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Vraag 1: Hiickel berekening voor etheen

la.

Hc = eSc:(al—i—B((l) é))c
0—A\ 1
’ ) O—A' = MN-1=0=
A = 41 E—a+§
A =1, c1= B], E; = a+  (Grondtoestand)
A= —1, C2=|:11:|, EQZQ_B
P = \%(%-ﬁ-@)
Yy = %(%—@)

1b.
Eior =200+ 28

De bijdrage van de m elektronen is 2.



1c.

Xs = %(¢1+¢2)
<Hgs> = (xslhess|xs)
S [ A g
= 0yl 2]l ave-e
Y1 = Xs
= (- )
XA = /2 1 2
. 1 1
<Hp> = <XA|heffXA>:ﬁ[1 1] {g ﬂ {_11]220‘_
a2 = Xxa
1d.
Ty = — |vril]
o—ﬁillﬂh
le.
oyz1 = Y1

oy:Vo = Uyz% |19 | = % 11| = W
Dus Uy is even onder spiegeling in het yz-vlak.
1f.
Uy = |14

1g.
O'yz"/)Q = —
O'yZ\Ijl = Oyz ’71)171)2’ = |¢1(_¢2)’ == |w1w2| = _\Ill

Dus ¥, is oneven onder spiegeling in het yz-vlak.

1h.
%XS = —Xs
ixXa = Xa
i, = -0,

Dus xg is oneven, x4 is even en Wy is oneven onder inversie.



Vraag 2: Hiickel berekening voor benzeen

2a. Als je C-atoom 1 en 4 op de y-as legt wordt je SALC-basis als volgt:

Or. 0y, type formule
S S I (14642)(1+6,2) ¢
S A II (14622)(1-6y2) ¢
A S I (1-64)(146,.) ¢
A A IV (1-64.)(1-6,.) ¢
Type I
1
X1 72(¢1 + ¢4)
X2 %(¢2+¢3+¢5+¢6)
Type II:
1
X3 §(¢2+¢3—¢5 — ¢6)
Type III:
1
X4 \ﬁ(m — ¢4)
1
X5 §(¢>2 —¢3 — ¢5 + ¢6)
Type IV:
1
X6 §(¢2 — ¢3+ 5 — ¢6)



2b. De matrix H blokt uit in 4 blokken, want de 4 types SALC hebben geen resonantie-
overlap met elkaar (reken maar na als je wil). We gaan dus per type de H-matrix
opstellen, waarbij SALCs van hetzelfde type wel resonantie-overlap met elkaar
kunnen hebben.

Type I:
I 7 1 7 1
Hi; = (alhlxa) = §<¢1 + Galhepsldr + ¢a) = §(H1,1 +Hya+ Hig+ Haq)
1
= §(a+a+0+0):a
. 1 .
H2I72 = (xalhlx2) = 1<¢2 + @3+ @5 + dolheps|d2 + Pz + b5 + Pe)
1
= a+ Z(H2,3+H3,2+H5,6+H675):a+6
HYy = (alblxe) = —= (61 + dalherslés + bs + 65 + do)
1,2 — X1 X2—2\/§1 4|Nef f1P2 3 5 6
1 1
= —(Hio+Hg+Hys+Hy5)=—=48=2
2\@( 1,2 1,6 4,3 4,5) Vi B B
I o V28 0 V2
= (ﬁﬂ a+5)‘(°‘1+5<\/§ |

Om de eigenwaarden te vinden doen we het volgende:

0\_@A fg = A+ A2-2=0
A=2A+1) = 0
Moo= 2 Ei=a+28
A = -1, Bha=a—-p

Om de eigenvectoren te vinden doen we het volgende:

A ] - b

a = 1
c V2
© = Gl

Uy (x1+V2x2), E1=a+28

_ b
V3



Voor A =-1:

C1 = \/§
Cy = -1
1 { 2
c = —
NER!
1
Uy = ﬁ(\/im —Xx2), Ba=a-p
Type II:
o 1 o
Hiy = (xslhlxs) = Z<¢2 — ¢3+ ¢5 — Ps|h|p2 + d3 — d5 — d6)
1
= a+ 1(H2,3 +Hso+ Hs6+Hps)=a+p
Vs = x3, Ez=a+p
Type III:
111 : 1 ; 1
Hyy = (xalhlxa) = §<¢1 — Galheprldn — da) = §(H1,1 + Hyq— Hyg— Hyp)
1
= §(a+a7070):a
. 1 .
Hig = {xslhlxs) = 7{62 — é3 — &5 + Gelhers|d2 — 63 — &5 + o)
1
= a+ Z(_HQ’B —H3p—Hs6— Hps) =a—f3
. 1 .
HIII = h = — — he - 3 — +
5,6 (xslhlxe) 2\@(@51 Galheys|d2 — ¢z — b5 + ¢6)
1 1
= —=(Hio+Hie+His+ Hyz) = —=48 = V2
2\/5( 1,2 1,6 43 4,5) W) B B

= () )



Voor de eigenwaarden:

OJ; f/iA‘ = A+A-2=0
A+2)A=1) = 0
AN = -2, Bi=a-28
Ao = 1, Bha=a+p

Om de eigenvectoren te vinden doen we het volgende:

Voor A =-2:
2 V2l [a] [0
\/5 1 Co o 0
c1 = 1
C2 = -2
_ 1[ 1 ]
c = 7 |-v2
‘1’42%0(4—\@)(5), Ey=a-2p
Voor A =1:
-1 2 C1 _ 0
\/i -2 Co - 0
1 = \/§
Cy = 1
o= 7]
= =1
‘115:%(\5X4+X5)» Es=a+p
Type IV:
. 1 .
Hé‘g = (xslhlxe) = 1<¢2 — ¢35+ 05 — Pg|h|p2 — P3 + P5 — d6)
= a+%(—H2,3—H3,2—Hs,G—H6,5)Za—ﬂ
Vg = x6, Ee=a—f



2c.

i E4 04—25
— — Es, Eg a—p3
+ N B3 Es a+f
H By a+2p

2d. De totale energie is dus 6 + 83. De bindingsenergie is dan 83. De delocalisatie
energie is dan:

Edel = Ebenzeen - SEetheen
= 6a+ 88— 3(2a+28)
23
2e. Zie Opgave 2b:

v, = %(¢1+¢2+¢3+¢4+¢5+¢6)

U, = %(¢1+¢4_%(¢2+¢3+¢5+¢6>)
Uy = %(¢2+¢3_¢5_¢6)

U, = %(¢1_¢4_¢2_¢3_¢5+¢6)

Uy = %(¢1_¢4)+%(¢2_¢3_¢5+¢6))
Vg = %(2_¢3+¢5_¢6)

2f. Er werd geen gebruik gemaakt van 6,,,, omdat hier alle functies dezelfde symmetrie
hebben (6,y¢; = —¢; met i=1,...,6).

2g. Nee, want ¢ = 0,y04.0.

-1 0 0 1 0 0 1 0 0 -1 0 0
0 -1 0 = 01 0 0 -1 0 0 1 0
0 0 -1 0 0 -1 0 0 1 0 0 1



Vraag 3: Localiseren van MOs voor water

3a.

3b.

1
Y1+ = ﬁ(d’zpy,o + ¢2p,,0 + X5 + XAa)
1 1
= ﬁ(%py,o + ¢2p,.0 t \ﬁ(2¢1s,A))
70 ook
1
1 — 1y = \ﬁ(%py,o — $2p,,0 + X5 — XA)
1 1
= \*@(@pyvo = ¢2p,.0 + ﬁ(Qéf’ls,B))
Denk even terug aan werkcollege 2/3, vraag 4, waarin de eigenschappen van de-

terminanten werden uitgelicht. Daaruit volgt dat kolommen bij elkaar opgeteld
kunnen worden en dat vermenigvuldiging van een kolom gelijk staat aan ver-
menigvuldiging van de hele determinant. Uit de vorige vraag blijkt dat ¥ + 9
gelocaliseerd staat richting van het H, atoom en 7 — %5 in de richting van Hy.
De determinant wordt dan dus:

Woc |+ a) (i +a) (1—v2) ()|
NB: Als je dat netjes uitwerkt gaat het als volgt,

[Ur 1 Y2 o] = [(Y1+un) U1 P Yol
= (W1 +v2) 1 Yo —1/2W1 + ) Uy
= |1 +v2) 1 1/2(=¢1 +42) o
1/2 ’Wl +2) U1 (Y1 — 1) %|

En zo ook voor de andere twee kolommen.



