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Aufgabe 13: Molekiilschwingungen
(a) Flihren Sie ein Rassenanalyse der Normalschwingungen folgender Molekile durch: NH;, CsHg, C,Hg
(gestaffelt), SO,.

(b)* Fuhren Sie eine Rassenanalyse der Normalschwingungen des Ethens durch. Unterscheiden Sie
zwischen ebenen und nicht-ebenen Schwingungen. Fihren Sie 12 innere Koordinaten ein (5
Bindungslangenanderungen, 7 Bindungswinkel) und geben Sie an, welche inneren Koordinaten mit
den berechneten Schwingungsrassen verknipft sind.

Aufgabe 14: Molekiilschwingungen und Auswahlregeln

(a) Zwei der moglichen Symmetriegruppen eines Y-X-X-Y-Molekiils sind C,, und C,;,. Fiihren Sie fir
beide Strukturen eine Rassenanalyse der Schwingungen durch. Unterscheiden Sie dabei in plane und
out of plane Schwingungen. Geben Sie die Infrarot- und Ramanaktivitat beider Strukturen an.

(b) Bei Ozon findet man mehr als eine IR-aktive Fundamentalschwingung. Begriinden Sie mit Hilfe
dieser Beobachtung, dass Ozon in der Gleichgewichtslage nicht die Struktur eines gleichseitigen
Dreiecks haben kann.

Aufgabe 15: Direktes Produkt von Punktgruppen

Zahlreiche Punktgruppen lassen sich als direktes Produkt zweier Untergruppen schreiben, z.B.
Dsp = D3 x Cs

Weisen Sie diese Gleichung nach. Konstruieren Sie dazu die Charaktertafel der Gruppe D3, aus den
Charaktertafeln von D; und Ci.

Aufgabe 16: Matrixelemente und Auswahlregeln

Welche elektrischen Dipoliibergdange sind in einem System der Symmetrie T4 bzw. C,, verboten?
Geben Sie dabei an, entlang welcher Molekiilachsen oder in welchen Molekiilebenen diese Uberginge
verboten sind (bzw. erlaubt oder "polarisiert" sind).



