
Vorlesung Methoden der Anorganischen Chemie Vorlage I - 6.13

6.4. Darstellungstheorie (Molekülorbitale von H2O)
III. Basis: Atomorbitale

Antisymmetrie
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Beispiel: H2O

Basis: Atomorbitale
Reduktion:

E C2 σxz σyz ai Rechnung nach Formel Vorl. 2.14

a1 1 1 1 1 3* 1
4
[6 ∗ 1 + 0 ∗ 1 + 2 ∗ 1 + 4 ∗ 1]

a2 1 1 -1 -1 0* 1
4
[6 ∗ 1 + 0 ∗ 1 + 2 ∗ (−1) + 4 ∗ −1]

b1 1 -1 1 -1 1* 1
4
[6 ∗ 1 + 0 ∗ (−1) + 2 ∗ 1 + 4 ∗ −1]

b2 1 -1 -1 1 2* 1
4
[6 ∗ 1 + 0 ∗ (−1) + 2 ∗ (−1) + 4 ∗ 1]

3+1+2= 3-1-2= 3+1-2= 3-1+2=
6 0 2 4 7→ 3 a1, 1 b1, 2 b2

Ergebnis: MOs: 3 a1, 1 b1, 2 b2

MOs als LCAO: Irreduzible Darstellungen der AO (SALCs der AO)
H-Atom-Gruppenorbitale irreduz. O-Atomorbitale
(aus der red. Darstellung Dar- (O auf allen SE 7→ AO haben Symmetrie-

2 0 0 2 für die beiden 1s-AO) stellung eigenschaften einer irred. Darstellung)
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