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Das Molekilorbital-Modell

am Beispiel des H,-Molekuls



Ziel und Motivation

Ziel: Antwort auf die Frage: Was ist ein Molekulorbital?

Warum? - chemische Bindungen in der Quantenmechanik
- Grundlage in der Quantenchemie
- Erklarung von Reaktionsmechanismen
(z.B. Woodward-Hoffmann-Regeln)

Benotigte Vorkenntnisse: - Atomorbitale (Schrodingergleichung)
- Pauli-Prinzip
Literatur: - Atkins, de Paula, Physikalische Chemie

- Wedler, Physikalische Chemie



Molekulorbital-Theorie entwickelt in den 1930er Jahren
von Friedrich Hund, Robert Mulliken mit Beitragen von
Felix Bloch, John Slater, John Lennard-Jones, Erich Huckel

auch Hund-Mulliken(-Bloch)-Theorie genannt

Orbital: Einelektronenwellenfunktion (Spinorbital)
- exakte Wellenfunktion fur H-Atom
- Ansatz fur Mehrelektronenatome (Naherung)
- ohne Spin: maximal 2 Elektronen kdnnen
raumliches Orbital besetzen



Orbitale von H,
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Interferenz

 Fall 1: Konstruktive Interferenz
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Zwei Wellen gleicher Amplitude+Wellenlange, aber um 2x verschoben, addieren sich.
* Fall 2: Destruktive Interferenz
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Zwei Wellen gleicher Amplitude+Wellenlange, aber um xt verschoben, Idschen sich aus.

Bildquelle: wikipedia.org
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Orbitale von H,
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Kugelflachenfunktionen

Kugelflachenfunktionen (spherical harmonics) flr festen Radius r.
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Quelle: https://fr.wikipedia.org/wiki/Harmonique_sph%C3%A9rique



Aktuelle Forschung
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Zusammenfassung

Ziel: Antwort auf die Frage: Was ist ein Molekulorbital?

Mathematisches Hilfskonstrukt um das Konzept
von Atomorbitalen auf Molekule zu ubertragen

Ungefahrer Anteil eines Elektrons an der
Gesamtwellenfunktion
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