der PG anwenden

−> reduzible Darstellung (RR)

jede RR in mehrere IR transformieren

für jede IR mit dem Projektions−
Operator Form der SALCs ermitteln

mit der Symmetrie der IR

Kombination aller AO/SALCs mit gleicher IR
zu einem bindenden und einem antibindenden MO
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2.2. 1-dimensinal unendlicher Fall
Ringe als LC von 1s-H-AO
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1s-H-Atomkette: LCAO, DOS, Bandstruktur, COOP
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