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Aufgabenblatt 10

10.1 LCAO mit Punktgruppensymmetrie

Die Konstruktion von Versuchzustéinden aus atomaren Orbitalen wird Linear Combina-
tion of Atomic Orbitals (LCAO) genannt.

Ein fiktives Molekiil aus fiinf Atomen habe Cj,—Symmetrie. Fiir ein Atom sei die 1s-
Wellenfunktion bekannt. Konstruieren Sie die symmetrieadaptierten Wellenfunktionen fiir
das Molekiilion (5 Riimpfe und ein Elektron) und zwar einmal mit der C5—Symmetrie und
einmal mit der Cs,—Symmetrie.



