Chemia kwantowa B — zadania domowe

Zestaw 12. — odpowiedzi

Zadanie 1. Przy uzyciu metody Hiickla wyznaczy¢ energie orbitalne czasteczki cyklobutadienu.

Rozwizanie 1. Numerujemy atomy wegla w czasteczce cyklobutadienu:
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Rozwiazujac réwnanie (1) otrzymujemy
T = —2
To = T3 = 0 s (2)
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a wiec energie orbitali wynosza
€L = o+ 25
€ = €3 =0Q . (3)
€4 = X — 25

Zadanie 2. (dodatkowe) Przy uzyciu metody Hiickla wyznaczy¢ energie wzbudzenia HOMO-LUMO dla
czasteczki benzenu.

Rozwizanie 2. Numerujemy atomy wegla w czasteczce benzenu:
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Wypisujemy réwnanie wiekowe:
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Zatem energie orbitali benzenu wynosza

6 =a+20

ea=e3=a+f

=€ =a—0 (6)
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W czasteczce benzenu jest szesé elektrondéw 7, zatem w stanie podstawowym zajete beda trzy orbitale .
Energia orbitali HOMO wynosi wiec €, = €3 = €3 = a + 3, zas orbitali LUMO — ¢ = ¢4 = ¢5 = a — .
Energia wzbudzenia HOMO-LUMO wynosi

Ae =€ — ¢, = —20. (7)



