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1. Photoelektronenspektroskopie
Berechnen Sie mit GAMESS die elektronische und geometrische Struktur der an-
gegebenen Molekulle (Benzol und Derivate) und ermitteln sie daraus deren Pho-
toelektronenspekiren ohne Berilicksichtigung der Dipolmatrixelemente (Intensitat)

(a) Berechnen Sie die Cs Kohlenstoffringmolekile CsHyo, CsHg, CsHsCl und
CsH4BrCl. Welche Geometrie habe diese jeweils und vergleichen Sie die
besetzten Valenzorbitale und die LUMO Zustande der Molekiile.

(b) Wie wiirden die Valenz-Photoelektronenspektren dieser Molekiile aussehen ?
Kdénnten Sie die verschiedenen Isomere von CsH,BrCl mittels UPS (Ultra-
Violet-Photoelectron-Spectroscopy) unterscheiden ?

(c) Vergleichen Sie die Energie der Valenzorbitale von Benzol mit denen aus
dem Huckel-Ansatz.

2. Das ESCA Molekiil
Das Molekil CF3 — CO — O — CHy — C'Hz wird auch als ESCA (Electron Spectros-
copy for Chemical Analysis) Molekil bezeichnet. Geben Sie die kinetische Energie
der C 1s Photolinien an, wenn Sie mit einer Photonenenergie von 350 eV anregen
warden.

(a) Berechnen Sie die Elektronenspekiren der Molekiile C H; — C Hy, — O H sowie
CHy — CHy — O — CO — Cl1 und vergleichen Sie mit dem ESCA Molekiil.
Diskutieren Sie das Ergebnis. Was konnte die Ursache der Verschiebung der
C 1s Zustande ?

(b) Wie wirden die C 1s Photoelektronenspekiren der Molekile aus Teil (1a)
aussehen ?



