Fysikaalinen kemia 2
Laskuharjoitus 5, s1 2016

1. Osoita, etti seuraavat sp” hybridiorbitaalit ovat normitettuja

2. Osoita, ettd edellisen tehtdvan hybridiorbitaalit ovat keskendén ortogonaalisia

3. Miké on seuraavien hapen hybridiorbitaalien vdlinen kulma ?
Y, =045-25+0.71-2p +0.55-2p,

¥, =045-25-0.71-2p, +0.55-2p,

4. Laadi molekyyliorbitaali kaavio seuraaville: C,, C, ,Cs" ja tarkastele niiden stabiilisuutta
sidoskertaluvun perusteella.

5. Tarkastele allyyliradikaalin m-elektronirakennetta Hiickelin approksimaation avulla
kdyttden kantana hiilten 2p, atomiorbitaaleja. Ratkaise molekyyliorbitaalien energiat ja
atomiorbitaalien kertoimet molekyyliorbitaaleissa. Laske energiatasokaaviosi perusteella
n-elektronienergia allyyliradikaalille, allyylikationille ja allyylianionille.
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6. Kiyti eteenid esimerkkind (v, = %(A +B),y, = %(A - B)) ja osoita, etté

matriisioperaatio C"'HC diagonalisoi hamiltonin matriisin. Matriisi C on
atomiorbitaalien kertoimien matriisi ja C™' sen kédnteismatriisi. Kdénteismatriisin
muodostamiseen 16ytyy lukuisia 14hteitd internetistd. Muodosta hamiltonin matriisi
Hiickelin approksimaation mukaisesti



