
 در مولكول اتيلن HMOكاربرد روش 

 دهيم.دترمينان سكولار را براي مولكول اتيلن تشكيل مي

 

 كنيم.تقسيم مي سازي، تمامي عبارت را بر براي ساده

              

(1-11) 

   

 حاصل حل دترمينان برابر است با:
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 و  هر دو از جنس پايداري بوده لذا مجموع دو پايداري    گيردد. پيس   سبب افزايش پايداري ميي

   انرژي اوربيتال مولكولي پيوندي و      لكيول  انژري اوربيتال مولكيولي ديد پيونيدي اسيت. در مو

در اوربيتال مولكولي با انرژي  اتيلن، دو الكترون   :قرار دارند و انرژي كل سيستم برابر است با 

 



 2معيادل   است پس انرژي پيوند  2كربن ايزوله معادل  Pهاي از آنجا كه انرژي دو الكترون در اوربيتال

 است.

 ها مولكولي مربوط به اين ترازهاي انرژي را بدست آوريم.حال لازم است توابع موج اوربيتال

( اعضاي رديف اول و ستون اول، نشان دهنده اطلاعات اوربيتال اتم شماره يي  و  11-1در دترمينان سكولار )

 باشد. لاعات اوربيتال اتم شماره دوم مياعضاي رديف دوم و ستون دوم، نشانگر اط
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درايب اوربيتيال مولكيولي ديدپيوندي بدسيت      X=1درايب اوربيتال مولكولي پيوندي و  X=-1حال به ازاي 

 آيد.
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گيردد. بيراي   آيد بلكه مقادير نسبي درايب محاسبه مييبدست نم 2Cو  1Cاز معادلات سكولار عددي براي 

 گردد.محاسبة مقدار عددي از شرط نرماليزاسيون اوربيتالها استفاده مي
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 براي سيستم آليل HMOروش 

. بطوريكيه  دهييم هاي يوني يا راديكالي است تشكيل ميدترمينان سكولار را براي سيستم آليل كه به يكي از فرم

 محاسبات براي هر سه سيستم يكسان است. 
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 خواهيم داشت: تمامي عبارت بر  تقسيم پس از جاگذاري و

 ( برابر است با:11-1عبارت دترمينان )

 

 



مساوي  سرو كار داريم كه دريب  1هاي فرد ما با ي  تراز غير پيونديدر سيستم آليل و يا در تمامي سيستم

 است. صفر بوده و انرژي اوربيتال مولكولي برابر 

هاي آليل را همانند روش مشابه براي مولكول اتيلن، دترمينان سكولار امكان بدست آوردن توابع موجي اوربيتال

 داد.خواهد 
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براي محاسبه درايب اوربيتالي پايدارترين اوربيتال مولكولي كه داراي انرژي    2E  باشيد باييد   ميي

2x .در نظر بگيريم 
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 از شرط نرماليزاسيون خواهيم داشت: با استفاده 

                                                 
1  -  Nonbonding molecular orbitals (NBMOs) 
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در نظر بگيريم درايب اوربيتال مولكولي غيرپيوندي  X=0اگر   E .بدست خواهدآمد 
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 از شرط نرماليزاسيون خواهيم داشت:
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 براي تراز سوم داريم:
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 از شرط نرماليزاسيون داريم:

 


























2

1

2

2

1

1412

3

2

1

2

1

2

1

2

1

2

1

C

C

C

CCCC 

 

3213
2

1

2

2

2

1
 MO 

ليل در اوربيتال غير پيوندي  در سيستم آ E  گره بر روي اتم مركزي است و ضريب اوربيتالي اتم

 باشد.مركزي برابر صفر مي

 

     

 

 

 



 سيستم هاي آليل عبارتست از: حالت هاي مختلف براي انرژي

                             + 2.82= 
+
лE             كاتيون : 

+ 2.83=  
.
лE              اديكال : 

+ 2.84= 
-
лE                آنيون: 

 

با يكديگر متفاوتند زيرا كه الكتيرون اديافي در راديكيال و آنييون، در تيراز غيير        گونه ها فقط در مقدار  ينا

 پيوندي قرار مي گيرد. از اين رو هر سه مورد انرژي پيوندي يكساني دارند.

 


