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7. Ubungsblatt

Geometrische Struktur von Kohlenstoff-Clustern
1. Kleine Cluster

(a) Berechnen Sie fiir verschiedene Geometrien (linear, Tetraeder, 2 Ebene Struk-
turen) die Bindungsenergien eines C'; und eines Cg Clusters. In Welcher Geo-
metrie werden die Cluster vorliegen ?

(b) Berechnen Sie die Bindungsenergien von C,, Clustern mit £ = 2 — 14 (gréBer,
wenn maoglich). Welcher Cluster wird in einer Clusterquelle am haufigsten
sein ?

Vergleichen Sie lhre Ergebnisse mit denen der metallischen Cluster. Welcher
Unterschied ergibt sich zu diesen Clustern sowohl bzgl. der Geometrie als
auch der elektronischen Struktur ?

2. Kafige

Versuchen Sie, die Kafigstruktur eines Cy, Cluster zu berechnen. Skizzieren Sie
Termdiagram fiir die Valenzzustande, berechnen Sie die Zustandsdichte (DOS)
und vergleichen Sie mit der von C60. Gibt es beim C,, Orbitale, bei denen die
Elektronen komplett tber die Oberflache delokalisiert sind ?

Hinweis: C,, besteht nur aus Flinfecken und ist das kleinste Fulleren



