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Huckel 7~Systeme:

n-Kohlenstoff-n-Systeme
(eben, konjugiert, monocyclisch, polycyclisch, linear, verzweigt),
jedes C-Atom (sp?-hybridisiert) tragt ein 2p,-AO zum Gesamtsystem bei
= MO-Ansatz, o/n-Separation, unabhéngige n-Elektronen = n LCAO-n-MOs
=» Variationsprinzip fur ¢; = 2cjiy;
= n Satze von n Sdkulargleichungen
n Terme in jeder Sékulargleichung

Ordnung n der Sékulardeterminante

n Eigenwerte = ni-MO-Energien

v v vV

n Satze von n Koeffizienten in n -Molekilorbitalen

Grundlegende, vereinfachende Annahmen in der HMO-Theorie:

1. Matrixelemente (Integrale) Hii = <yi| Humol x> = JxiHumoyidt

= constant = Coulombintegral a

Wechselwirkungsenergie eines Elektrons in einem 2p,-AO mit eigenem Kern
(Referenzenergie, ca. lonisierungsenergie eines 2p,-Elektrons am C)

2. Matrixelemente (Integrale) Hij = <xi| Humol x> = JyiHumoy;jdz fiir i benachbart
J

= constant = Resonanzintegal 3

Wechselwirkungsenergie eines Elektrons mit zwei benachbarten C-Atomen
gleichzeitig infolge Uberlappung von deren 2p,-AOs

Fiir i, j nicht benachbart: Hij = <yi| Huvol > = [yiHimoxjdt = 0 (Bij = 8i)

3. Uberlappungsintegrale Sij = <yix;> = Jyixjdt: = 1firi=j

= 0fari#j (Sij=6i)
(Neglect of Differential Overlap ""NDO'" oder Zero Differential Overlap
"ZDO"™)




