
 دترمينان سكولار

 ها بدست آورد:تري براي مولكولتوان با يك روش سادهدترمينان سكولار را مي

 2، ستون و رديف دوم نشانگر اتم شمارة دو 1بدليل اينكه ستون و رديف اول نشان دهنده اتم شماره يك 

شهوند  همديگر ضرب نمود. در صورتيكه عواملي كه بهه ههم ضهرب مهي     توان آنها را بهباشد لذا ميو غيره مي

در نظر گرفته ولي اگر يكسان نبود ولي همسايه باشند نتيجه را يك در نظر گرفتهه و   Xيكسان باشند حاصل را 

باشد. حال با اين روش دترمينان سكولار را بهراي ننهدين سيسهتم در    در غير اين صورت حاصل برابر صفر مي

 گيريم.نظر مي
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  سيستم آليل: -2
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 بوتادين -3و  1سيستم  -3
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 سيستم سيكلو پروپنيل -4
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ي با افزايش تقارن در مولكولها، گردد سيكلو پروپنيل داراي دو تراز هم انرژي است. بطور كلننانچه مشاهده مي

  تعداد اوربيتاهاي هم انرژي افزايش مي يابد.
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 انرژي رزونانسمحاسبه 

هايي كه ها را محاسبه نمود. تا به حال در دترمينانتوان انرژي رزونانس سيستمبا استفاده از دترمينال سكولار مي

ها از لحاظ الكتروني كهامً   هاي مختلف مورد بررسي قرار گرفته است، فرض بر اين بود كه سيستمبراي سيستم

هاي شماره دو و سه بهود  را كه نشانگر برهم كنش اتم 32Hباشند به عنوان مثال در سيستم آليل ما غيرمستقر مي

03223فرم غيرمستقر را بدست آورديم حال اگر  در نظر گرفتيم و انرژي سيستم آليل در را برابر   HH 

 را نيز محاسبه نمود. 1توان انرژي سيستم مستقردر نظر گيريم مي

 انرژي سيستم آليل در فرم غير مستقر:

 

 

 فرم مستقر: انرژي سيستم آليل در

 

 

 

                                                 
1 - Localized 



 

 

 

 )انرژي سيستم غير مستقر(= )انرژي رزونانسي( -)انرژي سيستم مستقر( 

 

 گردد.پايدارتر مي 8.0سيستم آليل بواسطة غير مستقر شدن به ميزان 


