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Маluпrdцr ki, аt,эm a,nlayr5l hola егаmlzdап awal IV аsrdа уuпап
alimi DemokTit tага,[iпdа,п daxil edilmigdir, Demokrita gёга atom
maddэnin boltinrnayan оп kiqik hissaciyi ltesab оluпurdu. Atomun
bi>li.inmazliyi haqqrnda tas,ovvi.iг xlx аsriп ахlrlап Хх эsriп avvalarina
qodar elmda ltciknr stirr,riigdiiг, Lakin Ьu d<ivгda aIilnlar аtоmuп
bdltinlnэzliyini grrbha аlhпа alan ча atomun miirakkab daxili quruluga
malik olduýunu gtistorarr Ьir gox tэkzib olunmaz tэсгiiЬi faktlaг
rniioyyэn etdilor Belalikla, hal-hazrrda KAtom fizillasl> adlanan elm
sahasi уаrапагаq inkigali еtrпауа ba9ladl. Biitiin bu masololar
KE.O.Mosimov, T.M.Miirl;olov <<Atom fizikasu>, Bakl, 2002, 912s.ll
darsliyinda оtrаfl t gаrlr оlчrrmчgduг.

XIX osrdo kirnyavi qurulug nazariyyasinin yaralrmasr ila оlаqвdаг
оlаrаq bela fагz olullurdu lii, rnahdud sayda atomlar Ьirlоgаrэk molekul
acllanan hissэciklar amola gatira bilar va molekul maddanin bir gox
fiziki ча kimyovi xass;olorinin dagtylclsr olan Kkigik kiitla>dir. Demoli,
maddalar yalnrz atonrlardan deyil, harn da molekullardan ibaTatdiT.

Fizikada vo kimyada fопtrаlаgпug bu f'ikirdan istifada еtlэrэk Ьэzоп
obrazlt gakilda dеуiгlаг: aila comiyyatin rnolekuludur.

Molekulyar-kirretik паzагiууэdа эksэr hаllагdа atom vo molekul
аrаsmdа heg Ьiг fагq qoyulmur vo Ьеlэ hesab ediliT ki, atomun ozti elo
biratomlu mоIеkuldцr. Qiinki bu пэzоriууэdа hаmiп hissaciklorin daxili
qtrruluqu пэzоrа altnrntr. ,tVIolekulyar fizikada da mоlеkчllагrп dжili
qurulugunu паzэrо alrnadan molekullardan ta9kil olunmug qazlann vo
mауеlогiп makroskopik ;каssаlогi tiуrэпilir. Mohz buna gоrа dэ
<molekul fizikasr> va <<molekulyar fizika> апlауrglаппr eynitagdirmak
olmaz.

Molekul fizikasr Ьiг elm sahasi kimi yalnrz kvant mexanikast
ya.randtqdan sопr;а lrreydana galTniq, inkigaf edorok formalaqmlg va bu

фп da inki9af etrnirkdadiг. Molekul fizikasr mtiasir fizikanln паzэri
asaslnl tagkil еdэп kvaпt mexanikast qanunlannt tatbiq etmэklo
mоlеkullагrп elektron qurulugttnu, rзqsi harakotini чо tjгlапmа
harakatini, bu lrorallat шёчlаriпiп bir-biri ila qaгgrlrqlr tasirini,
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molekullartn fэzа qunrlugunu, гeaksiyaya giгrтrаk qabiliyyotini va s.

сiуrапоп Ьir elm sahosidir. Bu сi,ir yana;drqda Ь,эlrэ hcsab etmak оlаr ki,

molekul fizikasmtn уаrапmаsl tarixi Qауtlеr va l-ondon tаrаfiпdап
hidгоgеп molekulu iigiin ýrеdiпgеr tanliyinin ha1,1 edilorak Ьu molekulda
homopolyar kovalent гаЬitаrriп yaranmasil sаtlоЬlагiпiп izah edildiyi
|92'7-ci ildan Ьаglапtr. О vaxtdan 80 ila y,axtn Ьiг miiddэt kegmosina

Ьахmауаrаq l984-cii ilda Almaniyada 9ар olunmug va sопrа rus dilina
torci.ima ediimiq <A.Lege <Fizika molekul>, М., N{ir, 1987,228 s.> сlаrs

vasaiti istisna olunmaqla Klvlolekul fizikasr> adlr doгslik vo уа dars

vasaitino rast golinmir. <<Kvant kimyaslt>, <Maddonin quruluqш>,

KMolekullmln qurulu;u)) va s. kimi аdlаrlа gzр оluпmug kitablar isa
daha genig ohatoli оluЬ, molekul fizrkasr rnasalolorini sistemli gakilda
.;аrh еtmiг.

Gепig oxtlcu ашditоriуаst tigйn nlrzэrlla h:tulmug KMolekul
fizikasI> adlr bu dогs vэsaiti Bakl Dбvlat Universitetinda va Sumqayrt
D<ivlat Univeгsitetinda uzuIt nrtiddat orzindKr eyni adlr fann i.lzra

охчпmuý miihаziгаlаr asaslnda, m<ivcud olan uyýrrn adэbiyyatdan
istifada etmakla,, yazrlmlqdrr.

\lII[ fosildan va 59 ра.rаqrаfdап iЬагаt оlап bu dоrs vasaitindэ
mqlekul fizikasrna aid gэrh olunan lnasoltllarin Ьurаdа fBsil-fosil qlsa

mаzmuпчпu sadalamayaraq Ьu Ьаrэdа rnolurnat almaq tigiin
miiлdвricatt sаdосэ olaraq паzэrdэп kеgiгпrаk htirmatli охuсuйп xahig
оlцпuг. Bu zаmап molekullann elektron, гlэqs \,а firlапmа sреktгlагiпа,
yani mоlеkulуаг spektroskopiyaya va molekullann elektrik va maqnit
xassaltrrina aid olan fasillari gcinnadikda tlunu dагs vasait_inin
gatrgmazlrýr kirrri qвbul еtmауiп. (.tinki hamin mаsаlаlэriп hаr biri
ауrlса tadris olunan ixtisas fanninin ргеdm,зti ч;э yaztlmasl talob olunan
uyýun dэrs vasaitinin mtiчzusuduг.

Мбhtагаm oxucu! Ali mаktоЫог tigiin аzоrЬаусап dilindo
KМolekul fizikast>> adlr bela Ьir dэrs vasaitinin g,ap olunmasr ilk
tэgabbus olduфndan, уэqiп ki, Ьuгаdа nriiayyon псiqsапlаг va
gatl;rnazhqlar da чагdlr. Btitun bunlar haqqrnd:l бz maslahat, toklif va
iгadlarrnr ЬiгIdirопlоrа samimi nrinnatdar <l,tасаý;trшzа inann.
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Nэhayc,t, bu dогs vasaitinin haztrlanmasmda say va bacarlqla

ЬбуЁk amtll: l;огf etrniq Bakl Dсivlоt Universiteti fizika faktiltasi

<Kimyavi fiziko kafedraslnrn amokda9lan Maila Voli q|zl

Mammoclor'a.ya, fi zika-r iy aziyy at elm lаri nam izod i Аrzumап Qardagxirn

oýlu Hasanova va surmqayrt Diivlat lJniversitetinin amakda9r ваьауrэч

Ozim Carulla oýluna miialtiflar dоr:,п hбrmвt vo sayЁl ila miппаtdаг

olduqlarrnr Ь iId iгmоуi tizlorinin,monэ,ri Ьоrсu hesab еdirlаr.

Нбгmо1.li ,охur:ulаг. Taasstiflor olsun ki, dагs vosaiti hааrlапаrkап,

amanslz acol бmriiпiiп rnэhsuldar <;a$rnda Bakr Dci1,lat lIniversitetinin

kkimyэvi fizika> kаfеdrаsrпm пntidiri, рrоfеssог Miirsalov Таhir

моmmаdrzа olitunu агаmtzdап vaxl5lz apardt. saminri va istedadlr alim

Таhir Мiiгsа].оиrп xatirosi опч tantyanlarm qalbindo daim yaýayacaqdш.
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I I.эSiL
I\{oLEKUL нАQQrшlпд 0MuMi MaI"L,MAT

ý 1. l\{olekul haqql nda tasawiirlarin inkiiqati

Mglekul alrlayrgr lattnca <<rпоlесчlа>, уэпi kiqik l<iitla mэпаslпl

чеrэп scizdan goti.iгiilmi.i9diir,

Fizikanln tагiхiпэ паzэr saldtqda malum оlrrr ki, XIX аsrэ

qadarfizikirtabiathadisэlariniпriigalridэedэnvc,crnlararastnda
qargrlrqlr al:rqani mtiэууэп еdап Ьir еlm оlmч;сlu,r, Yalntz 19-cu эsгiп

аччэllаriпdа Ьu hаdisэlэriп nikгoskopik rnahiyyati va hэmiп

hadisalarcla igtirak edan hissaciklarin strukturu haqqlnda mаsэlаlаr

ёп plana gэkilmауэ baqladl, sопгаkr dбчrlаr<lа mоlеkullагrп

qurui"qu va опlаrrп bir-biri ilo qaгqrlrqlt tэsir mэsаlаlэri sistemli

u"Kita"' tэhlil edildi ча mоlеkullаrш mбvcudluýlr qati rniiayyan

edilmig hesab оlчпdч.
Demokrit va Levkippin егаmtzdап эwаl J\r-V аsrlэrdэ yunanca

((atoпl>)manaslnln"..nxrrdavabбliinmэzhissacil:lэrhaqqrnda
qadim tЫsэГr fэrziууаlаriпi пэzаrэ almasaq, Ьеlэ hesab еtmэk оlаг ki,

molekulla,T haqqrnda ilk tаsачлtгlаr kimya еlmiпdэ qar9rlrqlr miqdаr

mi.inasibatlэrinin mtiqahida ,эlчпmаsl ilэ alaqadar olaraq

уагапmtqсlrr. Нэlа xvIII эsгiп 40-cr illэriпdа гчs alimi

M.v.b,oonosovГrzikikimyayaaidэsarlarinclэiilgmэlarinkimyada
vafizikadavacibliyinixiisusiqeyclediгdi.1808.ciildэDaltontam
оdэdlэriп пisЬэt qапчпчпч tэl:lii etmi9dir ki, bu qanuna gбrэ

kimyavi еlеrпепtlаr Ьir-Ьirilэ yalntz gaki nisbэttаlinrlэ reaksiyaya

giriгlаr.ВчtэсriiЬifаktааsаsапЬеlаfэrzеtmэkоlurсluki.kimУэчi
еlеmепtlаriпhissэсiklэri,УапiаtоmlаrЬirlэqаrэkrпоlеkчlzrdlапап
уепi quTuluq уаrаdtгlаr, l81i+i ilda Avoqadro чэ t814-cii ildэ

Ampere)'nitemperaturvэtazyiqэmalikolanbtitl)nqazlarrneyni
hасmiпdэ, qаzш niivifurdэn astlt olmayaraq, eyni siryda molekul

oldrrýunu miiаууэп etdilэr. Iv{olekullar va atornlaг ar:astndakt fэrq

elm аlэmiпdа yalntz bundan sonra tэdriсэп Ьа9а diiЕ,iilr:пэуэ baýlandr,

I]ela ki, sl-atistik termodinamikada molekulun nrcivc"ud, olmasr qэЬul

olunduval865-ciildэLo;midtilkdafaolaraqmolekullann



8diametгini tartibca drizgiin mйаууэпIаýdirэ bildi. Eyni zа.папdаВчtlеrоч, l(ekule, Кчрсr, Fr;лпklапd чэ s, kirni аJimlагiп
molekulIarrll il.опl qurulu'u haqqrnda tэsаччiirlаri r"r"";ы-;;inki'af etmaya ba'ladl, Kimyavi .*okriyulurrn goxlu ,oyiu'-tisuЫC"
olunmast sa,lэsinda allnmlg natical,ari nizamlamaýa imkan чеrап ilkin
modellar ink igaf etdiгiidi. Biittin bu iqlarin diizgiin qiymatlandirilmasi 

'tigi'n пэzэrэ almaq lааmdш ki" 1900-сй ildэп sопrа Rеzеrfоrduпiglэri ча Вогuп postulatlarr эsastnda atom sllеktгlэriпiп,
inteгpгetasiyasr ('аrhi) sayasinda sarbast atomun qur.,tu'u-iuqqrnda
mtiasir tаsэл,чijгIэr уагапmщdtr. Опа gсirэ dэ, yalnrz l9tO-сч ildэп
1920-ci ilэ q:эdагki dcivrdo, xtjsusi halda, Lyuis ча Kosselin '' '
hеtеrороIуаг (kovalent) чэ Lyuisin hоmороIуаr (valent) гаЬitаlаг
haqqrnda iglari sayasinda kimyэr,i гаьitэпiп mоdеIlагi уаrапа Ьildi'чэbu i9 sоI]га Lапgmчг tагаfiпdап davam etdirildi. B{itiin ъч
mаsаlаIэriп, digаг elm sаhэIагi da daxil olmaqla, kvant
mexanikastnrn kcimayi ila sопа qасlэr aydmlagdrilnrasl mоlеkчllаrш
бlgtilэri уз lqчгЧlЧýu haqqrnda b,iliklarin toplanmastna ciz paylnt
чегmiýdir. Вчпа misal olaraq qаzlапп чэ zэif mahlullarrn dielektrik
xassalarini iz,ah etmak ii9rin Debay tаrаfiпdап (1913) роlуаr mоlеkчl
anlaylgtnln clu'lil edilmasini, Lane, IТridriх, Knippinqa giira (19l3)
rепtgеп ýiialarlntn mоlеkчIуаr kгi:;tаrllагdа iпtеrfёrепriучrrпч asasan
mоlеkчllаrrп tilgiilarinin tayin eclilmasinin miimktlnliiyfinri чэ уаsmoluxovskr va Eyngteyn tаrаfiпdэrr taklif оlчпmu; (rьоз) Ьбhгап
opalessensiy;lsl (iqrýln sapilmasi пэtiсаsiпdэ уагапап buIanrqlrq)
hadisasinin i:ralttnl gбstэrmэk оlаr.

Molekr"rl lizikasmln Ьir еlrп sаhэsi kimi inki9afi mаddэпiп
quruluýunun чэ xassalarinin сlэ <iугапilmэsiпdэ miihtim r,эl
оупаmrgdш. Qiinki molekullar mаtеriуашп эsаs strчktчг
еlеmепtlаriсliг. МоlеkчIlаr аtоmlа;гdап tagНI оlчпmчglаг va hог Ьir
molekulda аtо.mlагlп песэ уеt,Iэýmаsi чэ опlаг агаstпdа qaгýllrqlr
tasir ЬЧ molekulun чэ dеmэli, hэпriп molekullardan tagkil olui-us
maddalarin xassalэrini mi.iоууап еdir. Maddi fогmаlаrlп bЁtiin
mtixtalifliyi rrislabon az sayda atorn пбчIаriпiп goxiu sayd,a Ьirlаýrrrэ
чаriапtlаrtп llr nniimkiin оlmаsmа аriаslапmщdш.
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Molekul dedikda c:kstremal olmayan tэzуiq va

tеmреrаtчrlаrdа, yani поrmаl 9эrаitdа dayarrlqlr crlan аtоmlаг

kompieksibaqacliigiiltir.Mol.eku!.1anbiratomuqopa,rпtaqi.igiin5-20
е|' Ъпеrji tэlаЬ olunduýu halcla, mауеlэrdа ча уа mоlеk,;lуаг

kristallarda molekulltrr агаstпdа clargllrqlr tэsiiгiп enc:rjisi 0,5el'-a

yllxtn, qаzlагсlа isэ паzагэ altnmaliacaq dагасэdэ kiqil,, оlur,

Qazlarm, tпауеlэriп va Ьэrk cisilnlarin хаtisэlаri Ьjг qox

сlэhэtdаlr mоlеkuIlапп quruluEu ila srx surэtdа с,lаqэdаrdrr, Bu

qargrlrqlr аlаqэпiп буrапilmэsi ila molekul fizikasr maglul оlчr va bu

,r.Irnudu bela dеmэk оlаг ki. rпо]еkчl fizikasl hissасiklэr fizikasr ilэ

aqreqathallarfizikasrnrnkasi9masindayerla9ir,yэ'nimolekulu
mudd"nin Ьаrk чэ уа mауе halrnda da оуrэпmаk оlаr, Daha

fenomenoloji yarraqma olan аqгеqаt hаllагr fizikasr (fаzаlаг fizikasr)

ila yanaýr molekullarrn yaranlnast sэьаьlаri haqqrn<la mаsаlэlаri

бУrэпапhissэсiklэгfizikаsrdаmtihiimаhаmiУчэtkаsЪеdir'Yаlшz
kvant mexanikast уагапапdап Sопга Ьч пrэ.sэlаlэri qапаэtЬах9

ýakildar буrэпmэk miimktin onmtrgdursa da hэlэlik iirnцtrri ýэkilda

dэqiq hаllаг taprlmamr9dtr. Мэsаlа lэчrаstпdаdtг ki, dort1 hissэсikdэп

iЬаrэt klassik sistem й9i,iп artrq сlэqiq analitik hэllэr tirllmaq qeyri-

miimktindiiг" Опа gбrэ dэ yalnrz: taqribi iisullardan istifada еtmэk

lazrm gэlir ki, опlаrm da dilriistliik dаrасэsi son поtiсаlэriп tэсri.iьi

faktlarla mtiqayisэsi эsаsmdа mfэууэп edila bilar,

Zаmап kegdikca inkiEaf еdаrэk takmillaqarr kompi.iter

texnologiyasr analitik hэllаri эdladi hesablama Ёsull;ln чаsitэsilэ

altnan аdэdi hэllаr ila ачэz еtrпэуа imkап чеrirsа da, bu, yalnrz

пisьэtап kigik mоlеkчllаr iiqiint mrimkiin оlur. ,ве[э ki, atom

пiiчаlэriпiп чэ поzаrа аhпап elektronlarrn sayl aгtdlqca hesablama

miiddati va хэrсlаri kэskin 9akilda аrtш. Masalan, iig letclrndan ibarat

опап su nrolekulunda З ntiva va t0 elektron, yani arttq паzаrэ

allnmast tэlаЬ оlчпап 13 hissacik чаrdlг, Butrdan bagqa, analitik

hэllэгlо mi.iqayisэda аdэсli hэllаriп gatrýmayan miihiiTn саhэtlаriпdэп

biri da опсlап iьагэtdir ki. с:эdчэl gэkliпdэ аlmmц эdэdlаr

goxluýundan Ьiг stra praktik nraqsэdlor iigiin istiihda etmak эlчеr,qli

оlmur,
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Аtоm]агtп qurulugunu izal-t еdаrkап smaqrlan 9lxml$ kvant

mexanikasltun molckullara tэtbirtri iiqiin ilk сэhdlаr 1927-1928- ci
illэгdэ l{und, MaIliken, QауtIег, L,ondon va Ьа'qаlагl tэrэfiпdап
edilmigdiг. kvant mexanikaslntn dбгd hissэcikdъn ibarat olan
hidrogen moIekuluna tatbiqi Zamanl prinsipial gаtiпliklэг artlq ёzi.ini.igcistarir' Qa,ltler va LопdопuП ilk hеsаЬiаmаlагlпсlа н2
molekulunun гаЬitа enerjisi i,iýiin ЗO9tс /mоl, пiivаlаrаIаSl mаsаfэ
iigЁп isa 0,08 лiа aIlndlýl halda, bu kэmiууэtlаriп tacrribi qiуmаtlэri,
uyýun ola,aq, 456 kС/поl ча 0,0768 пm idi, Нэrпiп vaxtdan еtiЬагэп
mоlеkчllагlп раrапlеtгlаriпiп hesablanmast i,igtin уахlпlаqmаIаrlп
tэkmillаgdirilпrэsi va tэсriiьi mсtоd[апп inkiýaf etdirilmasi агаstпdа
Ьir цбv Уагt$ tlaýla,ndr ki, bu da y,зnj чэ mаrаqh пэtiсаlэгiп mеуdапа,
9'(mаsпа slэЬаЬ oldu. Bu сi.iг iгэlllоу,i9iп alda edilmasi elektromaqnit
dalýalarr qkahlslrun UB, IQ, iY'Г va YT оЬlаstlагпа чуýuп olan
molekulya,r spektгoskopiyanm imkanlarr sауэsiпdа xiisusila пriimkiiп
oldu. Моlеkullаrr оуrапmаk iigi"ln ап miihiim iisullardan Ьiri
spektroskopiyadrг.

моlеkulуаг rаьitэпiп пэzагiуl,аsiпiп эsаs masalasini ча уа 9охcisim mэsal;эsini bela Ьir sualla ifzLdэ etmak оlаr: mоlеkчllагш biitiin
хаssэlаri bti,tiin hаllаrdа ауrr-ауrl еlеktгопlаrlп va niivaiarin qargrlrqlr
tэsiri ila izяtr оlчпчr. yoxsa lli, bu mаqsэdlа, шэsэIап, atom
qruрlаrtпt хаr;лkt'еrizа edan digэг qanunauyýunluqlaгdan da istifada
etmak lаапrdlг? Вч suala 

"чйь 
u..-.k fig{iп firlапmа-гэqs, NMR

va digar sреktгlаriП ага'dlrtlmаSl Еох faydah oldu. Веlэ ki, mtiаууэп
edildi ki, ауrl-ауп atom qruрl;utпа sреktrlагdэ zolaqlar ча уахэtlаriп siiгi.iEnrasi чуýчп gаIir,

yt,iksэk molekullu Ьiтlэqmаlагiп tatbiqinin аrtmаst ча
mоIеkчIуаr birologiyanln inkigafi iIэ аIаqэdа, oluruq daha ЬбуЁk
cilgiilii mоIеkчllапп tadqiq оlчпrп.аsl zэzчтаti m"ydana grxmrg oldu.
Вч zaman lэчrJаqlапmа, yumaq ;laklindo bi,iktilmэ,' subsirukttrrlaгrn
yafanmasl, апrогГ haldan kristztl hala ke9idlar ча, s, kimi faza
kegidlarina dalra r;ox охýауап tamamilэ уепi рrоsеslэц rrttйiim rоtr
оупаmаýа Ьа9lауrr, Bu mапасlа molekul fizikasr аtопt fizjkastna
пisьаtэп balra geniý va ahatэlidir. l,akin, adatan molekul fizikasrnda
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nisbimolekulki.itlэsi2000.aqadэrolan<<norlTtal'lmolekullar
паzагdапkеqiгilir.оlЬэttэ,ЬчэdэdiсiddiучхаrlsаrhэсlhеsаЬеtmаk
lazlm deyil,

]) i 
ý 2. Моlеkullагrп iilgiilari va kiitlalaгi

'Геrmоdiпаmikаdап mаlrtпtdцr ki, Ьir qox clazJar (mэsаlап,

ttr,H,c:,cl",vэ s.) йqtin bu qаzlагt хztrаktеrizэ есlап раrаmеtlагiп geniE

clblastlnd:l

ру =Lp7 =ур7 (2,1)
м

MendeleyeV-Klapeyron tanliyi (hal tэпliуi) бdэпiт, Burada Р,V,Т,m

\,е М, uyýun olaraq, qazrn tэ:zyiqi, hюmi, mtitlaq tеmреrаtчгч,

ktitlasi чэ mоlуаr kiitlasi, ч=mifu,| - mаddэ miqdart, R- universal qaz

sabitidir. Мэsэlэп, поrmаl garaitdo (r=lаtm, T=2''зti) l mol qaz

(N,c =6,0z.l023 sayda molekul) 2.2,,t,|0-3,3 hэсrп tutчr, Dеmэli, Ьч

hэсm<lа ьаrаьэr paylanma zalrta]ll hэr ьir molekul 3,7"10-26о,з hacm

tчtаЬilэr.ЭgэrmоlеkчllаrЬir-Ьj.riпэtохчпаrаqУеrlэУпigkiirасiklоr

9aklinda olsa, onda hаr Ьir molekulun diametri З,4,10-9 п оlаr, Lakin

buci'irsrxqablagmцsistem<jziilriiqazkimiaparabilmэz.Statistik
termodinamkaya gtirэ (2,1) hal tanliyi yalnrz qaz molekullarmtn

бzlаriпiпhюmihаrаkэttigiiпsэrЬэstоlапhасmапisЬаtэппаzаrа
аlrпmаУасаqdаrасэdаkigikоldч.ldаtidэпir.Вчrаdапg<iгiiпЁгki,hаr
Ьir molekulun diametri (en ka,siyinin iilgЁsЁ) yuxarlda gоstэrilап

.-10-g п qiуmаtiпdэп xeyli kigik olmalrdш. Вч mtjlahiza|ar qaz

kondensasiyaetdikdэбztiniikamiyyatcэdtrýrrrld.r.rг.Belэki,
tэсгtitlаlаr giistariг ki, поrпrаl ;аrаitdа mауепiп va уа kristahn hacmi

qazm hэсmiпdэп tэqriьэп l03 dэfа kigikdiT чэ эgэr biitiin

rnolekulla-rrn Ьir-ьiriпэ toxunduýunu qabul еtslэk, molekulun

diametrinin 10-10 ttt tartibinda oldrrфnu tapmq. Daha daqiq mэlumаt

almaq iigiin, эlьаttэ, baxrlan kondensasiya oluumug Гаzдdа

molekulla,rrnnecэyeгlagmasinibilmэk.lazrmdtr.Ivtayelэriiqiinbu
zаmаD mtiаууэп qэdэг daqiqsiz,tik meydana gtxsa da,, kristallaгda
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qэfэsiП simnletriyastnt, hэm da rепtgеп giialarl чаsitэsilэ qаfэsсlэ
dйуiiпlэr aгilstndakl mаsаfэпi kiftrуэt qэdэr dэqiq tayin etmak r,a
hatta molekullzLrtn fогmаsl haqqrnda mЁэууэп mэlчmаt almaq оlаг.
Aydrndrr ki. kгistal daxiiincla srx qablaqma ýaraitinda mоlеkчll:rr
arastrida ba-r; veTan qargrlrqh tэsir naticasinda deformasiya olunmu'
molekullarrn Гсlrmаsl sarbast (izola cllunmuý) molekullarln fiэгmаst
ila eyni olmayacaqdlг.

Molekullaгrn сilgiilэri haqqrnCa ayani tэsаwiiг уагаtmаq tiEiin
Ьэzi karbohidrogenlaгin suyun sэthiпdа mопоmоlеkчll,аr tэЬэq.а
gэklinda yayllrtast thktlndan da istitъda etmak оlаг. Masalart. lmпf
hacma malik mауе karbohidrogen suучп sathinda 0,5rl;j sahэtri сirtа
bilir. Bu karlrohidrogen mауепiп J' hэсmiпi, м mоIуаr kiitlasini ча
р srxlrýrnl bjlorak mrэlеkчllагlп ,v sayml чо sопrа isэ опuп sathinin
S sаhэsiпа аsаS;Эп mоlеkчIчп еП kal;il,inin / cilgi.istirrii

d= _1дg_.
трYNп Q,2)

dйsturчпа asasan qiymatlandirma]< оlаr. Вчrаd 1 N.n - Avoqadro
эdэdidir.

Qeyd r.,dak ki, (2.2) ifadasi yalntz miiаууэп пёч mауе
kэгЬоhidrоgепlаr, mаsэlап, nrolekulu sчучп sаthiпdэ diИgrin ytinalda
bilan роlуаг qruрч оIап Ьilэgmэlаг iic;iin tatbiq oluna Ьilэr.

Maddanin М mоlуаг kiitlasini, р srxltýlnr уа N,, Ачоqаdrо
adэdini Ьilmэk]э dэ mоlеkчllагlп tilgiilaгini qiymatlanctirmэk оlаг.
Molekulu hэ,эmi vo оlапkчьuп,Jахiliпэ qэkihь kiirэ kimi tаsэwiiг
edak. Мауеl,эгс[а va molekulyar l,1ristallarda molekullar Ьir-ьiriпэ
9ох yaxln yeI la;rdiyindan Ьсlэ yaxlrrlaqma о qаdаr dэ kobud deyildir.
Onda molekrrlun cliametrini taqribi rllaraq bir dэпа molekrrla di.igan
И" hacminin kцlэ kбkiiпэ ЬэrаЬаr gcittiгmak оIаг.

l mоluп h,эсmi
м
р

р,,

olduýundan, Ьiг dana Trolekula drigэп hэсm

(2.3)
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,_. _|,, __hl (2.4)
'"- Nl- рNд

чэ Ьir molekulun diametгi isэ taqribi olaraq

d-з,[Q=W^ (: -5)

\zIlcalan sr:: iiciin М =18]0-] -{q р=|0з kctl п|kimi tayin еrJilэ tlilar. Мэsэlап. su iigiin М - ,- ,- uюl, ,

olduýundan su molekulunun c]iirmetri iigtin d t!,t) ^'З, l0-10и =о,3пm

qiymэtini ahrrq.
\luxzrrldakt mi,ilahizэlardan gбrЁпiir ki, adi mоlс,kчlчп olqi.isii

tэqгiЬап|ппYоdаhаkigikоlur''400-800лиdаlýаuzчпlчýuпdап
istifada оlчпап optik mikroskopda molekrrllarr gornrak hэlэ

пriimki.in оImчr, Elektron mikroskopunda isэ daha qrsa dаlýаlаrdап

istifada оIчпчr. мэsаlэп, siirэtlэпdiriсi gaгgirrlik 1(}4Il olduqda

еlеktrоп tigtin dе-Вгоуl dalýas,nln uzunluýu l"=0,0|2пm оlчr, Bu,

эlЬаttэ, ауrlса Ьir molekulun хэуаltш аlпrаq iigurr kif'ayat edir. Lakin

digаr amillarin tasiгi паtiсэsiпсlэ t:lektTon mikrtэskорчпчп аушdеtmа

qabiliyyoti Ьir пеqа па,поmеtrэ qаdэr mэhdчdlаgrr,

Бezoksiribonuklein turýusunun (DNT) molekulu liinli 9ох boyiik

molekullar еlеktrоп mikгoskopurrda uzun miгча,гi sарlаrr kimi

gёriiпiir, Вч ciir tэsэччiir isa heg da 9ох mэlчmаth deyiklir.

1950-ci ilda E.Mtiller tагэt]пdап kаýf оluпmug irvtoelektron

mikroskopunda (еlеktгоп рrr>уеktогчпdа) miilryllз11 Еэгаitdэ

шоlеkчllаrrп formastnr gtirmэk rэIirr. Bu cihazln эsаs hissasi эгimэ

tеmреrаtчrч qox yйksak olan metaldan, masalan volfrarndan

dartllma va aqtlanma sayэsinda гаrdiчsЧ l0-'.srn-a qactar kiqildilmiý qig

ucdan'ibaratdir.Эgaryi.iksэkvak'uumdabu;iEucaL'irnegaminvolt
gэrgiпlik tэtbiq edilsэ. metalln sэthiпdэ intensivliyi |о1 у' lsп

tartibinda olan elektrik sаhэsi уаrапlг. Тчпе1 ejTe]Kti sayasindэ

ьчrакlап еlеktгопlаr radial istiqаmаtlагdэ stiгаtlэпэrаk liiminesent

еkrап,Jа katodun qiq ucunun xaya,lmt уаrаdtгlаr. Bu хэl,аldа kristalrn

Ьiт-Ьiriпdэпgrхl;iqiilэfаrqlэrt:,пfizlэгiаУdlпsеgiliг'оgаr9i9чс
atomlaT va уа mоlеkчllаrlа to:zlandtTllsa, onlaT lokal 9rю9 iqini



l4
dауiýэсэk va еkrапШ tryýun hissalэrinda еkгапlп radiusunun qig ucun
radiusuna olan nisbatincia (-lоб dэfа) bёyiidtilmЁg igrqh va уаqaranlrq lэkаIаr gоriiпэсэkdir. Bu Ёsulla, mэsэlап. dordiinc,[i tortib
simmеtriуа охчпа nralik olan ftalosianln molekuIlarmln xayah
allnmtgdtr. Burada aytrdr:tma qabiliyl,эti (t,Sппt) 9ig ucdan qорап
еlr:ktгопlаrlп suratinin tallgensiaI toplananl sayasinda mэhdudlаglг.
Аllпап хэуаhп dэqir1 izahl ekranln эугi fогmау,а malik olmasl
паtiсэsiпdа 9эtiпlа9iг. icln ргоуеktоru daha yiiksэk ауrrdеtmэ
qаЬiliууэtiПэ matrikdiI,. Bela ki, ion ргоуеktоruпdа хэуаl metallik 9i9
uc:un bilavasitэ yaxllrýlnd:L уаrапап vo bёyiik ktitlayэ malik otduqlart
i.iqiin de-Broyl dаlýаsrпш r,rzunluýu elektronlarrnktna nisbatэn xeyli
kigik olan iопIаг (hidrоgеп va уа helium ionlaTl) vasitэsila fоrmаlаglr
va опа gdrэ dэ 0,1пm ay'detma qabiliyyatina nail <llчпчг ki, Ьч da,
mэsэIап, elektrodun l;ig ucunutr kгistal qаfэsiпdэ atom defektlarini
mtigahidэ еtmоуэ irлLkan чеrir. LaHn texnikanln 9ох miiгэkkэь
olmasl, (ifгаt yliksэk vakuunrun yaradllmast, mоlеkчIlагlа
tozlandшma, giq uсuп 1amiz olmasl talabi) sауэsiпdа еlеktгоп
mikroskopu metodlarrntn praktik tэtЬiqlагi xeyli gэtiпdir.

SэrЬаst пrоlеkullаrrrr hэстпIаriпi vo уа iilgi.ilэrini tэуiп еtmэk
mаqsэdilэ, mаsэlап, icleal ,;аzm (2.1) hal tэпliуiпdэп kапагаglхrпаlаrr
izjэmak va уа kсigiirпrа h;ldisolarini miiýahida еtmэk dэ alveriýli ola
Ьilэr. Biitiin brr neto,Jlar, эlЬаttа ki, olduqca taqribi паtiсэlоr чеrir;
аtоmlаrlп mоlеkчl claxilirldaki fэzаdа уегlэýmаsi haqqnda daha
dtirtist mэlчmаtl spektrosl;opik iisullarla almaq оlаг, Molekutrun fэzа
qurulugu haqqlnda rпэlчmаt almaq tigiin, bu molekulda аtоmlаг
arastndakt mаsаfэIаri, уэпi опlагш neca уегlаqmаsiпi va tasir
radiuslannl Ьilmэk la,ztm.iш. Вч kэmiууаtlаriп hаr ikisi isa kimyэvi
rаЬitэпiп псiчtiпdэп asilt.lr, Опdа hаr Ьir atom;r ki,irэ seqmenti
foгmaslnda hэсm оЫаstl uyýurr gаlir. 193l-ci ildэ Sttia't tэrаfiпdэп
taklif olunmug bu mоd,эI molekullaпn miimktin ola ЬiIэп fэzа
quruluglarl, mtitohэrrikliyi va s. haqqrnda паtiсэlаr gжаrmаýа imkan
чс:rir,
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2,| cэdvalinda mоlеkulIагrп Ьэzi ;Kaгakteгistik раrаmеtrlэri

veгilmigdir.

Cadval 2, l

Attrm Тэsiг
radiusu,

пп1

RаЬitэ Nйчэlэr
arastndakt
mаsаfэ, лп

RаЬitэ Niivalaг
aгaslndakt
mэsаГа, пи

н 0,1 05 C-t] 0,1 54 с--() 0,143

о 0,1 22 С=С 0,135

0,1 20

цю9 -

С=() 0,12l

F 0,1 25

0,1 45

С=С о-()
F_F

0,1204

0,1 з0с (,- н
cl 0,1 55 Si_|I 0,1 47 Cl --Cl 0,198

р 0,1 55 I:_H 0,092 Br-Br 0,228

S, 0,1 70 C|_ It 0,|2,1 I_1 0,266

Br
l

0,1 70 Br - t-l 0,14l
0,1 600,1 80 I-1I

indi isэ mоlеkчllаrrп kiitlэlэгi haqqlnda mtilahizalarla taruq

olaq. Ачоqаdrо qanununa gбга eyni ta;Zyiq va eyni temperatura

malik ideal qaztarm ЬэrаЬэr hэсmlэriпdа оlап mоlеkчllаrш sayt

eynidi,:. Вчгаdап gбriiпiir ki, mi,ixtaliг qa,zlarln molekullartntn

ktitlэlarinin nislrэti bu qazlarm slxhqlarln]in пisьэtiпа Ьэгаьаг

olmalrdtг. Belaliklэ, эgэг baxrlan madda qaz lralrna gatirila bilsa,

onda Ьч qaztn srklrýml бlgоге,k hamin mас[dэп,iп molekullartnrn огtа

nisbi ki,itlasini tэуiп etmak оlаr. Эwаllэr L,u mэqsэdlэ oksigendэn va

уа pksigenin ап geniý уауllmц izotopun<lan istifadэ еtmэklа

molekullann kiitlэlаri i.igiin kimуэй va yil fiziki 9kala tэklif

olunmuqdu. Lakin 1965-ci ikta fiziklэriп r''a kimyaqllann beynalxalq

ittifaqlarrnrn пtimауэпdаlаriпdап iЬагаt olirn krrmissiya mtiэууэп etdi

ki, kагЬопчп tаtliэtdэ оlап va an geniý ya.yrlmrg izotopu (tu2c ) iiqtin

kiitla э<lэdi 12,00000 qiупrаtiпэ malik olm,alrdrr. опа gбrа da biittin

mаddэIэгiп atom va mоlсkчllаrrпm Llritlasi kаrьоп аtоrпчпlдп

kiitlasinin } Ыssosi ilэ miiqayisa оlчпчr,
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VегilmiS maddanin l;iг dana molekulurrun (чэ уа atomunun) ,,,,,

kiitlэsinin bir dana l.:аrЬlrп atomunun лl,,, kfitlэsiпiп 
,rL 

- пэ оIап
nisbati Ьu mаddэпiп nisb; molekul (чэ уа atom) ktitlэsi adlanlr:

м, =-'о
l

lin'""

1/

NA

(2.6)

Nisbi kiitla (м,) adsrz kаlrriууэtdir. Тэгifiпdап gбrtindiiyi.i kimi. nisbi
molekul ki,itlэsi Ьiг dапэ molekulun лl., ktiltasinin kаrьоп аtоmчпчп
rао. ktitlэsin'" 

*:- 
dап пеt;а dаfа fэrqlandiyini gcistariг.

Qeyd edэk ki. ai,om чэ mоiеkчIlагrп kiitlasi 9ох kigikolduýundan praktikaLda опlапп ki.itlasinin эdэdi qiymэtindan deyil,nisbi qiymatindan istifada etmak alveri9lidir.
istэпilап mak,roskopik cisimda uion' u. mоlеkчllапп sayl ýохolduýundan опlагtlt llisbi sayrndan istifadэ etmak pгaktik baxtmdandaha эlvеriglidiг, Вч mэqsаdlа verilmi9 cisimdэ оlап atom vamolekullarln S.ylnt о,012ц kаrЬопdа olan аtrэmlагm Sayl ilэ

mi,iqayisa etmak qabul ,rlчпmч'dчr. vегilmiя cisimdэki atom чаmоlеkчllагlп nisbi sayrnr mаddэ miqdагl adlanan kэmiууаtlэ
хагаktеrizэ еdiгlаr. Qrinki, cisinrda atorn чэ уа mоlеkчllапп sayl 9охolduqda, hэmiп cisimdэki mаddэ miqdагr d;qo;oiu;. 

* '_ "-

Vегilmiq cisimdoki по]еkullаrlп .V saymln 0,с|l2И kaгbondakr
аtоmlагm N, sауша olarL nisbatina madda miqdan и deyilir:

Q.1)
BS vahidlal,sistt:mindэ madda miqdarrnln vahidi lиоl adlanr.

0"012kq kаrЬопdа о.tап аtоmlаrш Sayr qаdаг molekul daxil olan
mаddэ miqdarlna lиоl dеуiliг.

lиоl maddada olan molekullarrn -ЛУ,4 Saylna, xIX аsrdа yagamlg
iИlуап alimi Avoqadronlrn gаrэfiпэ Avoqadro эdэdi deyilir. Moluntэгifiпdэт gёriiпriг I<i, аqrеqаt halrndan, asill оImауаrаq biitiinrnaddalar tigiin Ачоqаdrrэ adadi еупi olub, tиоr kаrЬЪпdаkl. уэпi
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0,0|2la1 kагЬопdаkt atomlartn Saylna ЬаrаЬэгdir, Ona giirэ da

kаrЬопаtоmuпчпkiitlэsiпiЬilаrэk.Ачо.lаdrоэdаdiпitарmаqоlаr.
Miiayyan edilmiqdiг ki, rn,,, =, I,995 ,l0-26 kq- dt,г, 

,

, Onda

о,ор ц 
,

N.q =.u'u'"-n'ol =6,02,1023rltr/-t 
(2,8)

' ' П|,rr'

аhгrq. ,

, ', Iiyni qaydaila gбstэrmаk olarr ki, mosalan,

N,=Mn- 
,,ооs#o/ 

=6,02.1023лlо/-l (2,9)
'' п,,н 1,67] . l0-'" q

Вчrаdа Mn - аLоmаr hidrogenin mоiуаr kiitlэsi, пон - Ьiг dana

hidrogen аtоmuпчп ktitlэsid ir,

Avoqadro ,эdэdiпiп vahidi поГ| опu gбstэrir ki, istonilan

rnaddar-rin 1 mоlчпdа onun N,4 Sayda mol'ekulu чЁrdrг,

AvoqadroadadihэmrJadigaгfizikikalniyyatlэrlэalaqadardiг.
Мэsаlап, Bolsman statistikasrna giira

л, _ R (2.10),'д- k '

elektroliz iiqiiд Fаrаdеу qапчпlагtпа аsаsэп iba

F (2.1l)Ml= 
"

УаzmаqоIаr.Вчrаdаfr|'=Е,ЗlС'|mоl'1|(-uпiчеrsаlqаZSаЬiti,
к=l,з8.10-2Зс/к - Bolsman sabiti, F=96500К//иоl- FаrаdеУ ЭdЭdi,

е = 1,6 , l0-19 К/ - еlсmепtаr yi,ikdi,ir,

Atomvamolekullartigiinkiitlэqkalasrelэnriiayyanedilmi9dir
ki,(2.б)diistчrчilэtаУiпоluпаппisЬiаtоml.:iitlэsiпi.iчэпiпstгчlltur
еlеmепtlаriПiп yani пiiчоdэki рrоtсп чэ пеуtrопlатtп iimumi sayrna

(nuklolrlarrn saylna) ча yil adatan de),ildivi kimi, kЁtla adadina

tэqriЬэпЬаrаЬогоlsчп.Lаkiпkiitiаэdэditаmэdэdоldчýчhаldа'
пisЬiаtоmkЁtlэsikэsrэdаddiг.ВчпчпsаЬэЬiопdапiЬагэtdirki,
atom пiiчэsiпiп kiitlasi пiiчэпi tagkil есlэп пijrklопlагrп kiitlalarinin



саmiпэ ЬэrаЬэr olmaylb, пiiчэпiп rabita elrerjisindan а" o,1,a,, J]bundan bagqa, рrоtопuп чэ пеуtrопчп kiitlasi Ьir-Ьiгiпdап ;;;;i;r;:XIX эsriп sonlaгlllda,n etib,-rгon mэlчm olmugdur ki, eyni Ьiг kimyavielementin ela аtоmlагl mочсчdduг ki. опIаrlп nrivalarin<Ja
рrоtопIаrIП sayl eyni c,lsa lla, пеуtrопIагlП sayl miixtalif оlчг. Ba9qascizla, ЬеIэ аtоrпlаr eyrri kirrryэvi elenrenta rпэпsчЬdчrlаr. опlаr tigйnslга пёmгэsi чэ demali, еlс:k1l6пtдrlп Sayl еупidiг, Iakin nisbi atomktitlasi ча kiitla аdэсl_i mtiltalifdiг. Eyni Ьir kimyэvi elementin Ьiг-ьiriпdэп ktitlasi (nisbi kti1.lэsi, kiitlэ эdаdi) ilэ fагqlапап аtоmlаrtizotoplaT аdlапlг. BelalikIэ, atomun чэ уа molekulun ktitIэsini
уuхаrldа gcistarilan qaydarla slxllýI ёIgmэklа tэуiп еdэrkэп эsliпdэizotoplarrn qarrglgl tigiin огtа qlуrnъt аIlпtг,

Molekulda аtоm.Iаг аrаsutdа гаьitэ enerjisi ni.ivanin rаьitэenerjisina nisbatan пэzэrэ ;rltnmayacaq dэrасаdа kigik o'dulu figi,in,molekulun ktitlasi onurn tагkiьiпа daxil olan atomltrrrn ktitlэlэriпiпcomina Ьэrаьаr gбttiriilэ tlilar. опа g<irа da nisbi molekul ki,itlэsiьашlап mоIеkчIчп ;rtrэrп 1glkiбiпiп йtihtim xarakteгistikasr hesabоlчпчr, Lakin izо.орIагlп cJaгtgtýr tiqtin atom kritlasi tэуiп <llunduqdadfiгi.ist паtiсэ эIdа etmak mtimkiin deyildiг.
Аугlса bir mоIеkчlчп kiitlэsini t"yin еtmэk da gatin nrasaladir.Niiva fizikasrnda kiitla spektroskopiyas, metodu i9lanibhааrlапmцdlг ki. Ьч da yrikiri hlssaciklarin elektrik чэ maqnitsаhаlаriпdа meylina asaslzrnml'dг. Vэ hэmiп metodun ауrrdеtmэqalriliyyэti п/Ьm=tоб tэrtilэiпdэ оlчr. Вч metodu mоlеkчIlаrа tatbiqеtmэk iigtin эччаlсэ опlаг еIеktrопIаrlа toqquýma (mаsэIап, qazboýalmasr zamanr) nc,ticэs;indo ionla'malrdrrlar. Lakin mоIеkцIчпionlagma enerjisi molekultrn daxilindэki kimyavi rаlэitаlагiп enerjisiiIэ eyni taгtibli olduý;unda.n, iопlа'mа, Zаmапl molekui Ьiг пе9эhissауэ раrgаlапа Ьilэr lr"i, bu da *u*r"tiг kiitlaya malik оlапhissaciklэrin y:rгijrnmaslna sabab оIчr. Вч isэ mэsаlэпi xeylimiirэkkаЬlаýdiгir. I}una_ 

_Ьахmауагаq, nisbi intensivliklari чоionlagma potensiallaгtnl Ьilаrаk, gэtiпliklэ hэll edila Ьjlэп masalanihal] еdэтэk bu iisull:ц olbэtta, uu.r-uy., molekullann ktitlэsini tэуiпetnrak оlаг. Lakjn, bu hrэ9 аа hэmigа birqiymэtli пэtiса ','еrmir.
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Elektronlartlr neytral mоlеkцlа Ьirlэgэrэk mэпгi yi,iklii iolrlar аmэlэ

gatirmasi da mаsэlэпi sаdэlаЕсlirа bilmir, son сёчrlаrdа rпоIеkчlчп

]uпlц u" уа xtisusi hауэсапlаgdtrllmt9 mоlеkчllаrlа kontakttnln

i.yu,u K"oirilmasina asaslanmtý ьir slга пrеtоdlаг t:lklif оlчпmчЕdur

Oi. i"rlar'aa mоlеkчlч раrgаlаmа<lап ioniaqdrгrnaýir imkan чеrir.

Qeydedakki,ayrr-ayrrmolekullartnkiitlasiniiayinetmэkiiqijtn
yu*u.Cu qey{ olunarr klassik mеtоdlагlа yani:ýl iqrýrn sэрilmаsiпэ,

mэгkэzdэпqаqmа qiivvэlэrirrin tаsiriпэ чэ s, эs,аslапmщ xtisusi

mеtоdlаr da mбчсчddчr,

ý 3. MolekullaTrn dalýa xassalari

Mэlumdurki,пriiasirkvantmexanikastl-ui-de.Broylun1923.
l924-cti illэrdа mаddэпiП dalýa хаssэlаriпэ malik olma,st haqqrnda

irali siirdiiyii va inkigaf etdirdiyi ideyaya эsаslапаrас1 1Ьгmаlа9mr9drr,

О, iqrýrn daxili xassasi оlап korpuskul- dalýa Jualizmirrin mаddэуа

dэ aid olmast qэпааtiпэ gэldi va sопrаlаг onutr Ьч пэzаri miiddaast

tэcriibэlarvasitэsilэbilavasitatasdiqedildi.Belэki,l927-ciildэ
Devisson va Сегmеr tасriiЬаlэriпdа ilk бпсэ еlеktrогrlаrtп difгaksiyast

miiýаhidэоlчпdч.DаhаsопrаisаdigагеIеmепtаrz;аrгэсikiаriп,hэm
daatomvamolekullanndadiГraksiyaetmasi.yaп.idalýaxassэsinэ
mаlikоlmаsrtэсrЁЬэdэmtiаУУапеdildi.ýtегпgtisr;аrdiki,mаSаlэп,
чЙ. t.,rч пбmrаsi biiyiik olan) atomlar iigi.in de-Broyl dalýastntn

)"=hlпlvuzunluýugoKkigikoldu$undandifrak.siyamanzarasiyaheg
аlmmtг. уа da ki, yayrlmlg (kэsk,iп оlmауап) 9эk,ildа altnrr, Lakin

yiingtil аtопtlаг va mоiеkчllаг tigtin (не,н, ve r;,) 2 =hlпч diistчгuпа

bбyiikdoqiqliklatabeolantamamilэaydrnclifra)<siyamanzaralaгi
miiqahidaolunur.Bununsabэbiniaydlnlagdrrгnaqtigiinbiitбvliikda
siikunatda оIап ?" tеmрегаtчrlu qaztn mоlе}:чllагt iir;iin dе-Вrоуl

dalýasrnrn u,zunluýunu tapaq,, Qaz molekullarr Mal<svel qanunu iizrэ

рауlапmц stirэtlэrlа har"k"t etdiyi iigiin bu heg dэ tam kоrrеkt

mаsаlэ deyildiT. Sadalik паmiпс, Ьеlэ hesab еtпrэk olar ki, qaz

mоlеkullаrrпlпчSufаtiопIаrtпогtаkчаdrаtikriilrэtiпэЬэгаЬаrdir:
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Вчrаdа zl -molekшlun ktilta:;i, * -Bolsman sab'iti, 7'- qazln mi,itlэq
tеmреrаtчrчdчr. Onda Ьiг molekulun imputsu

р=mч="1Тйй
оlаг.

Веlэliklа, l.ltl at,Omu (mн" =6,7 .10-r' и) чэ н2 molekulu
(mн, =3,з.lо-27 ц) iigi.in dе-Вгоуl dalýaslnln uzunluýu

1,26

,lT
1,7E

-,JT

lH" = пп1

olar.
(3.3) va (З.4) iГаdэlэгiпсlап gбrriпdЁуi.i kimi, helium аtоmlагt va

hidгogen molekull;lrl rigi.in otaq temperaturunda (7 *300,() dе-Вrоуl
dalýasrnln uzunlullu 0.1ли tartibincla оlчг ki, Ьч da kristal qаГаsiп
sabiti ilэ eyni tartibdэdir. Lakin bu hissaciklэrin sчrаtIаri istilik
harэkatini xaraktel iza r:tdiyi tigiin огtа kvadratik si.iгэtdап sola va уаsaýa meyl eda bilar. Ona g<irЭ dэ aydln difгaksiya manzarasi almaqti'iin bu hissэсi}llэri аwэlса sЁrэtэ gбrэ hсikmэп
((mопохrоmаtikIэ;,dirпrэk> Iааmdtг. Вч mэqsэdlэ molekullarl
srirэtlаrа gбга ауrrап seleklordan istifada etmok эIчеriýlidir, Веlэ
selektora misal оIаrаq еупi Ьir оха barkidilnriq ча biri digаriпэ
пisьэtап miiayyan qadar dбndarilmig eyni уаrrýа malik olan iki diski
g<istэгmэk оIаг. Disk]эг Ьч ох эtrаflпdа Гlгlапdшrlа Ьi]эr. DisklaT
iizэriпэ ftгlапmа окчпчt рагаlеl istiqamatdэ atomlar чэ уа mоlеkчllаr
dэstэsi gсiпdагilir. Вч sэ]еktоr ргiпsiр etibarr ilэ iqrýrn suratini <ilgrпаk
tigtin mэlчm I1izo tnetoclundakt digli 9аrх kimi iglayir.

Аtоmlаг va уа пrоIеkullаг dastэsi vasitasilэ аlшап difгaksiya
mэпzэгэsiпdэп d;rшqаrkап qeyd etmak laamdtr ki, bu dastalar
kristalrn dаriпIiklагiпа qэdаr ntifi,rz eda Ьilmirlаr. Опа gбrэ da
kristallar atom rla уа rnolekul. dэstаlаriпэ эsl.iпdэ эksetdirici Йiolgrit,i
difraksiya qэfэsi kimi tэsir есlirlаr.

lH, = цпl

(3.3)

(3.4)
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Nэhауэt, Ьir mаsэlапi da qeyd eda]< ki, atolnlaT чэ molekullar

iigЁn kvant mcxanikastnln эSаs tэпliуi lrlan ýrеdiпgег tanliyi

baslanЁrcr baxilan аtоmчп чэ уа molekrtlun ktitla mагkэziпdа

уеrlа9ап koordinat sisteminda yazrlrr чэ hall edilir ki, tadqiq olunirn

obyektin tizii bela sistetna паzэrэп biitiivliikdэ sijkunэtda оlur.
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MoLEKULr,,lп fiq:Ёп, 9квоiпсвк Tomriyi

{i4. Molckulda hагэkаt пбчlаriча adiabatik уахrпlаgmа' 
vеrilmig rnaddanin kimуэчi хаssаlэriпi daglyan va Ьu ma,Jdanin

mЁstaqil шtcivcud ola bilan ап kiqik пеуtrаl hissaciyi molekul adlanrr.
Moleku| eyni чэ уа miixtalif' пбч аtоmlаrdап iьагаt ola Ьilэr
(mэsalarr. Н 2,02,H2O,C.Hu vэ iimumiyyatl а, А2, AilB*,An[JkCc va s.).
Аtопчп б;zii isa aslinda Ьirаtоmlu molekul hesab oluna Ьilаr.

NеуtrаI rпоlеkчllаrdап ba'qa miisЬэt ча mапfi yiiklti
mоlеkчJуаr iопlаr da mov,cud ola bilar. Моlеkчlуаr iсlпlаrш
miiэууоrl nпiihitda (mэsаlэп, havada) уаýаmа nri,iddati 9ох kigik оlчг,
9йпki опliлr tez Ьir zanran,Ja neytral molekullaia gечгiliгlэr.
Molekullaгdan tagkil оlчпlпug maddanin daxilinda isa mtisbat ча
manf'i тпоlеkulуаr iопIаr Ьiгgэ mtivcud оlчгlаr. iопlаг arastnda
elektrostatik сlагýrlrqh tэsir qtiwэlэгi boyiik olduýunclan maddada
eyni ytiita rnalik mtiayyan iопlаrm aks igаrэli eyni yiika malik iопIаrа
пisЬэtап saLy goxluýunu эldа еtmэk miimktin deyildiг.

Dоуrпаmщ valentliyi olan mоIеkчllаr isa sаrьэst гаdikаllаr
аdlапlг, S:rrЬэst гаdikаllата rnLisal оlаrаq СД,п#/,сN,ОН,СНз,NН 2 че
s, gбstэгmЭk оlаr. SагЬэst ractikallarda ciitla9mamig sрiпэ malik
elektronlar olduýundan on,larln reaksiyaya girmэk qabiliyyati
bciyiikdrir. Mahz buna gtiга dэ adi garaitda sэrьоst radikallarrn
уаýаmа miiddati, Ьir qayda оlагаq, 9ох da Ьёуйk оlmчг. Lakin bu
hissaciklaГ kimyavi рrоsеslэгdа miihtim гоI оупауtrlаг. Bela Н, goxlu
sayda rеаksiуаlагm gеtmэsi sаrьэst гadikallarln iýtirakr olrnadan
qeyгi-nrr-iTnktindiir. Qox yi.iksok tеmреrаtчгlаrdа, masalen, Gйпэq
atmosfeгinda mёvcudluýu nrЁmkiin оlап уеgапэ ikiatclrnlu
hissасiklэг CN,CH,оН ча s. kirni sоrЬэst rаdikаllаrdrг.

Qeyd еdэk ki, adi gэrаitdа пisьаtэп stabil. yani уаgаmа miicldэtibciyiik оl:rп mriгаkkэь quruluga malik sarbast radikallar da
mбчсuddчr.
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yuxarlda dеуilэпlэгэ аsаsэп Ьеlэ паtiсэуа galmak оlаг ki,

molekul fizikasrnda molekul]anlayrgI geni' пrапilуа malik olub,

neytгalmolekuIlarl.molekulyarionlart,sэrъэstradikaLllarr.kinryavi
геаksiуаlаг zalnanl уаrапап va clisa Ьir zamiln miiddэti alzitlda

mбчсurl ola bilan агаlrq kompie}lslari ча s, аhаtэ еdiг,

МtiаsirtэsэwtirlаrэаSаSапЬеlаhеsаЬеtrпаk.эlаL.rki.mоlеkчl
onu tэ;kil есlэп аtоmlагtп пriisьэt yiiklii пtiчэlэriпdэп чэ

elektronlirrdan iьаrэt olan dayanrqlr sistemdir, Наr Ьir molekulun

dаУапrqhýrпlопuпdахiliпdэtаsiгеdэпчаlепtqiiчч'эl:rritэmiпеdir.
Bu qtiuuri"rin tobiati 9ох miiгэkliэь<lir va опlап molek,ul fizikasrnda

' yalnrz kvant mexanikast tasawijrlarina эsаslапmаqlа б1l1зпцаk оlаг,

НаrЬirmоlеkчldааgаýrdаrgiistэrilэпdtlrdэsаshэrэkэtпtiчii
mочсuddur.

l.Вiitбчliikdаmоlеkчlчпб:ziiпiiпirаlilаmаhагаkаti'Вuhэгэkэt
molekulun daxili хаssаlаriпа heg; Ьir tasir etmadiyi ligiin onu пэzэrа

almalnaq оlаr. Bu maqsadla baxtlan molekul iiqlin iimumi olan

koorclinat sisteminin ba9lanýrcr;nr Ьч molekulun kiitlэ mагkаziпdэ

yerlaýdirrnэklazlmdrr'Belэkooгdinatsisteminanaz;эranmolekul
iгаlilэmэ hэrаkэti etmiT.

2. Моlеkчlчп ёziiпiiп biitovliikda чэ уа ollun ауrl-ауrl

hissаIэriпiп molekuldan kеqап rпiiэууап oxlar atrafi,nda firlапmа

hэrаkаti.Ir4оlеkulчtэqriЬiоlаrаqЬэrkсisimhеr;аtlеtsэk,опdа
molekulun fiгlanmasrnr Ьч molekulla baýlr ,сlа,п koordinat

sisteminilr охlаrmа паzаrап o,rrutn atalэt mоmепtlагi ilэ хаrаktеrizа

etmakolaг.Bukooгdirtatsistemielaseqiliгki,otrulrл'Jl,zoxlaтt
molekulunbaEatalэtoxlart(vэyabaqoxlarr)olsun.orrda,V-atomlu
molekulun bag охlаrа паzэrап l,,,l.y,Iz аtаlэt mоrпепtlагi, yani

molekulun iig Ьа9 эtalat moment,ia9aýrdakl kimi tэуiп ,эluпuг:

.N
I, =tM,\y| + z|1 ,

i=l

,N
tr,=2M,1:| +xi\,- 

i= t



24

t,=t,М,ц,,| +yi1. (4:1)t=l \

Вчrаdа tl,-i-ci nijvanin ktitlasi. x,y,z, isэ molekul йgiiп i.imumi
olan чэ baqlanýrcr nrolekulun kiitlэ mагkаziпdэ уеrlа9ап koordinat
sistemina пэ;,аrап l -ci пiiчэпiп kооr<liпаt]аrldlг.

Qeyd edak ki, aclatan molekulun atalat mсlmепtlэri уаmolekulla baýlr olan koordinat sistemi апIауlglап i'lэdilir чэ lru
zaman mole,ku]un bag эtаlаt mon,lentlari va ba9lanýrcl mо]еkчlчп
ki,itlэ markaz:i ilэ tist-iista dй9ап kоrэrdiпаt sistemi Ь"9а dtiýtilUr.

(4.1) ifadalarini уаzаrkап nrcllekulun Ьаrk cisim kimi qэьчl
еdilmаsiпэ uyýun оlаrаq пэzэг<lэ tutulur ki, пtiчэlаriп fazarJa
molekulun vc:rilrrri5 tarazllq k,onfiqurasiyaslna ul,ýun otur,nq
уеrlэýmэsi dэуiýmоz (fiksa olunmuý) qаhr. Lakin o-u, пiiчаIэгiп бz
tarazlrq чаziууаtlэriпа паzагап rаrlslаriпiп amplitrrdu J<ifayot qаdэr
kigik olduq<la fizika baxtmlndan rJiizgiin уахшlа9mа hesab oluna
Ьilаr.

хэtti mоlеkчllаr tigiin firlanma hэrэkэtiпэ iki sогьэstlik
dэrасаsi uyýun gэliг. oyani tаsач,,dirlэгэ аsаsап Ьеlэ demak оIаr ki,
bu halda ГtгIап.mа molekuldakr аtоmlапп пiiчэlэriпiп yerlagdiyi diiz
xatta, yani nrotekulun охчпа реrрепdikчlуаr olan ох atrafinda Ьа9чеriг. Adatarl z koordinat о](t.лпч molekulun охч boyunca
усiпаldirlаr- Аl,dmdrr ki, molekulun охчпа паzэгап atalat momerttisfrа Ьэrаьаг, bu оха регрепdikчll,а.г olan iхtiуагi оха пэzагап isэ
эtаIаt mоmепti stfiгdan fэrqli оlчr. Веlэliklэ, хэtti molekul tigЁп

l.,=l.r=.I, I"=0 (,2)
yaza bilarik. Вurаdа пэzэга аlшmаlrdш ki, z ОХЧПд реrрепdikчlуаrolan mi,istэчidэ л ve } охlаrmlп yiinalmэsi ixtiyaгiclir,

Qeyгi-xatti mоlеkчllаг iigiin tlrlапmа hаrэkэtiпа uyýun оlап
sarbэstlik dаrасэlэriпiп sayl Ёr9а lэаrаЬэrdir. Qеугi-хаtti rЪl.kчlчп
fiгIannrasI, ayani tэsэччiirlага аSаs;эt], molekulun kiitla mэгkаziпdап
kegan ixtiyari ctx atraflnda bag чегэ Ьilаr. Bu halda I*,l, va 1- atalat
mоmепtlаrirriп rigti da srfirdan farqli оlчг чэ bu аtаlэt mоmепtlаriпiп
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qiynratlarininnisbэtindanastltolaгalqqeyri.xэttimolel;.ullzrrsГeгik.
slmrпеtril: чэ asimmetrik frrГrrа tipli rrlчrlаr,

l)ЭgаrmоlеkuluпэtаlэtmrrmепtlэriпiпiiqiiсlаЬir.Ьiriпэ
ЬаrаЬэrdirsэ, yani

lr=ly=I, (l1,3 )

gагtiбdэпirsа'ЬеlаqеУri.хэttimоlеktrlrifеrikГlгfirаtiрliоluг'
2)ЭgагmоlеkчIчпэtаlаtrrrоrпепtlэriпdапikil;itlir.Ьiriпэ

ЬэrаЬаr, i.igi,inctisii isэ опlагdап farqli,Cirsa, yani

l,=lr"I, (4,4)

оlаrsа, bc:la qеу,гi-хэtti molekul sinrnretrik firfirа tipli оlчr, Вчrаdап

aydrn оlчг Kl, (+.z) va (+,4) qэrtlэriпа uyýun olaraq, хэtti mclekullara

;;;;; ;;-.nIt..in,t,n biri srfга ЬаrаЬэr olan (1, = 01 simmetrik

Гlrfuа tipli пrоlеkчllаr kimi Ьахmаq оlаr,

3)оgэrпrоlеkulчпаtаlэtmоmепtlэriпiпiigiiсlаsrfrrdаrlfэrqli
olub, Ьiг-Ьiriпэ ЬэгаЬэr deyilsa, yani

!"+Ir+ I"
(4.5)

gэгti ёdапirsэ" beIa molekul asimmctrik firfirа tipli olur,

НэrЬirmоlеkчltigiiпаtаlэtmоmепtlэriаrаstпdа(42)_(4.5)
miinasibatlэri bu molekulun simmetriyaslndan asrlr olub. опчп hanst

nбqtavi qгчра mэпsчь olmast ila lпiilэууэп edilir, Bela ki, tartibi и > З

olanbirnegasimmetriyaoKunarn.alik,yaniytiksэksinrmetriyalr
(ш.эsаlэп, То vэ оо nбqtavi simпrеtriуа qruрlаrlпа пrэпsчЬ оlап)

molekullariiqiin(4.3)gartiiidanir.onagtiTэdan>3tarliblibirneqэ
sirпrпеtriуа oxu olan molekullar (masalan, СНо Tnolekulu) sferik

firfirа tipli оlчrlаr.
Вir dапэ л > з tэrtiЬli ayrlltnl; simmetriya o:{u]la malik

molekullariigiinbuoxbagэtaletoxu.olur.Belamolekuliiqliinhэmin
С, охчпа perpendikulyar olan, hcikman Ьч охчп tizэrlпd,lэ уегlэgап

ktitla m"rkэziпdап kе9эп va bir-birina perpendikulyar o1.an biitiin

охlаrа пэZэгэп аtаlэt momentlari eyni оlчr, Demэli, л>3 1эгtiЬli Ьir

dэпа ауrrlmr9 simmetTiya oxu c',lan molekullar (mоsэlап, Nffз

molekulu) bu ('п охчпа пэzэI0 l I", hэmiп оха чэ tlir-Ьiriпэ
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регрепdikчlуаг olub, istiqаmаtlэri ixtiyari qaydada seqila bilan лчэу koordinat охlаппа пэzаrап isa /, va iI" atalat mоmепtiпэ malik
оlап simmetrik fiгJirа tipli оluгlаг

Аугllmlg simmetriya охuпа malik mоlеkчIlаr kimi simmetrik
firflrа tipindэ olmalt xatti mоlеkчllаг tiEi.in bu оха, уэпi molekulun
Ссо охчпа пэzаrап эtа,lэt Inomenti sfга ЬаrаЬэr оlчr (/, = 0) чэ (4.4)
qarti (4.2)-y<l gevrilir.

л > 3 taгtibli r;imnrctгiya oxlart оlmауап mоlеkчIlаr iigtin аtаlэt
momentinin iiqr,i da, Ьiг qayda оlаrаq, Ьir-Ьiriпdап f'эrqli оIuг.Demali, п> 2 tэгtiьli simmetriya охчпа matik оlап mоlеkчllаr
(mэsэlап. ffrО molekulu) asimmetrik firflrа tipli оlmаlrdrгlаr,

Nэhауэt, qel,d erJak ki, daha a;aýr simmetriyaya malik оlапmоlеkullаr tigiin эtаlэt пlоmепd,агi bazi hаllаrdа, molekulun
simmetгiyasrndan asrlr olmayan sаЬэЬlаrэ gсirа, уа daqiq, уа da ki,
tэqгiЬэп Ьir-Ьiгi ila tist"iistэ dtiýa bilaT ki, Ьчпа da Ktasadiifi>> йst-iista
drigmэ deyilir. Маl;эIэп, Drо simmetriya qruрчпа mэпsчЬ оIап etilen
(czH n) molekulu asirnmetrik fiггlга tipli оlmаsmа Ьахmауаrаq,
mоIеkчlчп oxuna tic- с:, -- oxu) паZаrеп .l, эtаIэt momenti yfingiil rz
atomlarl ila tауiп olunduýu iigiin gox kigik, bu оха реrрепdikulуагоIап,т va уохlаrlпа паzэгап tayin olunmu' digэr r, u" r, 

"tulrtmоmепtlэгi isa xeyli bi]yiik, hаm da dеmэk оlаг ki, Ьir-ьiгiпа Ьагаьагоlчr (опlаrlп ferqi yalntz F1 аtоmIапПIIl х va у охlаrmdап olan
mоsаfэlэriпiп mЁхtэlif olmast ilэ tayin оlчпчr).

Qeyd еdэk ki, mоIеkчllапп учхаrtdа g<istэrilап sferik,
simmetTik ча аsirп.mеt.гik Гrтflrа tiрlэriпа bciliinmasi уаlппtаqгiьапЬэгk cisim kimi baxr]a ЬiIэп, yani kvazibэrk mоIеkullаr i.igtindоýrчduг, Эgэr mo]ekul kчаziьагk dеуilsэ" уэпi опчп bazihissalarinin digаr hissэ,lаrа паzэrап daxili frrlапmаsr miimkiindiirsa,
onda hбkmап xtisutsi tasnifat арагmаq zаrчrэti mеуdапа 9lхlr. Lalcinьir gox hallarda moir:kulu bark cisim kimi hesab etmakla опчп
btitбvl tikd э t'rrlапmа hаrэk эtiп in <iуrэпilmэsi i l э ki fауэtlапi rIаг.з, Molekulu tэ9kil есtап аtоmlапп ъtlчоlагiпiп 

-,i, 
iu.u.l,qvaziyyэtlaгi atrafinda rэqsi hэrаkэti. Beia rэqslэr паtiсаsiпdэ
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rпоlеkчllаrdа kimуэчi rаьitэlэriп uz-unluýu, i.imчmiууэtlа. пiiчаlэt,

arastndakt mэsаГэlаг va hэm dэ valent buca,cllarlntn qiуmэtlэгi

регiоdik olaTaq dэуi9ir.

эwэlсэ ikiatornlu molekullaгrn rаqslэriпi i.imumi 9эkildа

пэzаrdаП keqirak. tkiatomlu molekullarrn гэqslаriпiп oyraniimasinin

ikiatomlu mоlеkцllаrrп spektroskopiyaslnda miihtim ahэrniyyat kэsЬ

еdiri:'I}чпdап baýqa ikiatomlu mоlеkчllагur rэqslаrirrэ ixtiyari хэtti

чэ'fа qeyri-xэtti molekullarrn rаqslэгiпiп пэzэriу,уаsilпdа qoxatomlu

rпаiекчtыrп rаqslэгiпitl xiisusi halr kimi baxmaq оlаr, QoKatomlu

mоlеkчllаrrп rэqslэriпа tаqгiьi оlаrаq mйxtalif tezlikli ауп-ауrl

noTrnal rаqslаriп toplus;u kimi Ьахrпаq оlаr ki, lэч rаqslаriп dэ hаг

biri tarazltq konГrqurasiyaSlna пэZаrэп пiiчаlэriп уегlаqmэsiпiп

periodik dауigmэsiпdап iьаrаtdiг, Вч погmаl гаq:;lэг oz

xarakteristikaiarrna gбrа az va уа 9ох dэгэсаdа,ikiаtо.mlч molekulun

опчп пiiчэlэтi aгasrndakt masafanin periodik ctэyigmasina gэtiгап

лаqslэriпа охgаrdtrlаr. Simmetriya Ьахtпuпdап qoxatomlu

molekulun biitiin rэqslэri tam sirnmetrik olan чэ tam simmetrik

qlmayan rаqslэг kimi iki asas sinfэ ЬбlЁпiirlаr,

zamanl molekulun simmetгiyasr роzulпrur, yani гаqs zamanl

пtiчаlэriп tarazhq vaziyyэtindan mеуliпэ uуýчп gilan hэг bir ani
'konfiqurasiyasr 

опlаrm tarazltq halrndakr kопгrquгаsiуаslпш

simmetriyasma malik olur.

ТаmsiпrmеtrikоlmаУапrэqslагisаеlэrэ<lslаr'эdеуilirki,Ьч
rаqslаr zаmапl nrolekulun tarazlrq konfiqurasiyasrn].n simlnetriyast

рОzulur, уэпi rэqs zamanl пйчэlэri,п taTzalrq va;liyye,tindэn mеуliпэ

;iъчп grl"п h", Ьiг ani konfiquгasiyaslnln simmetriyasr onlann

tii-aztrq Копfi qrusiyasrnln simmetriyasrndan aga-ýr сJчr, Simmetrik

goxatomlu mоlеkчllаrdа hamiqa ЬеIэ гэqslаr olur,

Bazi misаllаrа baxaq, /1rО rпоlеkulчпdа о-Н гаЬitэlаriпiп

uzunuluýunun eyni ciir dэуigmоsi va hаm dэ < нон valent bucaýtnln

dэуi'mэJi ilэ bai чегап simmetrik rаqslаr tam simm.etrik гаqslаrdir

(sakil4.1,a).Bumolekuldabaqveratrantisimrnetri.kraqslэr,yэni
() - Il rаЬitаlэгiпiП uzunluýunun aks qaydacla ,layiqmэsi (Ьiri



uzananda digагi qLsallr чэ aksina) ila Ьа9 чегэп raqslr. i." ,ulisimmetrik olm;ayarr rэqslэr оluг (iakil 4,1. Ь). B;.;nJ Llaa rаqszamanl hаг Ьjr anda molekul ЬэrаЬэrуапll Ёgbucaq kirni qаllr va t'r,,

ilЖТIХ},:;|jТ: ]1T'.halda 
,.," ,*, zamanl molekul ba9qa ,

кагьоп ou,,.,} ЖЖ:liJ"i:::;T1l 
."n*:' 

аtоmlагlпmkагЬоп atomuna пэzэrап simrnetгik rаqslэгi (gakil 4.', 
";";;;simmetгik olan. mrrlekylln oxuna р"rр.пС;Кчlуаr istiqamatda bagчеrэп dеfоrmаsiуа rэqslагi ýэkil 4. r.. ii i* tam simmetгik оImауапгэqslэrdir, Birinci h,эldа molekul D*n simmetriyastnt saxlayaгaq xattimoleku| kimi qаLhг, ikinci halda

simmеtriуаslпа ma]ik оlчг. 
lsa эуilэrэk baýqa Сr,,

tl ,.N
00

с lY

,

ýakil 4.1 . Тапr sirnmetrik olan .уа tam simmetгik olmayan rачllа1 
,,

Qeyd ec.ak ki, ikiatomlu molekulun гаqslаri опчпsimmetriyaslm роzп]чI. Bela ki, istar eyJ a.tomlardarri*ii"'""r"uа, 
1ipli 

(mэsаllэп, оr) ikiatomru .oi"Kulda аtоmlагtп molekulunmarkazina пэzа,гап simmetrik (,чаkil 4.1, е) чэ istэгsэ da mtixtalifаtоmlаrdап tar;kil olunmuq no tipli (mаsэIэп, Ло) ikiatomlumolekulda аtоп]апп antisimmetrik (яаkil 4.1, 0 rэqslагi zamanlЬiгiпсi halda D.,r. il:inci halda ir. с-' ,i.rir"'r'ru., ruхlап,r. 
"lilil:



29

ikiatomlu molekullarrn rэqsЛэri taпl silTrmetrik olan raqslardir,

Qoxatomlu molekullarrn tam simmеtгik оlап гаqslэri ikiatomlu

molekullarrn rэqslаriпэ daha qox охqаr,J,tr, Lakin qeyd еtmэk

lazlmdrr ki, eyni Ьir kimуэчi еlеmепtiп iki izotopunun atomlartndan

taqkilolunmu;ikiatomlumolekullarcla(rn.эsalэn,|uol8()'loNlsNva
s.) опlагtп mэrkаziпэ пэzаrап rаqslэr simmrэtrik оlmчrlаг, Вч halda,

аsliпdэsimmеtгiУаmэгkаziоlmuгчэЬiittiчliikdэmоlеkчlчп
simmetгiyast С." оlчr, Molekulun elektron бrtiiуii isa yiiksak

dэqiqliklэ D.o simmetriyastna (simmetгiya mагkаzi olmaqla) malik

оlчr. Raqslar zamanl isa mоlеkчlчп elektron бгttiуiiпiiп Ьu

simmetгiyasr pozulur чэ ona gоrэ da bu гэqslэr qoxatomlu

molekullarrn tam simmetrik оlmауап rэqslэriпэ ох9аr оlчгlаг,

Наm iki , hom da goxatomlu molekullarrn rэqslаriпi

amplitudunkiqikqiymэtlarinda.qanaэtbaxqdэracodэyaxrnlaýmaila
hагmопik rэqslаr hesab etmak оlаr, Bela уахrпlаgmа geni; tatbiq

oblastrnamalikdirvamolekuIlarlnraqslarininiiyranilmosindэ
mi.ihilm rоl оупауш. опа gбrэ dэ tabiidir ki,, awalca harmonik

rэqslаr va Sопrа isa harmoniklikdan kапаrа 9шап, уэпi anharmonik

rаqslэт iiyranilmalidir.
YаlпtzЬirdапэтаqssэrЬаstlikdэrэсэsiпэ'rпаlikоlапikiаtоmlu

rnolekцllardanГaгqliola.uq,goxatomlumolekullardaгaqssarbэstlik
dэrэсаiэriпiп sayr iigdэп qox оlчr, Ela Ьu faktrn бzii goxatomlu

rnolekullarrn raqsi hагэkаtiпiп miirakkabli,yini gбstэrir, Molekulda

atomlarnNsaylartdtqcaiimumihaldaqeyri.xэttimolekullariigtin
raqssarbastlikdaracalarininr=Здr-6vaxiisusihaldaxatti
mоlеkullаг iiqtin r=3N-5 sayt агtш va buna miivaГrq оlаrаq

rпоlеkчllаrrпrэqslэriчэdеmэli,гэqssреktrlэrid'эmiiгэkkэЬlаqiг.
ikiаtоmlumоlеkчllаrштэqslэгiпао:tgаrоlаrаqаmрlitчdчп

kigik qiymatlarir.da goxatomlu molekullar;tn dln rэqslэri harmonik

rэqslаrhеsаЬоlчпаЬilаг.Маlчmdчrki,тiэqssаfЬэStlikdэrасэsir
olan чэ tarazlrq vaziyyatlaгi эtrаfiпdа kiqik raqslar еdэп sbtem iiфп

rsауdапогmаl.,q,l".аlmш.НэrЬiгпотmаlrаlsmiiэУУэпи,(i=l,r'|
tezliyiilabaqverir'Hissaciklэrsisteminin(пrolekuldabelasistemdir)



з0rэqs hah, raqs sэrЬэstiik dаrас:аlаriпiп r Saytna uyýun olaraq, Ьir-birindarr astlt оlmауап va hissэсiklэriп oz tarazllqvaziyyatlэrindan
mеуllэriпi tayin edan ъ rэqs koordinat]arl ila xarakteriza оIчпчr. u,
tezliyina malik оlап mйэууап поrrпаI rэqs zalnanr bu koordinatlaг

x(jl =.r|j)5iп)ц1,,1 Q, =i; i ,=Г,0 (4.б)
qanunu ilэ dэуigэсаklаг. Вчrаdа -T!J -i-ci поrmаl rаqs zamanl x,t
kоогdiпаtlпm dayigma amplitrr,Juduг. Нэr Ьir погmаl ."qrd",
timumiyyatla desak, bi.ittin hissасiklэг iEtirak еdiгIэr. Vеrilmiý поrmаlrаqs tigiin anplitudlarln пisЬэti bu rэqsiп fогmаsmt tэуiп edir. Веlэki, veгilmiq i-ci поrmаl rэсlsiп fo.mus, Ьu ."о, ,u-uo; ;;;
koordinatlarrnln (4.6) dayigmasinin r{},rr'J,.....,rj} amplitudlarlnm
nisbэti ila tэуiп оlчпчr. Эgэr rаqs kooгdinatlart olaraq аtоmlаrarastndakt гаЬitэIаriп чl ЪауiqmЪIэгiпi чэ rаЬitэlэr arastndakt
ьuсаqlагlп z, dэуiqmаlэriп gijttirsako onda hаг Ьiг гаqsiп formasr
rпiiхtэlif rаЬitаlагiП uzuntuýunun va Ьчсаqlагm qiymatinin q, чэ
аrо dауiýmэ amplitudlarlnln nisbati iIэ хаrаktегйа оlчпасаqdrг. Bu
isa fоrmаsmа gtirэ, погmаl гэqslэгiп tasnifatrnr чеrmауа imkan
уагаdlr. М<rlеkчllагlп rаqslаг.i formastna gora valent r.qrl;;i-';;
dеfоrmаsiуа гэсlslэгi kimi iki ус:гэ Ьбltiпа Ьilаr.

Vаlrэпt, гэqslэri ela rэqsiагэ deyiliг ki, bu гэqslаr zamanl эsаSэпгаЬitоlаriП uzunluqlarl dэуigiг, ."bitrl., arasmdakr bucaqlar isatoqriban dэ,riýmэz qallr. Belalikla, valent rаqslэгi tiqiin 
- ---:

qI) *0, а!) оО 
В.7)

оlur. Мэsэlап, Su molekulu iigi.in q, *0, qz+0, а=0 gэгti tidапап гаqs
valent raqsi olacaqdlr.

Valent гаqslаri zamanl rаЬitэlэr arasIndakl bucaqlaгln
dayiýmэsi sl,fга daqiq ЬэrаЬэгсlirs 

" 
(4) =0), bu limit hah sшf ralent

гэqslеri аdlашr. Bela limit hatr miiэууап simmetriyaya malik olanmоlеkull:rrl,п bazi гэqslэri tigiin rеаllаilr. Маsэlэп, хэtti mоlеkчllаriigiin аtоmlапп rnolekulun охч Ьоучпса гаqsiпэ uyýun olan xattiпоrmаI rаqslэгi sшf чаlепt rэ,qslэridir. BeIo rэqslэr lsimmetrik чэ
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antisimmetгik). masala п, СО2 molekulunda bal чег1 trilir, Slrf valent

rаqslэriпа bagqa Ьir misal оlап metan (СН 4"I',l , simmetгiyasr)

mоlеkuluпчп tаrп simmеtгik olan гэqslаrirri gostal rпэk olar, Bu

гэqslаг zalnanl t/ atomlartnm harnlst mэrkэzi.С atomuna ::1]"n 
Uo

tartibli tеtгаеdrik охlаг (C-i'l rаЬitэ хэtlэri) Ьоучnса еупi zamanda

rэqs еdirlэr , (, - l] rаЬitаlэriпlп dогdtiпiiп da uzurrluýu еупi crir

dэУiqirчэЬчrаЬitаlаrаrаslпdаkttеtrаеdrikЬu'саqlагtпqiУmэti
ros62B' sabit qalrr.

I)еГогmаsiуа rэqslэri еlэ rэqslэrа deyilir ki, h,u rэqslаr Zamanl

эSаSап rаЬitэlэг urur,.rduk, bucaqlar doyiqiг, rаЬitаlэгiп uzunluqlaгt

isэ tаqriЬэп dау,i9mэz qаlrr, Belalikla, dеfоrmаsiуа r,эq:;lаri iigiin

s,;')-0, af)*g (4,8)

оlчr. Мэsаlэп, Su molekulu iigfin q, =О, Чz,х0, с*0 9arti iidэпmаklэ

Ьа9 чеrап гаqs deformasiya rаqr;idir,

Deformasiya гаqslэri Zamanl гаЬitаlэri:п uzunluýunun

dэуigmэsiпiп stfга dэqiq ЬэгаЬэr (qЯ) = о} оIdчЁu limit halr srrf

deformasiya roqslari adlanrr. ýlгf valent raqslari kimi bu rаqslаr dэ

miiэyyэnsimmetriyayamaliko,[anmolekullaTdabaqverir.Mosalan,
xatti molekullaгda xatti rаqslаrdэп bagqa аtоmlапп molekulun

охчпа регрепкlikчlуаr istiqаmэtdэ hэтэkэt etmasi ilэ Ьа; чеrэп

,"qrt.' Ъ.'Ьu9 u"ri,, Buoo rnisal olaraq COz molekulunda о

atbmlarrnrn va С аtоmчпuп' molekulun охчпа, perpendikulyar

istiqаmаtdэаksГаzаilаЬаqчеrапrэqslаriпigiistэгrпэkоlаr(gэkil
4.1.,d)ВеlэгэqslаrпаtiсаsiпitаС-огаЬitэlаriатаsrпdаkrЬчсаq
dэУi,sir,rаЬitэlагiпuzчпlчqlаrrisэkigikqэrslэr;lаmапldэуigrпэz
quirr. Doýuгdarr da, О ;ltomlartnm mc,lelculun охчпа

регрепdikчiуаr istiqamэtda kiqik meylini у ila iqаг,э etsak чэ У << Ро

olduýunu пэzэrа alsaq, rаqs z,amanr с -о rabitasinin ani

2

,r=.Б;;Т =Pg(l+ 
f-) u,un.rrrýunu kifayat qadar dэqiqliklэ onun

ilkр,чzuпчluýчпаЬэгаЬэrr,асlеmэli.rэqsidаsrrftlеlЬrmаsiуаrэqsi
hesab etmak оlаr,
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Эslind:r is;a molekulun гэqsi hаm valent, ham dэ dеГоrmаsiуа

rаqsiпэ yaxln ,оluг. Bundan baýqa, eyni zamanda hэm гаЬitаIаriп
dayigmasiniл cl),, amplitudunun. hаm da rаьitэlэг arastndakl
bucaqalartrr d:lyigrnasinin ацо агrtр,:itudчпчп eyni zamanda ЬtiуЁk
olduýu araltq hаllаr da ola bilar. Lakin hаг halda mo]ekulun
гэqslэriпi valen,t чэ dегоrmаsiуа гэ,qslэri kimi iki уегэ bcilmak adatan
nri,imki.in оluг. '] ]

моlеkrrllагlп rаqstаriпiп чаlепt va deformasiya гэqslэri kilni
tasnifattndan tlagqa опlагIп lokallagrna dаrэсэsiпа gtiга do псiчlаrэ
аугtlmаsl gox :miihrirn эhэmiууаt kэsЬ еdiг. Molekulun btitбvlЁk,Ja
Ьir tam kimi rсqslэri ilэ уапа9l опuп ауrl-ауrl hissаlагiпiп гэqslэri''ча
miiayyan rаtritоlэгdа va bucaqlarcla lokallagmlq гаqslаr da bag чега
Ьilэr.

Molekulun biitбvliikda Ьir tln1 kimi lokallaýmamlý rаqslаriпэ
пiimчпэчi пr,isal оlагаq kаrьоhidrоgепlэriп molekullaгrnda kагы>п
zanciriniIr, xtslrsi halda isa benzol nrolekulunda qapah zапсiг оlап
kаrЬоп halq;rsi;nin rоqslэгiпi gбstаrэ bilarik.

Molekrrlun miiаууап hissasi:rda lokallaýmrg rэqslэrэ эп yaxýl
misal kаrьоhidгоgеп mоlеkчllагtпlп cHz ча Снз qruрlаrtпdа
hidгоgеП atonrlartnln rаqslэriсlir. Мi.iаууэп rаЬitаdэ lоkаIlаsпuý
rаqslэгэ isa t,iг <lапэ с = С ikiqat гаьitаsi olan i,izvi.i moiekullaida rast
gэliпir; bu r"aL,itanin uzunluýunu;n сlауigmэlэri digar rаlэitэlэriп чэ
bucaqlarrn d-эуigmаlэriпdэп xeyli сlаrэсаdа asth оlпrауаrаq bag чегir.
Molekulun ;rпiiLаууэп hissэlэгiпdэ чэ уа mriayyan rаЬitэdэ rаqslэriп
lokallagmasl raqs еdап аtоmlzrпп kritlэlari araslndakr nisbatdan
bilavasita a:;lltdtг, Bela ki, miixtэIif ki.itlэli iki atonr Ьir-Ьiri ila
rаьitэdэ olduqda iirпчmi kiitlэ mэгkаziпа паzоrэп rаqslаrdа эsаsап
yi.ingi,il atotn iýtirak еdiг. Bu hal iizvii mоlсkчllаrdа C-11 rаЬitЫэгi
tigiin xiisus;ila miilrum аhаmiу5,эt kasb edir; hidrogen atolnunlln
kiitlasi kаrЬоп аtоmчпчп ktitlэsinclan 12 dаfэ kigik olduýu iigйп
karbon atornu praktik оlаrаq si.ikrrnatdэ оlчr чэ onunla rаьitэ,са
оlап hidгоgсп atomu isa rаqs ectir. СН, СН2 Yе СД, qгuplarlnda
hidгоgеrr at'пdarmln kаrЬоп аtоrшпа пэzэгэп valent гэqslэri lru
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qruрlаrlп daxili rэqslэri оlчЬ. kагЬоп аtоmчпчп digэт daha аýrr

аrоrпlаrlа гаьitаlаriпэ az tasir есlirlаr, Вчпчп пэtiсаsiпdа hэmiп

,"bji"i".i, uzunluqlaгrnln dэуitrпrэlэгi н аtrэmlаrt daxil оlап

q,uplu.,n.laxilindaC-llг:rbitэlэrinindayigmэlarilldanx':yli
dэrасаdа asllr оlmауаrаq Ьа9 л,сгir, Маsэlап, еtап molekulunda

(CzHb) сl//, qгчрlагrпrп daxilinda Ь,аý чегап raqslari С-С rabitasi ilэ

ЬiгlэgmiýСl/iqrчрlаrtшпбzlэriпiпlriг-ЬiriпапisЬэtэпrаqslаriпdэп
tэqгiЬап asrh dеуildiгlэr,

Ogar ki.itlэlari eyni olan аtопrlаr (mэsаlап, kaTbon zancirinda

kагьоп atomlarr) агаsmdа rаьitэ mбчсчddчrsа, onda bu rаьitэпiп

"r;"ьв_""п 
dэiigmаsiпэ sаьэь olan raqslarda lrаr iki atom iqtiгak

еdir.Вrrпчппэtiсэsiпdа,mаsаl.эпЬiitiiпkагЬоhidrс'gепzапсiriпi
аhаtэ еdэп гаqslаr уаrапrr,

Rэqslarin tasnifatt tigiin Iэqs edan аtоmlаrlп kiitlalarinin

пisЬаtiпdэпЬаqqаmiiхtэlifrаЬitэlэriпчzчпlчqlаппп!'эllчrаЬitэlаr
arasmdakt Ьчсаqlапп dауiЕmаlэгi zamanl уаIапап qЁччэlэriп

qiymэtlarinin dэ пisЬэti mtihiiпr rоl оупауш, Вч qiivvэlarin

qiymэttэriuyýunkvazielastiklikarnsalrilэtaqгibitayinolunur.
Mi.ixtalif тэqslэriп tеzli}lэriпi эп kob,ud gаkildэ

qiуmаtlапdiгmэktigiiпikiаtmоlчmоlеkчlчпhагmопikrаqslэгiпiп
tezliyini tэуiп еdэп

u. =rо Е (4.9)л 1Мl,
dtisturundan istifadэ etmak оlаr. Bl.rrada kl" , kvazielestik,lik (qtiwa)

sаЬiti,М,.ЬахrlапrаЬitэпiэmэlэgаtiгапаtоmlаrlп'gаtirilmiq
kiitlasidir.

(4.9)-dап.gёriiпiir ki, miixtэlif rаЬitаlэrэ чэ bucaqlara чуýuп

gэlап tezliklarin nisbэti, qi,iwэ sabitlarinin va gэtirilrni9 kiitlэlаriп

nisbatlэrindan asrlr olacaqdlr:

Y-L =
LbM,

vр kо М^

Rаьitэlот arastnda Ьчсаqlа,rrп dayigmэsi bu

uzunluqlartnrn dayiqmэsina пisЬаtэп daha аsап Ьа9 verir

(4.10)

гаьitэlаriп
Ona gбта



dэ ЬчсаqIагrп, clэlliý...i йqrin k,lч/ qtiччэ sabiti ,obit"r"rii
uzunluqlarrnrn dayigmasi Ёgiiп *,,,,, qtiччэ sabitina пisЬэtэп xeyli kiqik
оlur;

, k,t"t ,|< kuo1 , (4, l l )

Аdэtап *,r", sabiti t"o, sabitindan taqriban 10 dаlэ kigik оlur.
МэsаIап, nretan molekulunda <Н(_'Н valent bucaýlnln dэуigmэsi
tiglin to =t,,., sabiti С-Ёr rаЬitэsiпiп uzunluýunun dayigmэsi iigrin

ku = kuo, sabitindan 12 dэfа, su molekTrrlunda isa < ноН valent bucaýl
va о - Н rab,itasi i.iqiin l 1 dэfа ki9ikdiг. КаrЬоп zэlrсiriпdа isa < с(:с
valent bucalr vo С-с rаЬitэsi i.iq:iirз tr" * kuo,1l2 о|ur.

(4.10) iГаdэsiпdап gбгiiпiiг ki, dеГоrmаsiуа гаqslаriпiп tezliyi bu
bucaýl эmаlэ gэtirап гаЬitэlаriп r,a]ent rэqslаriпiп tezliyindan xeyli
kigik olmalrrlrr. Dоýuгdап da hеsаЬlаmаlаг gсistаrir ki, deformasiya
rэqslэriпiп t эzliуi uyýun valent rэ,lslэriпiп tezliyindan 2-3 dэfэ kigik
оlчr.

мЁhiiпr эhаmiууэt kэsь еdэп kаrьоhidrоgеп molekullarlnda
iki с _ Н rаЬitаlэri arastnda qalan < нсН valent bucaýmrn
dеfоrmаsiуа rэqslаriпiп tеzlikl:эri с - Н гаьitэlэгirriп valent
гэqslагiпiп tеzliklэгiпdап taqriban iki dafa, С-Ёl гabitasi ilэ С*С
rabitasi аrаsшdа qalan <ссН bucaqlanntn valent rэqslагiпiп
tеzliklэгi isa taqriban й9 dэfэ kigikdir. Вч halda С - Н rаьitаlэriпiп
dеГоrmаsiуа rаqslагiпi daxili va xarici dеfогmаsiуа rэqslаri kimi iki
пбча aylrmaq пэqsаdэчуýuпdчг.

С-Н rabitasinin daxili deformasiya гаqslэri 7лmаrпl СНз
qrчрчпuп daxilindэ (bu qrupun с аtоmч sada гаьitэ ilэ hэm da
digar с atc,mlarl ilэ va уа ikiqat rаьitэ ila Ьir dэпэ С atomu ila
Ьirlэgmi;diг. ;akil 4.2,, ь, с) < tt<,-п' Ьчсаqlап dауigirlэг.

c-rr rаlэitаsiпiп xarici valc:nt rаqslэгi zamanl isa btitбvliikdэ
СЁ1, va уа CIt, qruрчпчп С-С va уа С=С гаЬitаlагiпэ паzаrэп
oriyentasiyastrlr (усiпаlmэsiпi) tэуiп еdэп С-С-tl чэ уа С=С-Н
bucaqlarr dауiqirlэг (ýakil 4.2, d, с, J). Bundan bagqa С atomu digаг
Ьiг, iki va iiц,: С: аtоmlап ilэ Ьirlэqэп С}/ qrupun d,a с - н rabitasinin
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oriyentasiyaslnt tэуiп edan ,-,^|^, (.-=C-l-| vэ уа Q=C-lt

bu.,.qlur,n,n da dэуigmэsiпi (qэkiI 4,?-,, j,h, k) ,KaLrici dеГоrmаsiуа

rаqslэriпа iricl еtmэk lazlmdlr,

ti
н

r
а)

п

l,
с)

0

i)

ýэkil 4,2, Dеfогпlаsiуа rаqslэri

Dеl-отmаsiУаrэqslэriпiпdахiliчахаriсidеfсlrmаs;:iуа'rэqslэriпэ
boliinmasi hidrogen uto-lu. dzutil cllan digэr qruplard,l, masalan

ЛН, qruрlагmdа da еdilэ Ьilэr,

Мi.iхtаlifчаlепtчэУаrrri'iхtэlifdеfоrrпаsiУсrгэqslэгiпiп
miiqayisэsi jzaman}. аtоmlаrtп kiitlэlэriпiп fэrqli olrnast asas rоl

oyoudrg, halda, qtir,чэ sabitlэrinin f:,rqli olmasr daha az rtll оупауlr,

Hatomununktitlasinilrkiqikolnrastsayasindэ
с - FI ,о -- H,,|,,l ._ н rabitalarinin valent rоqslэriпiп tezliyi

зr)00-з5000s ^-'t' 
(|sпt-| =2,9979з,10l"li,; оlur, Sаdэ С- С rаЬitэlэriп

raqslarinin tezliyi 1000sи-l -э уа,хlпсltr, Bu isэ с - (: rаЬitаlэriп

g",i,it-iuktitlэsininc_Hrabitalaringatirilmigkiitlasitrdэnxeyli
ЬiiуtikоlmаstпачУýuпgэlir.Dаhааgrrаtоmlаr.lахil.эlа'пrаЬitэlаг
tigtinrэqslarintezliyidahakigikol'rrr.Masalэn,(]_C/rabitэsitigi.in
rэqslэтiп tez)iyi 700sи-| -э, С -J rabitosi iiqiin isa 50Сlsи-l-э yaxrndrr,



36
Deltrrnlasiya rаqslагi i[9i.in dэ buna ох9аr nisbatIar altnlr.

Masalan. tI *с - l,/ bucaqlarrn n dауigmэ tezliyi I400slп-|-э )/axln
olduýu hl,rlcla r' - С - (: bucaqlarrntn dэуigmэ tezliyi 300 - 400slи-|
tогtiЬiпdэ, y,ani tэqгiЬэп ii9 dэfа kiqik оlчr. Bu d:r orlun naticasidir ki,
mаrkэzi (_] ,..ltornuna Ьirlа9эrr atomiartn kiitlasi 12 dafa агtmtgdlr.
с-с- ll Ьuсаqlагlпrп dауigmаlагjпэ uyýun olan xalici deformasiya
rаqslэгiпilt tezliklari l000sи-l-а yaxln оlчr ki. Ьu da н -с--н
bucaqlaгtirtrr daxili dегоrmаsiуа rэqslаriпiп tеzliklэriпdэп 1,4 dэгэ
kiqikdir. Bu isa опчпlа эlаqаd:rrdrг ki. н - с - l! bucagr iiqiin
gatirilmi; kiitlэ с -с - Н b,ucaýl iigiin оlап gэtiгilmig kiitlactan
tаqгiЬэп iki Саfэ kiqikdiг.

Аtоmlа.rп kiitlalэri eyrli olan halda valent lэqslаriпiп
tezlikiэrinin fэrсlli olmasr miiKtэIif mэsаlэп, Ьir-, iki-, tigqat rаЬitаlэr
tigtirr qi.ivvэ:sabitlэrinin farqi ila tэуiп oluna Ьilаг. Mrihi.im эhаmiууаt
kэsЬ edarr hallardan biri karbolr аtоmlаrt аrаsшdа sаdэ (birqirt),
ikiqat va rigclat r,аЬitэlэr, yani С-. (i, с =(| vе С' = С га.Ьjtаiаridir. SЪdэ
rаЬitэdэп ikiqat rаЬitауэ kegclil.:da valent rэqslагiпiп tezliyi l000sи-|-
dan lбOOsrи-| -а, ikiqat rаЬitаdап i.igqat rаЬitэуа kеgdikdэ isa l600sи-t-
dэп 2000s,z-I-э qэdаr аrtlг ki, lru da qliччэ sabitinin iimumi gэkildэ
(2000/i000)2 = 4 dэfэ artmastna uуýчпdur.

Fогlпа:;tпа gсirа гаqslэгiп, tэsпifаtt эsаslпdа baxtlan molekul
iigtin Ьiг S]lrul rэqs пriчIэri allntr. П4аsэlэп, karbohidrogen mоlеkчllаrr
iig{in aszts; rаqs пбчlаri c-H.lalent raqslari, C-C'valent rаqslэri,
Il_C-H va с_с_н Ьчсаq)агlшп daxili чэ xaгici dеГоrmаsiуа
rэqslэri, (] -(]-С bucaqlartnl dе{'огmаsiуа гэqslэгi оlчг.

Mcllekulurr гэqslэriпiп bu rэqslаriп fоrmаstпа gёта tasniГattnrn
miihiim пэtiсэsi ondan iьаl,эtdir ki. rэqslаriп mtiayyan tezliklari
rnolekulda rпiiэууап rаьitэlаrэ va rabita qruрlаrlпа; molokulun
miiэууэп Гэ;zа qчгчlчgчпа uyý1-1tl gэlir. Raqslarin bela xarakteristik
tezliklarinin olmast буrэпilаrr mоlеkчllагlп qчгulчqч haqqmda
m.iэууэП п:ltiсэIаrа gаImауэ irпkап чегir ча гаqs sреktrlэriпа gёгэ
maddanirr rпоlеkшlуаr spektral analizi iiýtin bliytik ahomiyyat kasb
edir.



37

4.Еlеktrопlаrlпlrэгаkэti.ЕlеktrоrrlаrlпkiirlэsimlэIеkчlutаgkil
еdэп аtоmlаrm пtiчаlэriпiп ktitlэsindan qox kiqik olcluýuna giira,

birinci yaxtnlaqmada, пiiчаlэriп hаrэkаtiпi паzэrэ аlmауаrаq, bela

.hеsаЬеtmэkоtu.k;.пiiчэlэrstikчпэtdэdirчаеlсktrtrп].аrsiikч'rэtdэ

с,lап Ьч niivalarin yaratdrýr elektrostatik sahada hэrаllэt еdirlэr,

Iv1olekuldaki еlеktrопlаrl iki qruра bolmak olal:

а) molekulu tэEkil eda,n atomlarln daxili tэЬэqаlэrirrdэki

еlеktrопlаr. Bu elektronlar hоmiqэ uyýun пйл,апiп atraгrnda

kqalm,aqla> hэrэkэt edir чэ mc,lekulda kimyavi rаьitэlэгiп аmаlэ

gаlmэsiпdаiqtirаkеtmirlэr'МэhzЬчпаgоrаdаопlаrtqеУri.чаlепt
' elektrotrlart adlandrrmaq оlаr,

b)пrolekuldakratomlarшr.valentelektronlart.Ivf,<llekulamalэ
gэlэrkэпЬuеlеktrопlаrЬiitiiпmоlеkчliiqiiпiimumilэ;iг.Уапi
mоlеkчluпЬiittiпhасmiiizгэпiiчаlэriэhаtэеtmаklеhагаkаtеdаrэk
clayanlqlr molekulun уаrапmаsr,па sэЬэЬ оlап valent qiiччэlэriпiп

mауdапа grxmasml tamin еdiriаr,

Molekuldaxilirrdэelektronlarrnyuxand:lgбs[эrilэnikiqrupa
tlбlЁпmэsiпi.п miimkiinliiyii rentgenoqrafiya, еlеktгс,пtlqrаГtуа vэ s,

rnetocllar vasitasila аhпmщ goxlu sayda tюriiьi faktlar va ham dэ

nazari hesablamalar vasitэsila tэsdiq olunmugdurr, Веlэliklа, 
l

rnolekullarrn bi, ,,ru fiziki va kimy"vi хаssэlэтiпi буrапэrkэп, 
l

xtisusilэ cla Ьч mаqsэdlэ kvantkimyaui yu",*-pirik metodlardan 
l

;;;; Йiкj" onlo.n tarkibin:, daxil olan аt,оmlагrП Yalnrz valent 
i

"Ыrorri^rrr, 
,*.r, almaqla ki,iаfэtlэпmаk оlаr. (iiinki, аtоmlаrm 

i

, ctaxili tэьаqаlаriпdэki elektronlar kimyavi гаlэitэlэriп 
, ii:li ]

gаlrпэsiпdэi;tirаkеtmэdiklэrittаgi5rаЬеlаhеsаlrеtlпэkоlагki'hэr
bir molekulda bu еlеktrопlагсtап чэ tаrрэппlэz пiivоlаrdэп iьаrэt

<rlan<giivdэbmiiayyaneffektive].elltrostatiksahэyaгaclшvэmolekul
Uor* *".ltaqmii"t,Ktronlar mohz bu sаhаdэ hаrаkэt еdirlэг,

MolekulГrzikasrnclaaxlrrncltighэгakэtnбviikvalrtmexanikasti
tаsэчr,iirlагiпа аsаsэп tadqiq еdiliг, i

Qeyd .d";li, -"i,K"1o1n Гrziki-kimyovi xassolaTi чэ optik i

sреktrlаriбziiпiimэhzопlаrdаЬ'аqчеrэпеlеktrОп'rаqsчаfiгlапrпаi
lrэrаkэtlэriilээlаqаdаrоlаrаqЬiiruzэчеriт.Еlеktl.опlаrаtоm:
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пtiчэlаriпа nisbatan 9ох kiqik kiitlауэ malik olduýundan, birirrci
yaxtnla9mada пrolelrulda rэqs ча flгlапmа hагаkаtlаriпi пэzаrэ
almamaq чэ vaz,iyyэtlari fэzаtlа fiksэ оlчпmug пйчаlэriп yaratdlёl
elektrostatik sahada еlеktrопlаrlп hагаkэti tigiin $геdiпgег tэпliуiпi
hэll etmak оlаr. str,пгаkt yaxlniagmalarda isa rэqs чэ fiгlапm.
hаrаkэtlэгiпi da, Ьir-ьirirrdэп ауtгагаq буrэпmэk miimki,indiiг.
Molekullarda еltэktrо.пlаrlп hаrаkэtiпiп, rэqsi hэгэkаtiп чэ firlапmа
hаrэkэtiпiп Ьir-Ьiriпdэп asIll оImауаrаq аугI-аугrhqdа буrапlimэsi
iimчmiууаtlэ adiabatik yaxlnla9lna аdlапш. Lakin Ьэzi hаIlаrdа
adiabatik :iахtпlаgпrа dedikda molekulda atomlaTtn rriivэl,arini
siikunatdэ, rэqs чэ ftгlаппtа hэrэkаtlаriпi <donmug>> hesab еtпtаklэ
yalntz еlеktrопlаrlп ttэгаkаtiпiп оl,гэпilmаsi Ьаgа dЁ9iiliiг.

Umчmiууэtlа aldiabatik yaxrnla9mantn miirnkiinltiyii |927-ci
ilda Воrп уз Qlppeilhaymer tэгэfiпdап ilk dэfэ гiуаzi baxrmclan
asaslandlrtlmtgdlr. ona gбrэ da adiabatik уахlпlаgmапr 9ох 7лmап
Воrп-Оррепhеуmеr yaxtnlagmasr da аdlапdtпrlаг.

ý li. Molekuldakl harakat пбчlаriпа uуýuп
оIап епегjilагiп llir-Ьiгi ila miiqayisosi

ý 4-dэ giistarlldiyi kimi, Imolekulda еtеktrопlапп k,iitlasi
аtоmlаrш пiiчэl;эriпiп kЁtlэsindan 9ох kigik olduýu iigЁп adiabatik
yaxtnlaýmadan istifada еtmэk, уэпi еlеktгопlаrrп hэrэkэtiпi
пiiчаlэriп hэгэkаtiпi паzэrэ аImаdап iiугапmэk оlаг. Ham,da iimumi
halda molekulda еlеl<tгоп, гаqs чэ flrlапmа hаrэkаtlэгiпi Ьir-ьiгiпdэп
aylrmaq mtimkiindiiг. Вч miiddairnm kifауэt qаdэr dоýrч olduýuna
bilavasitэ inanmaq оlаr. Г Bela ki' tniiayyan edilnriýdir ki, Ьч
miiqayisэni hэrп klassik, ham yarlmklassik чэ hэrп da kvant
mexanikast tаsэччйr]аriпэ аsаsэп араrmаq оlаr va bi.itiin bu hаllаrdа
еlеktгоп, Iэqs чэ firlапmа епеrjilагiпiп nisbatlari tigiin аlmап
qiуmэtlаriп tэrtiЬi ey,ni оltrr. l

оwэlсэ molekulda rаqi v" elektr<ln епеrjilагiпiп Ьir-ьiri ila
miiqayisasirrэ baxaq,
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l klassik fizika bakrmlndan atclm !,i) molekrrllarrn elektron

sреktгlагi kva.zielastiklik qiivvэsinin tasiri а lt.lndzt еlеktгопчп

lГГ
t/ _-, ]:.,., -- 2т\mч 

(5.1)

tez!iyi ila Ьа9 чегап rоqslэriпэ uуýчпdur. I]чrас|а ,t" - kvazielastiklik

эmsаlt (qi.ivva sabiti), и"- elektгonun ki.itlasi,Jir.

Molekullarrn rаqs spektrlari isэ birxtlan molekulda аtоп1

rliivalarinin Ьiг-Ьiгiпа пisЬэtап raqsi hагаkаtiпсl uyýun gаlir ki. bu

rэqslэгiп da tezliyi tэrtiЬса

|Еч;=йtr-"- (5.2)

diisturu i!э tэуiп oluna Ьilэr, Вчrаdа М - atc,m niivasinin kiitlэsi
tэrtiЬiпdа olan kэmiууаt, /r.- raqsi harakati xatakteгiza edan qi.ivva

sаЬitidiг.-.tМаsэlэп, xЁsusi halda, ikiatoml"l molekullar tiqiin (5,2)

diistчrч lэu rnolekulu аmэlа gatiran atomlal,rn пЁvэlсrri araslndakr il
tпаsаГэsiпiп hаrm.эпik rэqsэ ul/ýun dауigmэsi tezliyirri tэуiп еdir. Bu
halda tv{ kamiyl,ati kiitlalari М| va r1l'2 о].ап пiiчаlагiп (уэпi,

rnolekulun) 14 = MiMzl(itl, + ,{./., ) gatirilпrig lliitlasirtэ, k, isэ Д

rnasafasi dayigdikdэ tneydana glx;ln kvazi,эlastikiik qi.iwэsini
хаrаktеrizэ edan qi.ivva sabitillэ ЬэrаЬаr gotirriilnralidir.

Molekulda еlеktrопlагtп hаrэkэti чэ пi,iч:эlаriп raqsi harakati
elektгostatik (уэпi. Kulon) qiiччаlэгiпlп tasiri altrnda Ьат

verdiyindan bela hesab etmak оlаr ki. (5.1) r,э (5,2,)ifadalэrinda /с" va

ft. qtivvэ sаЬitlэriпiп qiуrпаtlэг,iпiп tartibi tэсlriЬап eynidir:

k" * k, (5.3)

Onda bela паtiсэуа gэlmаk оlаr ki, r,r rаqs t,e;lliyinin и" elektron

tezliyina va demэli, Е, = ltv,, raqs епеrjisiпiп En = hч, elektrorl

с:пеrjisiпа olan пisЬэti
Е, 

=u, = ^Г!, (5.4)Е" че \ tvt

llinli, уэпi elektronun kiitlэsinin пiiчэпiп kritlэsirrэ nisbэtirrin kvadrat
}lokilna Ь,агаЬэг оlчr.
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Мэsаlап, l-l, rnoIukulu rjgijn Eo=1OeI,. gotiirmak оlаr ki. bu cla

l] atomunda Lal,marl seгiyastntn Ьiriпсi хэttiпэ (пl = | --+ u, = 2

kegidi пэ) uyýun galan u dulm;r (hэуасапlаýmа) епегjisiпа ЬаrаЬаrdjlr.
Digаг tэrэГdап, ff, nrolekulunda qonýu гаqs sэчiууэlэгiпiп епегjilагi
Гаrqi = 0,5eI' (:4000s,л1-11 qэdаrdiг, Belalikla. Н, moIekulu iiqi.in

E, l

i = , (5,s;

allntr.

м =!'!н _ 1836лlч
1,,

-qr- =
'!п-

I-tz mc,lekulunun gatirilmi9 kiitlasi

olduýundan (5.а)- э эsаliап

= 9l 8лlо

l1
г м 9l8 30

(5.б)

аlmlr ki, bu da tartibca 1,5.5) iiэ eynidiг.
Dеmэli. moleltuld;l rаqr; eneгjisinin еlеktгоп епеrjisiпа nisbati

elektronun ki,itlэsilrin nйvatlin kiitlэsina оlап nisbatinin kvadrat
kёki.ina tэqriЬап tlагаЬэ,l diг.'i

indi isэ frrlапmа t:neгjisini elektron enerjisi ilэ miiqayisэ edak.j 
Elektron enerj;isinri ,еlеklrопчп ni,iva :rгаftпdа firlапmа haiakэtinin :г,

kinetik enerjisi ilэ еупi tагtiыi hesab еttпэk оlаr:

. -. _ l|l,bLe-l l, (5.7)

Вurаdа L|u.b - еlеk,trоrruп огЬitаl iTnpuls momenti, а - еIеktгопuп
niivadan оlап mэsаlэsidir.

Qeyd edak ki, dаirэчi Воr оrЬitlагi iigЁn (5.7) dtisturu dэqiq

оdапir: lEl=Tr =:ЩЦ,Ьчrаdа а - огЬitiп radiusudur.' 2пl,,а'

Kvant mexanikastnda isa Гlгlапmа hаrаkэtiпiп kinetik епеrji
^fi2орегаtогu т, =-!'оп7- kimi tal,in оlчпur. Burada й,2,", - otbital impuls' 2п"r

mоmепtiпiп kчаdгаtt орегаtоru, r - еlеktгопчп пiiчаdэп olan
mэsаfэsidir. Elektron lrah rizга 7, kamiyyatinin i, оrtа qiуmэtiпi
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tzrpsaq (5.7)- уа охgаr ifаdэ аlrпtr ki. bu itпdэdэ М,]., kэrniyyati

эvаziпа й3* орегiltогuпuп lli,,b = h2 tllt! + l1 maxsusi qiymatini

яоtriгmэk u. {=l olduýunu пэZэrа almaq lazlпtdlr, Onda (5,7) -
Q= ,2

da,z:l0-ssnl чэ 1=t olduqda МЗ,r=2lt2 y'azaraq

т, = З!'__ (1,05 , I0-]7 )2 - l0|| e,rq * беl,' 2;,7 =Г}юrтъ:с'

alrrlq ki, bu da elektron enerjisinin qiуmаtlэri tэrtiЬiпdэdir (Ьurаdа

|еrс1 = |,$ . |0-12 eL' olduýu пэzаrа alrnmrgdrr).

Molekulun ftгlапmа enerjisi isa. (5.7) diisturuna охqаr оlаrаq,

tагtiЬса

Е,=М', =_"1 (5.8)
' 21 2Mpz

ifaclэsi ila tayin оlчпа Ьilаr. Вчгаdа Мr- molekulun ftrlапmа

hаrаkаtiпэ uyýun оlап impuls mоmепti, I isa 2мр2 tагtiьiпdэ olan

аtаlэt momenti, р_ rnolekulun olgiisi.i tэrtiЬiпdэ, М isэ пtiчэlаriп

kiitlasi tэгtiЬiпdэ olan kamiyyotdiг.

Qeyd еdэk ki, (5.S) diisturu эsliпdэ gэtirilmiq ki.itlэsi М,

пiir,аlэrаrаsl masafasi р va эtаlэt mошепti l = Mllz olan ikiatomlu

molekulun fiгlапmа enerjisinin klassik fizikaya. gбrа ifadasidir.

Qoxatomlu шоlеkчllаr tigiin bu dЫчr, qeyd olunduýu kimi, yalnrz

tаrtiЬсэ diizgiin qiуmэtlаr чеrа Ьilэr,

[йрчls momentinin
м- J(J + 1) (5.9)

iimunri kvantlanma qапчпчпа gоrэ biitiin пбч impuls mо.mепtlаriпiп

kvadratt eyni bir (hJ)2, .l kvant adadinirr kigik qi,inrэtlatinda isa й2

taгtibinda оlчг. Опа gбrа dэ

М|,6* lvl21 (5,10)

чэ atomda еlеktгопuп пriчэdэп olan masafasilrin molekulun бlgiilагi

tartibitrdэ, yani

ах р (5.11)
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olduýunu (5.1l') vэ (5,.8)- da паzаrа aisaq

'+ =r,u, (5,i2)
Е" ill

yaza _Ьilагik. .Demali, molekulda :Гtгlапmа enerjisinin elektron
епеr.iisiпа olan nisbati elektrotlun ktit.lэsinin ni,ivanin kiitlэsina olan
пisЬэtiпэ tэrt-,Ьс:;] Ь..,гаЬэrdiг,

Мэsэlэп. hidrc)gel,I molekulunda J =0 va J ==1 firlапmа
sэчiууэlагiпiп епеrjiIагi farqi tэqrilrап l20sпt-| :0,0l5еИ olduýundan
(5. 12)- уа аsа.;эrl

1= Ч5-,-L (5.1з)Е" l |} 700

аltпIr ki, tlu с[а (5.6)- уа uyýun gэliг.

Еlеktrrэп c:nerjisinin tartibini l qэЬчl еdаrэk (5.4) va (5.12)

iГаdэIаriпiп пriiqауisэsiпэ эsаsэп

E";E,:I:,=1,E,# (5.14) ]

yaza Ьilэrik. Burada y="[i"tM kiqik раrаmеtr hesab eclilsa, ,lT"

kаmiууаtiпэ пэzэгэп Д. birinci, t', isa ikinci tэrtiЬ ki;il< kэmiууаt

оIur.

Qeyd ed.ak ki, (5.14) rnr-rnasibatini kvant mexanikast
tэsэwiiгlаriпа asaslanaraq1927- ci ildэ Воrп va Орlрепhеуmе.r riyazi
yolla isbat ctnriglar. Bu mаqsэdl,а опlаг molekulun Ё Flamilton
ореrаtоruпu

^=,Jй- \l ,|4 (5.I:;)

kigik раrапtt:tгj iizra
i't = it" -r 1Jit, + р2 йz* рз ii, + !о й* +... (5.1б)

kimi straya а,уlгагаq rпiiаууэп еtпiЕIаr ki, molekulun ener_jisi

L = [-,, + р? ti, + !о Ео + ... (5,l7)

9эkliпdа yaz:la Ьilаr.
(5.17) ayrrlr;rnda / раrаmеl.riпiп tэk i.istlэri daxil oian hэdlэr

slfra ЬэrаЬагdil vo :stfnncr tartib hadd elektron, ikinci tэгtiЬ ha<ld
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гаqs, dordi.incii tэгtiЬ hэdd isЭ flrlапmа епеrjisiпэ uytlundur. (5.16) va

ts.izl aynlrglnda daha ytiksak tэrtillli hаdlэr miixtэlif hэге,kэt пёчlэri

araslnda qаг1llrqh tэsirlаrа uуýчп gэliг,

(5.17)-da birinci haddin tartibinj l gсitЁrsэk, ikinci ча iigiincii

hэdlаг uyýun оlаrаq, F' vе 0О tэrtiЬi;rdа оlаr ki, bu da (:j.14)-a tant

uyýundur.
(5.14)-dапtаkсэrэqsепеrjisirriпеlеktrопепег.lisilrdапчэ

fiгlапmа enerjisinin isa raqs enerjisinclalr kiqik olmast de,yil. hэrп dэ

molek:ulda аtоm]аrtп kйtlэsi artdtqca ri)qs чэ fiгlatrnra епегjilэriпiп

бzlагiпiп dэ azalma,st gбriiпiir. Daha а[lг atomlarda elektron

enerjisinin tartilri xarici tаЬаqаlагdэki еlеktгопlаr tigiin yiingiil

atomlardaktnd,an эsаsh qэkildэ tъгqlапmir, Lakin rэqs еdэп

аtоmlаrtп ktitlэsi biiyiik olduqca гэtlslэгiп tezliyi va d,еrг.аli, гаqs

eneгjisi kiq;ilir. Вч halda Гrrlапmа епl:гjisi dэ kigilir. Bundttn baýqa

daha mi,irakkab (goxatomlu) molekrrllarrn р бlgiisu аl,оrпlаrtп а

tilgi'isi'inэnisbatэnbiiyiimэsisayasinclэdэfiгlanmaellerjisinin
azalmast baq чегir (Ьах: (5,8)), Buradir lrоkmэп qeyd etmak lazlmdtr

ki,sопчпсчmtilаhizэlаrуаlпrzэSаsчi)ЬiriпсihэУэсапlа9mlýrэqsча
firlапmа sэчiууэlаriпiп епегjilэri tъгqi ila tэуiп оlчпап rэqs чэ

firlanma епеrjilэriпiп azalmasl iigiin doýruduT. Веlэ ki, molekulun

Ьir sarbastlik dзrасэsiпа diiqan rэqs ,va уа frгlапmа ene{isi kiГауэt

qэdаr yiiksэk tеmреrаtчrlагdа (дд << &т1 аtоmlагrп ki.itlэsirrclan asrlt

dеуilсtiг; aqaýr tеmреrаtчrlаrdа isэ 1лл >> tr) yiingiil atclnrlardan

taqkil olunmuq molekullar iiqtin hэttа kigik оlчг, I}u, опuпlа

alaqa,Jardlr ki, verilrni9 t7 i.igЁn ДЕ bбyiik оlчr чэ ДЕ]>:,lr ýarti

бdэпdikdа isa hayacanlanmrý sэчiууэlаriп е-^l;!к,Г ilэ mi.itэпшiЬ olan

maskunluýu АД artdlqca kэskiп аzа!л"

ý 6. Molekulyar sреktrlагiп iimumi хаrаktеri

yчхаrtdа gбstэгildiуi kimi, rnolekulda еlеktrоп, tэqs чэ

firlапmа kimi iiq hаrэkэt пбчii movqudciur (ý 4). дуdrпdlr }li, ьчпчп
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sауаsiпdэ lnolekllann sреktrlэгi аtоmlаrtп spektrina пisЬэtэп xeyli
miirakkab olmall va хаrаktеrirrа gбга опlаrdап kэskin fаrqlэпmэlidir.

ý 5,dэ dеl,ilапlаrэ чэ (5.1'l) diisturuna эSаýiэп пtоlеkцlчп enerjisi
birinci, 5,эпi adiabatik yaxrnlal;rTrada (ý 4) Е. elektron, Д. rаqs чэ Дr
ftrlatrma еrrеrjiIэгiпiп сэrпi kiпri gсitiiгi.ilэ Ьitэг:

E=,E.+E,+E,. (6.1)

МаsаIауэ daha dэqiq yana;dlqda (l5.1б) va (1_5.17)
ayrlltglarm,:la rnolekulda miiхl,аliГ hаrэkэt п<iчlэгi а,rа.smсlа qaгýllrqh
tаsirlэrа uyýrrn galan dalra у,iiksэk tэrtiьli hэdlаr dэ паzаrэ
altnmaltdrr. Onda (6.1) епеrjisiпэ molekrrlda еlеktгоп, гаqS чэ
ftrlanma hэrаkаtlаri aгastndakl qarýrlrqh tаsirlаriп епеrjilаriпэ uyýun
gэlэп hаrJIаг da эlача olunmalt,Jtr:

E=[|u+E,+Er+LI,'",,+.I|'",+W,,r. (б.2)

Burada isol1uncu {i9 haddin hаг lriri ilk tiq hаdlэ mйqауisэdа birinci
ya.xrnlaqmada пэzэrа altlrnrayacaq daracada kigik оlап
hауэсапlаg.mаlаг kimi qabul ,э1,1па bilar. igаrэlапmаlэriпdэп ауdп
olýudu kirni, W",,,W,.l yЭ ||,.,t, uуýчп olaraq, elektron ча гэqS,

еlеktrоп чэ Гlгlапmа va rэqs va firlanma hаrэkэtlаriпiп Ьir-ьiгi ilэ
qarqilrql;i tаsir епеrjilаridir. Вчrп.<lа Ьir miihtim mэsаlапi qeyd etrrrak
laztmdlг ki. miiэууап gэrtlаr daxilinda I/",, enerjisini Е,, l{/e,r vе IЦ,.f

епеrjilаriпi isэ Д, епеrjisiпэ airj еtmэk оlаr ча onda mоlеkчlчп
enerjisinin (6.1) dЁstuгчпа uуj!чп gakildэ hissэlаrэ ayгllmast mЁхtэlif
hаrэkаt псiл,lэri arasrnda qargrlrqh tаsir!эгi паzэrа aldrqda da diizgtin
hesab оlцпа bilaT.

Мсllеl<цlчП enerjisinin (6.1) gэklinda hissalara аупlmаst
еlеktгоп, ]гаqs ча fiгlапmа спеrjilэriпiп qiymatlэrinin, ý 5- da
gбstarildiyi kimi, mtixtalif tаrtiыi olmast sayasinda mЁmkiindi.ir. Bela
ki, molekulda еlеktrоп eneгjisinin qiymэti tэrtiьса atomdakr kimi
olub rаqs епегjisiпdап, raqs enerjisi isэ oz nбvbasind,a firlanma
enerjisindarr xeyli ЬбуЁkdiir:

Е,, >:> Е, >> Е1 (6,3)
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I)оýrr-rсlап da. nrolekulda еlеktгсlп enerjisi bir пе9а el" " гэqs ener,lisi

10-1 + l0-2el,', ,fiгlапmа епегjisi isэ l0-],+ l0-'5еи tаl,tiЬiпdэ оluг,

Elektoon, rэqs va firlanma епеr.|il,эгiпiп qiymat,inin tаrtiЬiпdэ оlап

mэhz Ьч lЪrq sayasincla mоIс:kчllагrп еlеktгоп, ri)qr; va Ilrlапtпа

riреktгlаridаlýаuzчпluqlаrrпlrlчаtеzliklэriпdiара::оItuпаgбгэЬiг-
lэiriпdап tЫqlэпirlаr.

UmumiУУаtlэ'аtоmпiiчэiэriпi.аtоmlагt.rтrоlеliullагt,mауеiэri.
lrэгk "irimt"гi 

va S. kчапl rBexanikast tasavviirlarinэ asasoll

rэуrапdikсlа rniixtэlif nijv еrrегji sачiууаlэгi raýit gаliг, Enerji

sэчiуУэlэriпiпrriiчlэriЬiг.Ьirлпdапlrэmбуrапil:,пsistеmlаrdэki
b"."Katin ,каrаktеri, hэm сlЭ verilmiE пбчdэп ,cla,n iki qonýu

sэviyvanin епеrjilэriпiп лД fэгqilrirr qiymetinin tэrtiЬi ila fаrqlапiтlэг,

дд-пiп tartibi 106+l0-10et' itltervaltnda dayigiг h, bu da tezlik

;kalasrnda tezliyin 1020 - l02lfis - dэп l0З - l0a н,.. - а, d,llýa uzurrluýu

gkalasrrrda isэ dalýa uzunluýrtnun 10-12 лr, rlan 105 лl- э qэdаr

dэyigmasinll uyýundur,
Atom пiiчаlэriпiп епrэrji sэчiууаlэri lrtlvoni taqkil еdэrl

пiiklопlаrm,УэпiрrоtопчапсУtroпlатrпhаrаk.эtii,[а.э]аqаdаrdtrча
iki qопgu sэviyyanin епеrjilэгi tЪrrqi Ад Ьir пе9а yii:l miп va milyon

еИtаrtiЬiпdэоlur.ВuепегjisачiУУаlаriпiiчэfizikаs;rпlабУrапilirчэ
,atom va mrэlеkчllапп епегji sа,чiуу,эlаriпа опlаrm bilavasita aidiyyэti

yoxdur.Kondensэolunmuqsis'lemlarinenerjisavivyэlarihaqqlnda
onucJemakolar.ki,buradaasasэnkasilrnaz(btitov)enerjisэviyyalari
toplusu iistЁnlЁk tagkil еdiг чэ y,alntz miiаууэп, limit hallarrnda опlаr

Ёgtin kэskilt ifacla olunmu9 diskret епеrji sачiучэlэri аltпrr. дtоmlагrп

чоsаdэlпоlеkчllаrrпепеrjisачiУуэlэriаSаSапdiskтеtоlurчэУаlпlz
ionla9maya, vэ dissosirrsiya)li1 sabeb olan giiclii hoyacanlamalaT

zalna.11l опlаг i.igiin kasilmaz enerji sачiууэlэгi аhпtr,

Аtошчаmоlеkullаri'iguпаsаsапаgаýldаgiist.эгilаппбчепеrji
sэчiууаlэгi va опlаr arastnda baq чеrэп kеgidlэr mолпэчd оlчr,

1. дtоm чэ mcllekulliaгl]n elektron ener_ii s;гчil,уэlаri, Bu пёч

епеrjisачiУуаlэтiпiпоlmаslеlеk'trопlапппtiчэlаrапisЬэtэпhаrаkаti
ilэаlаqэdагdrr.Dахiliчахzlt:iс'itоЬэqэlаrdаУеrlаllэrrеlеktrопlаrtп

Ii,
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епеrji sэ,чiууэlагiпi Ьir-Ьiriпсlап fэrсllэпdirrrrаk tazln:rdli. B"l. ki,
atom ча пrоIеkullагlп daxili elektron tэьаqэlэriпсlаki еlеktrопlаrп
гаЬitэ ener.iisi Ьiг neq:a оп eV -clan oIl miпlэгlа eV-a qa<lar оlчr va bu
еlеktгоп sачiууэ,lэri aгastn.dakl ke9idlar паtiсэsiпdа rспt gen sреktгlагi
аllпlr ki. hamin sреktrlэr da rепtgеп spektroskopiyasl metodlarl ilэ
оуrэпilir.,Аtопl va rnoiekullaгKla xarici elcktron tоЬаqэlэriпdэki
еlеktrопlагlп гаЬitа enerjisi isa 9ох da bёytik olmaylb. Ьir пеqэ сИ
tаrtiЬiпdэdir l,li, bu rla dalýa эdаdlаri ýkalaslnda Ьir пе9э oll min .rn,-I
qiуmаtiпэ uyýun gаlir. optik va уа valent еlеktrопlаrr adlanan bu
хагiсi еlеktrопlаrlп епеr_ji sэчiууэIагi arastnda Ьа9 r,еrэп kеgidlог
naticasinria atclm \,э гLolekullaгtrr gоrtiпэп ча чlturаЬапбчgауi
oblastlarda уегlаqаtr optik sреktгlагi аIlпtr ki, hэmiп sреktгlэr ,dэ
xarici еlеktrоп s,эчiуу,аlаri haqqrrlcla asas mэlumаt manbayidir.

2. Мс,lе,kulllrгtп raqs sэчiууаlэri, Вu пёч enerji sэчil,уаlаri
mоlеkчllагdа alom nrivalarinin o:z taгazhq vэzaiyyatIaгi эtrаfiпсlа Ьа9
чеrэп va tэqгiЬi оlаrаq hагпrопik rаqslэr hesab edila Ьilэп гэqsi
hаrэkаtlэri ila эlаqэdаrdшlаr. Molekullartn погmаl rаqslэri adlanan
bu hагmопik r:эqsl;rriп tezliyi епегji miqyasпrda 0.025+0,5еИ, dalýa
аdэdlэri qkalas;rnda isэ 200 + I000.ялl*l intervaltna uyýun gэIir.
МоlеkчllагlП rэqs sэчiууэlагi аrаsmdа Ьаý чегэп kegidlar
iпfгаqtrmtz:t s;эеktrоskогiуа metodlart va igrýrn kombilrasiya
sэрilmэsi rnetolIlart ila bilavasitэ буrапiliг. Bela ki, mаsаlэп. iglýtn
kombinasiya sэрilmоsi zamanl cli$arr чэ sapilan iqrqIarln tezliklarinin
bv fаrqi sэpici mrэlеkчllапп iki гэqs sэviyyasi arasrndakl kegid
tezliyina Ьэrаьаr оluг. Вч metodlardan bagqa molekullarrn гаqs
sачiууэIэriпi опlаrt.п gбrЁпэп чэ ultrаЬэпол,9оуi oblastda уеrlэ9ап
еlеktrоп-rэqs sреktгlагiпi tadqiq еtmэk yolu ila da miiayyan etmak
оlаr. Doýrrrdarr da, molekullarda еlеktгоп kеgidlэгi гаqs eneгjisillin
dэуiýmэsi чэ dema]i. rаqs ke9idlari ila miigayiat оluпuг ki, lэu da
еlеktгоп-rаqs spektl lаriпiп уагаппrаslпа sabatl оlчг.

3. Mcllekulla,rln firlапrпа saviyyalari. Bu nciv enerji
sэчiууэlагi Ьi,itёчltik.dэ molekuiun flr]апmа hэгаkэti iIэ эIаqэdагdrr,
Molekulun flгl.лпmпsmа iiq эtаlэt mоmёпtiпэ malik olan tаqriЬэп
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ьаrk cismin Ьiг-ьiriпэ реrрепdikulуаr oliLn tig ох atrafrnda sгеrik

firfiгапtп (аtаlэt mоmепtlэriпiп iigii dэ eynidir), lsimmetгik Гtrfitrапrп

(iki эtаtэt mоmепti eynidir. iiqiincii опlагdап tъrqlidir) firlanmasl

kimi barxrlrr. iKi qonýu Гtrlапmа sэviyyasinin errerjilэri fэrqi эп

yi.ingul mсllеkчllаr tigiirr el'-uП уlizdэ Ьir hissэlагi, daha аgrr

molekullaг iigi.in isa еи-uп yiiz miпdэ Ьiг hissc,lari qэdэr оlчг ki. Ьч

da dalga аdэdlэri qkalasrn<la l00+0,1.sлl-| iпt,эrчаllпа uyýun galir.

Mahz buna gбгэ da firlanma saviyyэlari arastn,Ja kegidlaгi bilavasitэ

оугапmэk iigiin infraqrrmtzt spektroskopr.ya (spektrin uzaq

iпfrаqrгmtzt oblastrnda), iqrýrn kombinasil,a sapilmэsi (tezliyin kiqik

Ди dэуigmэlатiпdа) чэ xtisusila dэ radiospe}ltroskopiya (spektrin

mikrоdаlýаlаr oblastrnda) пrеtоdlаrtпdал istj,rfada edilir. Burrdan

baqqa, mоlеkullагrп ftгlапmа sэчiууэl;riпi yaxrn infTaqlTmlzt

oblastda rэqs-firlапmа sреktrlэriпiп, gоriiпзп чэ чltrаЬэпочЕэуi

oblaslaгda isa еlеktrоп-гэqs sреktгlэriпiп бl,ratrilmasi asastnda

mi.iаууэп еtmэk оlаг. Beia ki, mоlеkчllагrп roqs_firlanma sреktlэri

rаqs enerjisinin rlэyigmasinin eytri zrrmancla firlапmа enerjisinin da

dэуigmаsi, yani frrlапmа sачiууэlаri arastnda kte9idlarin baq vermasi

ilэ mi.i9ayiat olunmast naticasinda аhпtг. Bund:rn ba;qa, еlеktгоп-

rэqs kеgidlэri dэ firlапmа kеgidlэri ila к.iigаl,iэt'оlчпчr ki, bu da

еlеktrоrr-rэqs sреktrlэгiпiп flrlапmа strukturunun mеуdапа

gu(maslnl tэmiп edir.

4. inca qurulug sачiууэlэri. Atom чэ пrolekullarrn Ьir-Ьiriпэ

yaxln уеrlэqmig Ьч поч епегji saviyyalэri еlеktrопчп mэхsчsi

mоmепtэ, уэпi spina malik olmast ila аhqэdаrdrr. iki qonqu inca

qurulu; sачiууэlаriпiп enerjilari Гаrqi Ыdrоgе:п atomu iigiin еИ-uп

yiiz miпdэ ьir (srл-l_iп onda h,iг) hissаlаriпсlэп ап аýш аtоmlаг va bela

аtоmlагtп daxil olduýu mоlеkчllаr tigiin ev -utl onda ьir hissэlаri

(уэпi, ппiпlагlэ sл-l) qэdаr оlur. Веlэ sэч,iууаlаr arasrnda bag чеrоп

kеq,idlэгi radiospektгoskorii,a mеtоdlаrt i[э spektrin mikrodalýalar

oblastlnda буrапmэk оlаг. G<iriirran va rtltrаlэапбч9ауi oblastlarda

sреktrlаriп multiplet quruluq adlanan хаrаktегik quгuluqu аlrпtr чэ

iizi.i dэ yiingtil atomlar i.iqiin Ьir-Ьiriпа yaxtn уегlэqmig xatlar qoxltrýu,
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уэпi multiрlеtlэr miiliahiclэ оlчrluг ki, <<inca quгulug>l acll cla mэhz
Ьurаdап gёtЁriilrniiqdrir.

5. ifrаt inca (]чrчluý sачiууаlагi. Atom va molekullarln Ьir-
Ьiriпэ 9ох yaxIn усгlэg;'lriq bu пбч епегji savillyэlarinin olmasl
аtоmlаrtп пiiчэlаriпirl maxsttsi mоtпеп,tlэгiпiп, yani nйva spirrlarinin
mбvcudluýu ilэ эlаqасlаrdlr, Niiчэlаriп maqnit чэ elektrik
momentlarinin аtоmjагlr! чэ rnolekullarrn еlеktгоп tаЬэqэlэгi ila
qirrglllqlr tэsiri naticas;indcr уаrапап bu ,sэчiууэlэriп епеrjilагi fЫqi 9ох
kigik olub, сl"-чп cln пrilуопdа Ьiг hissэIэriпdэп yiiz miпdэ bir
hissэlэгiпэ, yalti srl-|-in rпiпdэ Ьiг lrisr;эlеriпdэп onda Ьiг hissэIэriпа
qаdэrdiг. ifгаt inca r;чгulug sачiууаIэгi arastnda kеgidlэr bilavasitэ
пЁчэ maqnit чэ пiiчэ kvadгupoI Iez.nansl radiospektroskopik
rпеtоdlагt vttsilasilэ оуrэпiliг, Вir-ъiriпа 9ох yaxItl 1,еrlэ9miр
sэчiууаlэriп olmast sayasindэ spektгin gбri.iпэп ча ultгаЬапiiчýэуi
oblatslarrnda spektral xatlarin 9ох kigik раrgаIапmаslпа gаtiгiг ki,
<ifrat iпсэ qurulug> anlaylgl da Ьuпчпlа эlаqэ<lаr оlагаq
уаrапmlgdш. Nriчэ mс}mепtlаriпiп tэsiri ila spektral хаtlагiп
рiагgаlапmаst ham,Je, еlеl:trоп paramaqnit rеzопапSl sреktrlэriпiп,ча,
qаzlагш Гrrlапmа mik'odalýa udma spektrlarinilr оугапilmэsi
zamanl mikrоdаiýаlаг oblastrnda miigаhidэ оlчпчг.

Qeyd etmak lazrmdr ki, inca qurrrlug sэчiууаlэгiпiп movcudluýtr
ni.ivalarin xassэlari ila аlаqаdаг rrlduýundan Ьч sачiууаlэrirr
<iугэпilmаsi ntiva f-rz,ikasl mаsаlэlаri ilэ srx эlаqэdагdlг. L,akin bu
sэчiууэlаriп пiiчэIаrсlэ nriklonlarln hаrаkэtlэri ilэ эlаqаdаг olan ча
bir-birindan gox uza,qda уеrlа9ап niil,a епеrji sачiууаlаriпdэп faTqli
оlаrаq, atom чэ molekrrl fizikasl maselalarino bilavasita aidiyyati
olduýundan опlаг m,аhz tttom va mоlеkчl fizikasrnda сiуrапiliг.

6. Maqnit qurul,:ý saviyyalaгi. Bu nciv епеrji saйyyalari saгbost
аtоmlагlп Ya mоlс:kчllапп епегji sэчiууаlагiпiп хагiсi maqnit
sаhэsiпdэ parqalanmasl nэticasinda аhпtгlаг. tsеIа ki. xarici maqnit
s;лhэsiпdа inca quгulr.lq sэчiууэlэri чэ rnolekullarrn hаm еlеktгоп, hэm
dэ fiTlanma sэr,iууаilэri paTqalana Ьitrаr, Giiclii maqnit sаhэlагiпdа
еlеktгоп епеrji sэчi,ууаlсп,iпiп раrgа)апmаsr kamiyptca е'l-чп oll
пriпdэ bir (yani, Ьiг nt,:qo srи-l), fil{anma sачil,уэlагiпiп эп inca
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quruluý sачiууаlэriпiп parqalanmasl isэ еI"-uгt оп m-ilyonda bir (уапi,

s''?-|-in miпdЭ bir) hissalarini taqkil еdiг. Qorrýu maclnit qurulug

saviyyalaгi arastnda kegidlar maqnit rezonilnSl ratliospektroskopik

mеtrэdlttгt ila lэilачаsitэ mi.iýalrida сlluпчrlаг. Spel.trin gбrtiпэп va

ultrаЬэпоч9эуi оЫаstIаrrпdа maqnit szLhэsinda :;pektra-l хаtlэriп

оуrапilап pargalanmztst zeyeman егfеkti аtjlапtr, Frrlа.пmа хэtlагi

tiqtin Zeyeman effekti sреktгiп шikгосlаlýаlаг obla,sttnda mi.igаhidэ

оlчпuг.
<<Zеуеmап effekti> anlayrqr yahrrz spel,1tгal >;,аtlагiп deyil, hаm da

enerji saviYyolэrinin mirqnit sahasindэ parqalanntastnt gбstэrmаk

i.igi.in iqlэciilir. Buna uyýun оlаrак1 isa maqniT quruluq saviyyalarini

Zeyeman pilrgalanmasl sэчiууэlаri va уа sаdасэ olaraq Zeyeman

sэчiууэlэri dэ adlandrrrlar.
'7, Elektгik quruluE sэчiууаlэri. Вu пtiч епегji saviyyalari sarbast

аtоrпlагtп чiэ molekullarln enerji sэчiууэlаriпiп :<агiсi elektгik

sah:lsinciэ pargalantn,ast пэtiсэsirtdа altntr. [}эlэ l<i, atomlartn чэ

molekullarrtl elektron saviyyalari, hэm da elekr.гik dipol mоmепtiпэ

malik olan rпоlеkчllагrп Гtrlапmа sэчil,уаlоri ха гiсi cdektl ik sаhэsiпdэ

рагqаlапа bilir. On va yiiz miпlаrlЭ И/sп intctrsivliyina malik gticlii

еIеktгik sаlrаlэriпdэ еlеktrоп еrrегji sачiууаlаriпiп prargalanmast

kаmiууэtсЭ еV-лп оП miпdа bir ча mincla Ьir (yarri, bir пе9э ,,ll-|-

dan Ьiг пе()а оп ,,И-l- dak), intensivliy{ l0з,l"/sп,, tаrtiЬiпdэ olan

,elektrik sаhаlэriпdа Itrlапmа sэчiууэlэriпiп рагqаlапmаst isa el" -un

milyonda Ьiг. (уэпi, ý,й-l- in уtizdэ Ьir) hissalari qоdэr оlчr.

дtоmlаrlп чэ moleku,Ilarrn spektral хоtlэгiпiп ctnlartn еlеktrоп епегji

sачiууэlаriпiп раrgаlапmаstпа uyýun olaraq, хагiсi elektrik

sahэsitrda ýtark effekti adlanan pargalanmasl spckt.rin дgбriiпэп va

чltrаЬэпсiчýауi oblastlartncla mii9ahida оlчпuг. t)ipol lпоmепtiпэ

malik оlап mоlеkчllагlп frrlапmа sачiууэlэгiпirr хаriсi elektгik

sаhаsiпdэ pargalanrnast clektrik гezonanSl radiospektroskopik

mеtоdц ilэ bilavasita оуrэrlilа bilar. Вч рагgаlаrrmаш hэm dэ

qazlarrn mikrodalý;r oblastrnclil udma Гtriirnnra. spektrlarindэ
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Iiriаппiа хэtlаriпiп par9alanmaslr:Ll сiугапmэk yolu ilэ tayin еtmэk
оlаr.

Zeyemiin еffе,ktiпdэ olduýu klmi, <ýtark eftekti> anlayt;r da
yaitlrz sрсktгаl хэtlэriп deyil, hапl da епегji sачiууэlэгiпiп elektrik
sahi-lsind:l раrq:лlапrпаstпt gоstэrmэk tigiin iýlэdiliг. Ozti сlэ bu, ham
.tагiсi, hаm dэ daxili elektrik sahasinin tasiri naticasinda Ьа9 чеrа
bilar чэ bela раг9аlапmаdап аltпа.п аltsачiууэlаr ýtаrk pargalanmasl
saviyyalar i а<.1iапtrlаr.

Qeyd c:d;,k ki, molekulun <1а enerijisi atomun errerjisi kimi
Сiskгеt qiуrпаtlэг аltr, yani kr,antlantr. Веlэ ki, adiabatik
уах,tпlаqmасlа nrolekulun аччаlсэ с:lеktrоп enerjisinin, srэпга еlеktrоп
слегjisiпiп verilmiq cliymatinda rаr;s enerjisinin чэ nahayat, еlеktгrrп
\,,;] ioqs епеr,iiiэriпiп veгilmig qiymatindэ flrlanma епс:гjisiпiп
kvantlanm;is,tna baxmaq оIаг. (6.1) ifadasindэ hаг Ьiг hэdd пriiэууап
qiуirrэtiэt, а7r, Е,,Е, va Д', епегjilагiпiп veгilmiq qiymatlorindэ (б,1)

t,irrii tr,/in ,эluпап Л епеrjisi mоIеkчlчп mtiэууап еlеktrсrп-гэqs-
l'iiiilЁill? haltna uyliun olan пrtiаучап qiymat аltг va Ьч hal Ьir-
hiгirrdэrr uz:i.qcla yerlagrnig elektrcln sэчiууэlэriпiп (Д"- nin miiхtэlil'

1ii,пrt;э;i), ltisbэtan Ьir-Ьiгiпа yaLxrlr уеrlэ9miq гаqs saviyyalэrinin
i Г" - iп miiKtэlif qiуmэtlэri) чэ tiir-birina daha ya:tln уеrlэqпrig
Гlrlапmа sачi,rrуэlэriпiп (а'r-iп nri.ixtalif qiуmэtlаri) toplusu ila

хаrаktегizэ оluпчr. Bu епеrji s;avi.yyalarinin sxemi б.1 9aklinda
gёst.этilmiqdir, Hamin sxem епеrji sачiууэlэriпiп hэqiqi miqyaslar
gozll,nilnarlэn уеrIа9mэsiпiп 1,aInlz iimumi xarakterirri niimayi$
ttdiгir.

Molekul iэir haldan digэгirrа kеgаrkэп (6.1) ifadasindэki Л"

эiеi<trоп, 1l. гэqs v-7 Е| firlanmzr enerjilarini.n tiq;Ё dэ сlауigэ bilar.

опdа Воrчrr rrralum
!п = Е'--Д' = АД (6.4)

tezilklar gогtiпэ эsаsэп giialanma keq:idlaгi iigЁn
lp= Е'_ 1;'=([;',- В!)+(С',-,|:i)+Fi - Е') (6.:r)
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l,d,,L,t*,l irilr llrdri iпп,t,,lll/

ýэkil 6,l.
yaza lэilэrik. Вurаdа molekulyar spe,ktroqskopiyada qэЬuI o!,1nnrrl;

qayclalarlL uyýun sчrэtdэ учхаrl r:lе:kl.гоп_rаqs-firlапmа sэчiууэsiпа

aicl <rlan kаmiууэtlэl: Ьir, a;aýr sаviу"gэуэ aid оIап kаmilуаtlэr isэ iki
dапэ gtrixla iЕаrэ olunmuqdur.

Molekulda Ьа5 vеrэп elektгolr, rэqs чэ firlапmа lrэr:,kаtlэriпLl

tеzliklэгi ;lrastnda (б.3)- э uyýun olarr

у" )) v. )) у1 (6"6)

miinasibэtini va (6,4) ifadэsini паzагэ alsaq

,м" >> ьЕ, >> ьЕ 1 (6 7)

olduýunu yaza Ьilэrik.
Еlеktгоlr erre{isinin dэуiqrпэsi irdэtэп rаq,S t/Э f;г1;", rii,1.1

епег.jilаriгriп dayiqnrэsi ilэ va buna u1;'ýчп оlагаq elektrtln l;эvil,y;iari

aгastndak,l ke9idlar. уэпi еlеktrсlг, kе9idlэгi 9oxlu sa,ydir rl)qý 1ii,

firlа;пmа kеgidlэri ;ilэ mi.igачiэt, сllu,пuт ki, bunltn d:l nati,,;si;ll,,

molekulun qiialannra spektrinda ьir-Ьiriпа qo;{ ya};1n,yt:ri,:,:-t:

spektгal }lэtlаr ,ioxluýu аlrпrг (qэki.l 6,1). Bu sреktгаl хаl]эl,iп hэг !rii

elektrorr keqidinЭ uyýun gэlэп goxluýu Ьir zoiaq kinri mй;aiiitil

о]uпчr чэ пзаhz Ьuпа gога da :nolekulltrrrn sреktгlаri ;эiaqll
sреktrlэr аdlапlr.

Belэlikla. atomlar iigiin allnarr хэtti sреktrlэrdап 1эrqli olaraq

mcrlekullartn spektllari ауrr-ауrr zoiaqlar 9эkliпdа zrltnti, ki, brt

zolaqlartrr da hэr biri Ьir-ьiriпэ qo,{ ,yaxln уеrlэgmi9 rэqs чэ firlanmlr
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sрэktrаl хэtlаriпdэп iЬагэtdir. Bu zolaqlartn хаssаlэгi, hаr Ьiг zolaýln
etli. intensi1,1iyi, l:1onqu zolaqla,r araslndakt mэsаfэ va s. hаr Ьlг
konkret пrolekul tiqtin fагdi хаrttk tеr da9rylr.

Yux;rrtda qeyd оlчпапlагditп Ьеlэ пэtiса glxrr l<i. rnolekulda
еiсktгоп ltcq,idlari пэtiсэsiпdэ a,tlnan еlеktгоп sреktгlэгiпi elektron-
rаqs-ftгlаrtпrа sреktriагi a,dlztndlгmaq daha di.izgйn olardr.
N,Ioiekuiun еlеktгсlп spektгindэki hэr Ьir zolaýrn ozii da гэqs
zolaqlartllda;l (verilmi,; AQ, йgiin АД, zolaqlan), hэ;: Ьir rэqs zolaýl
isэ fiгIаппtа ;tэtlаriпdэп (veгilmi9 

^Д., 
va АД, iigi,in all, хэtlаri) iЬагэt

oittt Моlеk.чllаrlп elektron spcktrlari gtir,.inan va ultrabancivqayi
crbiastda 1,еrlа9ir lог.

iЭgог rlrolekultrtr еlеktrоп hah dауigmirsэ, yani лД" =0 оlursа,

crticia t,эс1l; c,lreгJisi dэуiqэrkэп yaxln infraqlrmla оЫаstdа уегlэl;ап
r;qs sрсkiгlаri аlrпш. Вч zaman гэqs enerjisinin dэуi9mаsi (rэqs
i<cqidi) flri;tnma c:nerjisinin dэl,iq;rпэsi (Гrгlаппrа kegidi) ilэ miigayiэt
с'ii:ti.ilr чэ (6.5) itaclasi

lп, = i]' -- Е" .= iE', - Ei) + G' * lii ) (6.8)

5oklina diigtir.
(6.8)-а uyýurr olaraq altna,n va verilmig ДД'" iigrin mi.ixtalif аЕ,

kеgidlэгiпа uyýun оlап fiгIапmа хэtlэriпdап tagkil olunmuE ауп-ауrl
i,эqs zoIaqlarrndan iЬагаt oIatl spektlari аsliпdэ rаqs-firlапmа
sреktrlэri aiilandrrmaq оlаг. Lakin onlart sаdасэ olaraq molekullarrn
;,эqs sреktrlагi ad lапdrrrrlаr.

(6.tlJ kl.mi keqidlari takco 1,ахtп infraqrrmtzr oblastda deyil, hэm
cia komb,,.narsiya sapilmasinda miiýahida etmak оlаr. kombinasiya
sэpilmasi zamanl (6.8) sарilrпа ;паtiсэsiпdа fоtопчп enerjisinin йt,dii5ап

- /rЧsэрilэп va uyýtin оIаrа,q' f,эtопuп tezliyinin УdЁýэп - t'sэрilэп

dэуigп;эsiпi tэуiп edir. Аdэtэп ,кrэqs spektrlari>l dedikdэ iпfrаqtrпrzt
;.эqs-firlzrtimlл sреktrlэгi va kotnl>inasiya sэpilпrasinin rэqs-flrlапmа
sреktгl;гi (tlаmап гэqs sреktrlэгi) anlayr9larl Ьiгgа паzаrdэ tutulur.
t{эг iki :псi,ч,dэп olan rэqs sре}ltrlэгi. чуФп оlаr,аq., infraqlгmtzt
spektroskopliya tisullaгr va igrlgrlt kombinasiya sэрilmаsi iisulu ila
1i1,;aniiir. Raqs sреktгlэгiпdа z:o):tqlartn уетlэgmэsi rэqs enerj.isinin
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dауi;mэsiпiп АЕ, qiуmэti ilэ, Ьu zolaqda а,утt,ауr: rэt!оl iii

чэzil,уэtlэri isэ Гrгlапmа encr_iisiIrin dayiqmasinin urB', qiyrnэTl ilэ

tэуiп оluпur.

Qeyd edak ki, kombinasilla sарilmэsi sрtэktrlаriпi i)уго, :-lг], ,ll;.

ьir qayda olaraq, frrlaninzr qLrгulugu aytrd оluпmа)iаIl !:aqS ztrlac]i:iг

mtiqаhidЭ оluпur чэ аdэtап qurulugu ауtгС оluпmау;Iп 1/,э :l:,: ,-i

hаllа.rdа,Jаг olan bu zol.rqlar kornbin:rsiya sа;эilrпаsi,""эii:lii

adlandlrllrrlar. ВаzэП iпfгаqu:пttzl sреkrrlаrdа гэq,s ;:oiaqlar:.r,r,,r dll

rэqs хэtlаri kirni adlandlгllrTtastrla rast galinir.

Оgэr АЕ" = Q чэ 
^Е, 

= 0 оlаrsа чэ yal,lriz firlапmа cl ,cl,;is;

сlауiýэгsа (ДД, *0). onda uzaq iпfrаqtrпrzt va mikrndalil::

oblastlarrnda уеrlэýап srгf Гtrlапmа spektrlэri уаrапlr, Bu halda

lп= Е,- Е, = Е,t _ Еi (6.9)

оlчr.
вu sреktгlа;r bEt kаrгriууэtiпiп mi,ixtalif qi;lmэtiаriпэ llчi,:г_

gэlэп хэtlэrdэп iЬагэtdir. Kornbinasiya sapilm:rsinjn rlэ stri Гrr]з.л, ,

spektrlaгini (Rапrап fiгlапlпа l;pektrlari) mtiEzL}ridэ etnr;lk оlаr. r-,,tk',,

эksэт hallarda uzaq iпГrасitrmtzt va xil;usila dэ rnikroria}i:-,

oblastrnda udulma tirlапmа s:lektrlari tэdqiq o1ttn"lr,

ТJеlэliklэ, molekulurr c:rrerjisinirr сlеktlоп, l,aqs r,i.l fii'!:,t"i ,,

епеr_iilэriпэ аугllmаsша (Ьах: (6.1) чэ (6.5)) эliаSlап?:rаG l,} ,,l

епеrjilаriП tэгtiЬlаriпi пэzэrа аlаrаq (Ьах: (6.З) T,,п (ri,7,\l li rt:, ,

uzunluqlaгlnln yо tеzliklэriп mйх talif diapazorrlaгtnda шо]еk-uii;, r,r:

Sреktlэriniп xarakterini prinsiрс:а izah еtmэk nijrnki.iп iэl,1г.

}{эr Ьir еlеktrоп kegi,Jini Tn"iigayioi еd:,п ,,iniixtзii': 'i':"

kegirJlarinin (veriimi9 ДЕ" йq,{ilr mi,ixtэlif ДЕ,),;а hэг bii: l'эq:;'гсj,:l',]

miigауiэt еdэп mtixtalif firlan;nzt keqidlэrinin (чrэri,l,rпis rrE, it ,il

miixtalif ztДr) sayr qox boylik. ,эlа hildiyin_clan. mil5l;ltirlo u'lt,':' -

mоlеkuiуаr sреktrlэriп qurul,Lrgu da xey,li пrilгэkkэtr оIriг. r:.i;

baxlmclan mоlеkullапп, хLisusilэ da qox;LtotTtlu molellulla:ц

еlеktгоп sреktlэriпiп quruluýu darha miirэkkэьdit Qeyc etrn:lk

laamclш ki, xeyli miqdar аtоmlаrdап tэgkil olrrnnr'-iq qoxat-oг:l,:-:
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пlоlеkuliаг tigiirr mi,irnki.in olan enerji sэчiууаlэгiпiп va bu sэrtууаIаr
агаslпdа mЁrrrkЁп olan keEidlarin sayl ela bёytik оlur ki, bunun
tTaticasinda еlеktrоiз sреktгlэгiпiп бzIэriпiп хаrаktеri da dэуiýmэz
clIur. Веlэ ki, пistrэtэп dаr zolaqlardan ta9kil oiunmug еl.ktгоп
sJrektгlali эчэziпа 9tэх enli zolaqlardan taýkiI ,эtuппlч9 sреktrlаr allnlr
ki. bu епIi zoiaqlal"tn da nainki firlапmа, hэm сlэ гэqs qurulugunu
mi'r9аhidэ etmak miinrkrin оlпrчr va sреktrlэr kаsiltпэz (biitov) оlur,

Molekulyar s;:еktlэгiп сlеktrоп, гаqS va flrlапlтiа sреktrlэriпэ
bёirinmasr molektrlun enerjisinin еlеktrоп, гэqs ча firlanma
епеrjilэriпэ b,iliin;:rrasina чэ dеmэli, enerji sачiууоlэгiпiп bu
раrаqrаfrп a\/v,alifiil,a verilmi9 tasnifattna uyllun galir. Lakin tэсriiЬэ
baxtmmrja.n rnolekulyar s;реktгlэriп Ьiг tаrэfdэп udulrna чэ gtiаlаппа
(Ьurахllmа). digэг iэrаltlаlr isa kombinasiya sэрilmаsi sреktrlэriпа
Lloliinmэsi Еох vacibdir. 'Yчхапсlа gcistэrildiyi kirni, rэqs-flrlапmа чэ
flгlапmа kеgidlэriпihэm udulma ча Ьчrахllmа, hаm rJa kombinasiya
sapilma,.i zam,anl mii9ahida elmak оIаг (atom чэ mоIеkчllаrlп
еIеktrоп sреktгlэгirli буrопmаk LiqЁn kombinasiya sapilmasi пretodu
pлaktik oi,araq tallr уаr;rrslzdlr). Вч zaman паzэгэ alrnmalrdtr ki,
udulma гаqS \,а flгlапmа spekt.rlari inliaqtгmrzt чэ mikrodalýalar
oblasttnria., kolrrbiгrilsiya sэpilnrasinin rэqs va lirlапmа sреktrlаri isa,
Lriг qayda crlara-q, g5гiiпап oblastda уегlэqirlэr.

вir шэsаl,эуо <la diqqэti calb edok ki, kombinasiya sэpilmasinin
гаqs чэ flriапmа sр;ktlэгi i.igiin sеgmэ qaydalart, udulma чэ Ьчrахmа
гаqs va fiгlаrmа spektrlari {igi.in olan Sеýmэ qaydalarrnclan
fаrqlапiгlаr.

ý 7, МоIеkulчп elektron ene,rlisinin
niivolaгat,asl пtasafalaTdan aslIt olmasl

Elektгonlarln kйtlasi пi,iчаlаriп ktitlasindэn 9ох. ki9ik olduýu
tigtin molekulda еiеktгопlаr пiiчаlэt.э пisЬэtэп daha сэld, yani boytik
siiratIa hаrаkаt есliгlаr. Raqs чэ Гtтlапmа епеrjilэriпiп еIеktrоп
errerjisi ila пriiqаl,isэdэ Qox kigik olmast cla mahz bununla
эlаqэdаrdrr.
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Niiчэlэriп hагаkэtiпiп еIеktrопlаrrп hаrаkэtiпа пisЬаtэп lэпg

olmast sayэsinda tlzika baxrmlndan anlagllir bilan ilkin уахrпlа9rпа

пiiчэlаri siikunatdэ hesab еdэгаk опlагtп fiksa lrlunmug vaz-iyyэtindэ

еlеktгопlагtп hэгэkаtiпiп oyranilrnasidir. [}uпа uyýun оlагаr1 hэг Ьiг

zaman anlnda пtiчэlаriп rпtiэууэп уеrlэ9lтаsiпdа пrоlеkuluп hamirl

zamaц antndakt епегjisi, уэпi пiiчаlэгilt tъzаdа уегlэ9mаsiпirt aIri

konfiquгasiyasr t-rqtin rпоlс:kulчп еIеklгоп enerjisi haqqrnda

dantgtnaq чэ пЁчаlаr аrаsr mэsаfэlаrirr dэуil;;mэsi пэtiсаsiпdа еlеktгоп

епегjisiпiп Ьu molekulu tэ9kil еdэп аtоmlапп пiiчаlэriпiп nislli

kоогdiпаtlаппdап astlt olan Ьir funksiya crlmast haqqrnda tаsэччiir

уаrапlr. Bu zaman mоlеkчlчп elektron ene,rjisi dedikda сэId hэrаkаt

еdэп еIеktrопlаrlп kinetik, еlеktrопlагlа stikзпэtdэ оlап пii,zа!::r

аrаstпdа Kulon caziba, еlеktrопlаr аrаsmсlа Ku]on itаlэmа vo hэi;t

dэ пriчэlаr arastrrda Kulon italama qaгgllrqlr tэsir]аriпiп potensial

епеrjilэгiпiп сэmi Ьа9а di.igiiIiir. I\{olek,illun {эlеktrоп епегjisiпа

пiiчэlаriп kinetik eneгjisi daxil deyildiг. <ElektTon епеrjisi> adtiti:i

tizй gоstагir ki, burada пiiчэiаriп deyil, yalnlz с:lеktrопiаrlп hагаk:rlj

пэzаrа аhпш.

Moiekulun elektron enerjisini опu t,эЕkil edan ni.ivalэrirl Ьir-

Ьiгiпdап astlr olmayan ! sayda A,pz...-pt ltооrdiпаtlеrшtп

funksiyasr kimi
со = с"(р1, pz,...,pt) = €"(р) (7,1 )

9aklinda yazmaq оlаr. Вurаdа molekulu,n еllэktrоп enerjisi iigй;"r

эччэlki раrаqгаflаrdа istifada olunan Л" igarasi ачэziпэ а. i;aral;i

istifaclэ edilmasinin savabi опdап iЬаrаtdiг 1,1i, Д. kэrniyyati пtiчэlаriп

tam mtiаууэп Ьir faza konfiqurasiyast, уэпi tarazltq konfiqurasiyasr

iiqiin cu(pt,pz,...,pt) funksiya-srntn ala biIdiyi miпiшчm qiуrпаtэ

ьаrаьэrdir.
(7.1) elektron enerjiliinin ni.ival;lrin koordinatl;trlnden

asrlrhýrntn йmчmi xarakterini паzаrсlоп k,эqirэk. Наr 9eydan опсэ

опч qeyd edak ki, пiiчаlаriп hаг Ьir Гtksа olrrnmuq чэziууэtlаriпэ

чуguп fэzа konfiqurasiyasl iigtin mоlеku,lчп еlеktrоп enerjisi _b.r

mоlеkчIчп Гаzаdа btitov Ьir tam kimi vэziylatindэn. yani опчп
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lIl liаууэп istiqarna tdэ Гl i,lanrnasmdan чэ уегdауiqrпаsiпdэп ( irэIilаmа
hагэkэtiпdэп),аsrh deyildir. e"(pl,Pz,....P*) yalnrz пЁчэlагiп nisbi
}lооrtjiпаtlаrl.псlап aslll cllan funksiy;ldlг. уэпi (7.1)-<lэ р пiiчэlэriп
lliг-ьiriпdэп asllt оlrпауlлп nisbi kooгdinatlarlnt iýаrа еdiг, оп sada
h;rl olan lkiatomlu rnolc:kulda. yalnlz Ьiг dапэ bela nisbi koordinat.
,),,.)ni пLiчаlэrа-rаSl R masafasi ,ratdtr чэ ikiatomlu molekul iigtin (7.1)
agitýldakl kimi yaz.rl,rr:

,9" = cu (Л) (7 .2)

ikiatmcllu molekullar i.iqiin elektгorr enerjisi.nin пiiчаIэriп nisbi
}lordinatlartndan ar;rll {ilnksiya kimi bir srra хагаktеrik хаssаlэri
ciaha эуапi gakilda tazclhtir etdiгdiyindan bu halr эtrаfll паzаrdап
ilеqirmэk yaxEt оlаr.

Л-+m <rlduqda ik,iirtoшrlu mo]ekrrlun ionlara deyil, пеуtrаl
аtопtlа.rа paTqttlanritýrr:,l qabul еts;эk. bu iki аtоmuп elektron
t:пегjiiаriпiп cami,я" (ю)-:l ЬэгаЬаr olmaltdrr:

с"(сr,) = ajl) 1.,tz) . (7.з)
Д-+0 lэlduqd. isэ пiiчэiаг агаslпdа Kulon italama qargrlrqlr

tэsir; паtiсэsiп.tа (llu clargllrqlr tэsiriп errerjisi 1'r"'- kimi tэуiп
r

tlluпur, zf vё 2zе-пirчоl;,гiп уtlklэгidir) a,,(1l+0)-+co оlur,
Dayanrqh ikiatolnlu molekulun mcivcttd olmast iigiin

iiilr,аlэгаrасt R mэt;э.fэsiпiп 0<Д<с, iпtегчаltпdа ela biT qiymati
uitзtзlldtr ki, lrэrnirr qi,,umatda а"(К) Гunksiyast miпimumа malik
olsLln {ýaki! 7.1, I al,гisi). Оgаr ЬеIэ п^iпimum уохdчгsа (gэkil 7,1,тI
ayl-isi), tu, о dеrпэkсliт ki, аtоmlаг bir-birina yaxrnlagdlrqda
ll;lyailtqlt molckul atnaia gэlmэуэсаkdir. Вiriпсi hal аtоrпlаг Ьir-
i;lгiп--,, уахtп}.аgаrk:,п опIаr агаslпсlа cazibanin, ikinci hal isэ
lirlэпmапiп оlrпа.stпа u,rýundur, ikiatonrlu molekulun Дl еlеktгоп
пегjisiпirr minI]munr qiy,matitrэ uyýun olan Лч mэsаfэsi (9эkil 7.1. I

аугisi) niivalorarast tarazltq mэsаfаsi аdlашг, Д"(*) va E"(R")
спегjiiаriпiп fагqiпэ baratrar oian

/)., = а"(оо) - Е"(R.) Q.4)
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ýakil 7.1. Potensial enerji эуrilэri

karniyyati isa molekulun diss,эsiasiyir епсгjisi, уэiri ikiatornlu

molekulda аtоmlаr aгasmdakt rabitani qlrп.аq iigЁn sаrГ оluпап

епегji adlanrr. R" че D" igаrоlэпrаlагiпdаk i е in<leksi hаmir,

kэrпiууаtlэr"iп molekulun tarazltq kotlfiqurasiyaslni], aid olduýurlu

bildiгmak iiqi,indiir.

Вurаdа Ьiг mэsаlауэ diqqэt уеtirmаk llrztmdtr ki, геаi

mоlеkullаr tigiin dissosiasiya enrэrjisinin (7.4,') kini tayilr olunmast

heg dэ dзqiq dcyildir. Bela ki, molekulun lifrlrtcl rэqs enerjisini

паzаrэ almaq va dissosiasiya епеrjisiпi д"t&l-dэi deyil, ondarr bir

qэdэr yux:iгtda ус:rlэ9эп stfrtnct rэqs sачiууэsiпdэп еtiЬагэп

hesablamac1 lazrmdrr.
Ntiчэlаrагаst л mаsаfэsiпdап astlt ollln ,r'э Л-iп hаг Ьir

qiymэtinda miiayyarr qiуmаtэ malik olan Ё, (R) enerjisi пi.iчэlэriп

hаrэkэti iiqtin potensial enerji rоluпч оупауrг. G<istэгmаk olar ki,

пiit,эlэrаrаsl R rnasafэsinin & tara,zitq qiyrnatindan kiqik

meyllarinda пLiчэlэгiп hаrэkэti hаrmопik rэqs }resab oluita bilar.

Dоýurdirп da, Е"(Д) futrksiyasrnl on[ln lrtinimum nёqtasi

эtг:rfiпdа
q=R-R. (7.5)

kigik kamiyyatinin, уэпi пtiчэlаrаrаSl R mэsаtЪsiпiп /t" tarazltq

qiуmэtiпdэп meylinin ristlэriпа gёlrэ slrауа aylztnac; оlаr:
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( 
'tr ) ,(R- &, ,.+[+') ,о_ &), *

'"(/?)=s,,(1l")+l''Йlu=u" '" '.' 
zIl, dR- )п=п"

t(dз, l , l(,tar, l " 
(7'б)

- *[.if' lл ,,. 
,,* - 

^, " 
- i[*i],,=,," 

,1д - л")о t ",

1i= /l" olduqda tагаzhq, у,апi с,,1п1 Гunksiyasrnrn nrinimumlujlu
gагtiпэ asillian, Ьiгiпсi tэrtiЬ t<jrэпtа slfia ЬагаЬэr оlчr:

[Ч:l =,0. (,].7)
\ dl? /л=.д"

ч= R- Д" t:reylinin miitlaq qiуmэtса kigik olan qiуmаtlэri iiqЁn (7,6)

ayrrlt;lnda kubik lrэddэп Ьаgiа;lагаq btitiin digэr hэdlагi 9ох kisik
hesab еdэrаk паzэl,а almamaq оI.аг. Onda (7.6)

я"(Д1= с"lП".t+\И2 (7 8)

qэkliпа diýi.ir. Вuга.dа

д =:&i,!&|dR' Iu=n"

(7.9)

i9аrа оluпrпч9duг.
Belaliklo, miпimцm noqtasi ;taxrrrlrýrnda еlеktrоп enerjisi (7.5)

kirnitэyin оh:пап ,7 kэmiууаtiпi.п kvadratik funksiyasl оIчr.

(7.8)-а.lsаsэп

6"(л,)-я"(1?.)=!и' (7.10)

yazmaq оlаг ki, bu da пiiчэlэi:irr .lrэrаkэti iigtin t/(q) potensial епеrji

rоluпu oylta)Iш:
t

U@)=! дпz (7.1l)

mtivalar]tn опlаr arastndal,:r mаsаfэпiп dэуigmэsi ilэ эlаqаdаr
оlап nisbi hаrаkэtiпiп kinetik enel,iisiisэ

r(s),=Lмч'=i"(#)' =:r(#)' =:rn' (7.12)

kimi tэyirr оh,lпчг. Вurаdа
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м ___-,n z (7.1З)
lИ1 * llll

ikiatomlrr molekulda пiiчаlэгitr gэtirilmiý ki.itlэsi, mI va пl2 isa

пtiчэlаrirl ktitlэlaridir.
NLiчаlэriп harakatinin tam kirretik enerjisi isa

r = l.ц/,л,' *\ Mrfr.r' (7.14)2 z"
kimi tayin оluпuг. Вuгаdа i, va Е, пiiчаlаriп radius чеkl<эrlаrldlr чэ

zamana gсiга tсirэrпэ noqta ilэ i9а,rа edilmigdir.

Molekulun ktitlэ mаrkэziпirr radius-vektoru

i _M,Ii, r МzЦ (7.15)
' lV!r,+M,

va пtiчэlэrirr rrisbi radius-vektoru
л= п2 -лl (7.1б)

kilni kэmiууаtlаг claxil еtsэk (qakil 
,7 

.2), (,7 .|4) эчаziпа

| :.rLMrt, (l.tl)
7, =:-\lt,l1 + M r)R,' 

2

ifad.sinl аlаrlq, Вurаdа birinci hadd iki пiiчэdап ilrarat оlап sistemin

kiitla mэгkаziпiп hаrэkаtiпiп kinetik епегjisi, ikinci hadd isэ kiitlasi

gэtirilmig kЁtlaya (М) ЬэгаЬэг ,эlап hissэciyin moleiculun kiitlэ

mэrkэziпа пisЬэtап hагэkаtiпiп kinetik епеrjisidiг.

i

.2' ц"'
лi

R.

7.1 qоkliпэ |)silsэп

Л =,, 4 + 7=R, = l'д gбsр +- jЛsiп rд (7.1 8)
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уаZаrаq
д' = д' + l'?],7l] (i. 19)

alarlq. Burarcllr л= л, R, чэ Лt, - Д r,ektorunu ргоуеksiуаlагt, i va.l-
Dеkагt koor,lirrat sisterninda оrt-ч,эktоrlаrdtr.

(7.19)-са /i=ri-niivalarin опjагl Ьirlэgdiгэп di.iz хэtt boyunca

hэгэkэtiпiп siirati. ,=Ч isэ ikiatoгnlu rnolekulu:n охчпчп dбпrпэ'dl

bucaq sчrэtiсlir.
(7.19)-ur п|эzага alsaq mаlчm сllчr ki, (7.17)-dэki ikinci hэdd

|мп'- | onn'+Lмп2Фz (7.20)2 :' ' ,: \"
kimi yazrla tlilar, уэпi hэmiп hэсld rаqslэriп (7.12) kinet,ik enc:rjisi ila

Гlгlапmапtп Е , = ): |йR2Ф2 kinetik cnerijisinin саmiпэ ЬэrаЬаrdir.,2
(7.1 1) va (7.12) ifаdэlаri tezliyi

llг
"=йл-i,i Q,".z|)

оIап hаrmоrrik raqsin potensial чэ kinetik enerjisini mi,iэууап еdэп
mэlчm dtisturlаlгdlr. Bu hагmопik rаqs zamanl (7.5) rэqs koordinatr

q = qoco:,(2;Tl,t + а) (7,22)
qапчпu ilэ dayigir. Вчгаdа чо- kiqik rаqslаriп anrplitu<lu. tl-
baglanýrc faz,adtr.

Qeyd ellol; ki, ikiatomlu molelkulun
U(q)=l]{R-&)=a"(,t)-r"(&) (7.2з)

kirni tayin olunan elektron enerjis;inin пtiчэlаrаrаst Л mэsаГаsiпdэп
asrlIlrq qrаfikiпi potensial епrэr,ii ayrisi аdlапdш:rпаq qobul
olunmu9dur.

Lakin уarlda saxlamaq lаztгпdш ki, я"(Д) kаmiууэtiпэ уаlпz
пi.iчаlэriп hэгаkаti iigiin potensial е:пегji kimi baxmaq оlаr. Yuхапdа
gбstэrdiуimi:z kirrri, эsliпdаа"(fr:) пiiчэlэr stikчпэtdэ оlаrkэп
molekulun t;rпr еlеktrоп enerjisidir va о, еlеktгопIаrlп hаm kinetik,
hаm dэ potensial eneгjisinin l,a пiiчоlаr araslnda kulon italaпra
qaгgrhqlr tasiгiriin potensial enerjislinin camina ЬаrаЬэrdiг.
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6..(R) kэmiууэtiпэ poten:;ia,l епеrji kimi Ьах:лгzlс1 ikiаttэmlu

molekulu laqkil еdэп аtоmlаг агаslпdа qargrlrqlr t:rsir ,qiiгvasi iigi,in

F(l?):_4а!Дl =_{Y\q) Q.24)
dR dq

ifadasini yirzmaq оlаr.

7.1 ;aklinda Д> ф olduqda [ эуrisiпэ саziЬэ qilvv;lsi (д(л)<0).

Л</i" olduqada isэ itэlэmэ qtil,чlэsi (л(R)>о1 uyýun gэlir. Дtоmlаг

бz аrаlаrlпdаkt mэsаfэпiп boyiil< qiуmэtlэriпdа Ьiг-ь.iriпi сэzь еdirlэт

чэ опlаr Ьir-ьiriпа yaxrnlagdrq<la m,эlеkчl аmэlа gэtiга tlilэriаr. Вuпа

чуЕчп olan ;rуriпi (baxrlan hald:r I ayrisini) caziba ayrisi adlandtrmaq

qэЬul оluпmчЕdur. (7.1l) va ('7.24)-э эSаSап U(q) эуrisiпiп

пdпim ulnun,Lrn yaxlnlrýlnda
F(R)=r(& + q)=-И (7,25)

olmalr,Jrr. Bagqa sбzlэ, qiiччэ tirrirzltq vaziyyэtinrlan g.= R - (. meyli

ila dtiz miilэlrasib olub, tarazlrq ч,эziууэtiпа dоý,ru уёiпэ.rпэlidir, уэпi

kvazielastiklik qiiwэsidir.
7 ,| ýэkliпdэ II ауrisiпэ л:-iп istanilan qiyrTrэt iпdэ itэlэmэ

qtivvэsi uyýun galt, [Фfll. о. о1*1> 0. Bu zaman аtоmlаr Ьir-
\dл )

ьiгiпэ yaxlnlaýdtqca daha boytik ,qriwэ ila Ьir-tliгirrdэп itэlапirlаr чэ

molekul уагапа bilmir. Buna u,уýuп оlап ayri (ba;xrl.a.n halda II

ayrisi) itаlэmа ayrisi аdlапlr.
ikiatonllu rnolekullar ii9iirl учхаrrdа ýэrh оluпапlаrа эsаsэп

(6.1) ifaclэsinda elektron va гаqs епегjilагiпill Ьir-Ьiгiпdэп

aynlmasrnln fiziki manaslnl ЬаЕа dii9mэk olitr. Tarazlrq halrnda

Л=Дч va g=0 cllduЁundan тэсlslэr уохdur vo molekulun enerjisi

yirlntz еlеktrlэп еrrегjisiпdэп iЬаrэtdir
Е" = c"(R"\, (7 ,26)

уэпi еlеktгоп enerji sэviyyasi a,lttrtг. Bu eneTjiya пuчаlагiп molekulun

oxu bc)yun,ca hаrэkэtiпiп (7.12'l kinetik enerjisi ila (7.23) Kpotensial>>

enerjisinin camina ЬэгаЬаr olaIl ]:аtп rэqs enerjisinin l:r,antlanlnasl

Zztmanl aitnan чэ Q-dэп }UХаrlr-[а уеrlэЕэп miiayl,an l,aqs sачiууаsiпэ

uyýun gаlэп Д. enerjisi эlачэ оluп,ur (qakil7,1),
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BelalikIa. пijiчаlэгагаst masabnin veгilmiý lt qiуmэtiпdэ Д, tam
rэqs eneгjisi lJ(q)= я.,(д)-.Е.,(Д,, )=-я. (R)- д" potensial eneгjisi ilэ
T(q): Е, - t/t ql kinetil: епегjisiпiп сэmiпэ ЬэrаЬаг оluг.

Qeyd edak l.:i, Ьс:lэ bбIgi.i уаlпrz klassik fizrka 9аг9iчаsi daxilindэ
miimkrindiir, Racls er,erjisinin kvirntlanmaslna gatiIib 9lхаrап kvant
mexanikasl l,аsсrч,уtirl:rriпэ дlбгэ isэ rэqs enerjisinirr орега,tоrч kinetik
епегji ореrа!оrч ча Jrotensial enc{i ореrаtоru kimi iki ореrаtоruп
сэmiпа Ьагаьаг olsa da, kinetik va potensial епеrjiпiп hэr biri
ayгllrqda cleyil. ,galn;:: onlarln сэmiпэ ЬэrаЬаr оtап li, tam rэqs
enerjisi lniial,yan ,qiупrэtэ malik оlurг.

Qoxatorrrlu molr:kululr tam elektron ener.iisi пiiчаlэriп Ьiг пеqэ
чэ уа gохlu saycla nisbi kооrdiпzrtlагlпdап aslll оluг. Bela iimumi
halda dayalllqlr nroi,эkulun yarartlnasl ntivalarin Ьir-ьiriпdап asrh
olmayan ( saytla l,iitrin nisbi koordinatlartnrn mi.iаууэп sonlu
qiуmэtlэгiпdэ Bn(pr.trl,,.,.,Pt) elektron enerjisinin ya|nlz minimurn
olmasl gагti ёdandikda, yani гпоlеkчlu taqkil сdап аtоmlагш
п{iчэlэriпiп mtiау,уэп rliryanrqIt

Рl = Pk, Pz = Pz",..., Р* = Р*е ('7 ,27)
fэzа konfiqurasiyasl movcud olduqda miimkrindi.ir. Bu zaman
elektTon eneгjisinin

E"(.Pft, Pzo,..,,lrtn) = Е" (7,28)
qiymэti, ikiatomlц m,>lеkчliаrdа г.(&) qiуmэti kimi, еlеktгоп enerji
saviyyasini tэyin r:dir. Onda я"(р,, Pz,...,P)- Д" Гunksiyasl goxatomlu
molekulda пtiчэiэriп гаqsi hэгаklэti iigiin potensial elrerji гоlчпu
оупаmlý оlчr r,э mоlеkчlчп гэqs eneгjisi bu Kpotensiab> епеrji ila
пtiчэlаriп nisbi hэгаkэtirriп kinetik enerjisinin сэmiпэ Ьэrаьэг оlur.
Ntiчэlэriп (7.z,,l1 taгazltq чаziууаtlэri эtrаfiпdа ikiatomlu
molekullardaklna. пisЬэtэп daha mtirэkkаЬ olan ki9ik гаqslаri ЬаЕ
чеrэсэkdir. ]]uпlаr sc,rbastlik dэrасэsi 1-э deyil. ft-ya ЬэrаЬаr olan
sistemin kigik rэqslэridiгlаr

Handasi bar:rmdan cu(,P1, P2,...,pu1 funksiyasr е + l ёlgiilй fэzаdа
,t olgiilii sэth.i rfadэ есliг ki, dayanl,qh molekul tigtin bu sath (7.2i') ilэ
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tэуiп оluпап minimuma malik olmalrdrr. Bela sэlhlэт potensial епеrj;
' sэthlаri аdlапrгlаг. SэrЬэstlik dэrасэsi 2-уа Ьэгаtlаr olan sistemlar
'iiqtin pcltensial епеrji sэthlэri adi iiq ol9iili,i Гэzаdа sэthlаr
(k=2,k +I=З) olduýundan istiГаdэ еtmэk riEl|in ay;rnilik baxlmlndan
опlаг daha alveriqli оIчг.

ikiatolnlu molekullaгda c,lduýu kimi. iirnurni halcla goxatomlu
nrolekulun da taln еlеktrоп enerjisini nisbi koordinatlartrr
dауi9mэsiпiп iistlarina gсirа srгауа ауtrmаq olar:

c"lpl,pz,...,pt )= €"(А",р 2е,...,р1")!*(*), 
_о,".,р, 

- р,")+

- +Ё[rЪl .(р, - p,,tr,i - р*)* (7.2g)
2|j|?p,Op, )o,=r,,"pj.=pje

-i,Пl4'#а)'=о_ ,(р, - р,"!р, - 1,u\oo - р,,)+ ",
/ Pj = lrja
Pl = Ple

Day,anrqlr tarazhq halr tiEi,in biitйn Ьiгiпсi tartib tбrаmэlэr stfra
ЬаrаЬэr olmalrdrr (pr,pr,...,pn nisbi kordilratla,r Ьir-Ьiriпdэп asrh

dеуillэr):
/л \loE I

l ___а l = 0. (7.30)
\0Р, )р,=О,"

Onda, (7.5)-а uyýun оlагаq.

чt= Pl - Pt", Q2= р2 - р?",,,., чr = Pt - р*е (7.3l)
kimi koordinatlar daxil etsak, ('7.29) эчаziпа
lI (q r,q 2,..., с1 *) = t ч(lQ1, Pz,..., р ) - Е 

"(Рv, Pz,,,,.., р t,) =

_ l +[' a'tl ] ,, *1+r_ a],i,, ') 0.з2)= 

'i|фрL 
)n,-o^o,n, 

-Ъklцд 
,й )1,,^oчul,чо 

*",

"Чi=а - \ 
.l|=o

yaza Ьilэrik,
(7.32)-da kubik hadd da daxil olmaqla daha yi.iksak taгtibli

hаdlагi qoK kiqik hesab еdэrэk паzаrэ almas;aq hаrmопik гэqs
yaxinlaEnrastnr alпrig oluruq :
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(7.3з)

Burada

u =(--ujY] rr.,ol""-|аq,ц,)u,=о

"l t=C

potensial enel,iinin Ll simmetrik rnatгisinin еlеmепtlэri olan qiivva
sabitlaridir.

('7.З4) iГаdэs.iпiп (7.1l)-dan Гогqi опdап ibaratdir ki, (7.34)-а

(7.11)-dэki ]q' b"aa;na oxýar olon ]tr,,q,' kimi diaqonal hаdlагi ilэ2 ---2'"
yanaýl ham da L/цQ,iч i l;imi кqагlglq>,hэdlэr dэ daxil оlчr.

Qeyd еdэk ki, (7.34) ifаdэsi timumi olub horn bi.ittin чi

koordinatlannrn hliг-tliгiпdэп хэtti asllt olmadrýl, hапr dэ оrrlаr
igarisinda Ьir-Ьiгiпdап хэtti asrlr оlап kооrdiпаtlагrп olduýu halda
dоýrчdчr.

Nэhауаt, qey,d etmak liramdlr ki, molekullarda hагаkэt пбчIэri
haqqlnda masalanin halli tiqtin niivalari sЁkчпаtdэ hesab еdэrаk
yalnlz еlеktrопIагlп hаrэkэtiпiп оугапilmэsi чэ bu zаmап эksiпа,
rri,iчэlэriп hэrэkэ,|iпirl elektrotrlaTln hаrэkаtiпэ tэsiriпiп паzэrэ
ahnmamast kimi ,уапа9mа kvazistatik metod adlandlrrla Ьilаr. Веlэ
уапаýmа zаmапl пtiч,э[зlп1l5t lпаsаfэlагiп еlеktrопlаrrп harakatina
пisЬэtэп xeyli lэпg, уэпi adiabatik dayiqmэsini qabul еdirlаr.

Aydrndrr ki, уuхагrdа qeyd olunan mаsэlэуа kvazistatik. уэпi
adiabatik yal)aýma tаqгiЬidir. Oslinda isэ пi.iчаlэtiп hэrэkаti da бz
почьоsiпdэ elektronlal:ln hагэkаtiliэ miiаууэп dэrэсэdэ tаsiг gбstэrir.
Bu tasir, molel:ulun tam еlеktrо:п enerjisinin ifadasinэ mtiэууэп
uyýun hэdlaI: da:til еtrпэklа, еlеktrоп hэrэkэl.iпiп roqsi hэrэkэtlэ
qargrlrqlr tэsiгi kimi l]azara ahna Ьilэr (Ьах:6.2.)), Lakin еlеktгоп
hэrэkэtiпiп raqsi lrэrаl;аtIэ aLdiabatik olmayan qarýrlrqlr tэsiri gox da
ьоуйk olmayb, еl,эktrr>п hэrаkэtiпэ az tэsir edir ki, bu da kvazistatik
(adiabatik) уапа,ýmапlп qanuni olduýunu gоstэrir.
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ý 8. MoIekuI iiqtin ýrеdiпgег tanliyinda ele.litrolr, гаqs ча firlапmа

kооrdiпдt lаrшrп Ьir-Ьiriпdап aynlm:rst

Molekulun tarm епегjisiпi kvant mex;rlrikal;trla эsаsэп tapmaq
,, iigtitr bu rпоlеkulа daxil оiап hэm еlеktrопlаrtп, hom da atom

niivalarinin koordinatlarlndan llslh olan Ё .ГIаrrLiltоп ореrаtогuпuп
Д' Inaxýusi qiуmэtlоriпi taprnaq,, уэпi

Ёy = д.р (8.1)
iýrеdiпgеr tэпliуiпi lrэll etrnak laztmr1tr. B,rl tэlrllyi isэ rnolekulda

,, hэrэkаtlаliп, аччэlki paraqrafl:rrda gostaгilc.iyi l<imi. elektron, rэqs
va firlаппrа hэrаkаtlэriпа ayrtlrnaslna uyfrul ola.n ayani tаsаwiirlага
эsаslапап taqribi iisullarla hэll i:tmэk оlаr.

лsа]/dа еlеktгопdап va hэг birinln yi.il,ti + Zoe(a=.1,2...,N) оlап
N sayda atom ntil,asindan iЬаrэt olan molc:kul iigiin tэrрэпmаz qtrp

koordinat sisteminda Н Harnilton орегаtоru

Й=f'п+']^п+V (S 2)

kimi yazlla Ьilэr. Вurаdа i.imulnilik namin,ll п*|"zо tresab olunur,

yani ionla9nrrq molekullar halr cla пэzэrо аlmir. (В.2)- dэ

f"=tf,=_!io:=_5 Ё1'4-_j':-.!.l (8з), r=l zm |=! /.пl |=п\dry- al; aql )
еlеktгопlitгtп,

f"= tfo=-h2 Ё ]-o1=-,i, Ё J ( а" az а2 )
а=1 }112Mu u ;,2,t/;[;;:- it-i:t) (8 4)

isэ пйчаlэriп kinetik enerji орсrаtоrudur. Вчrаdа и- clektronun
ktitlэsi, l7,7,p, -; - ci elektrollun kооrdiпаl.lап. t|| ,, - а nЁvasinin

kiitlэsi, aa!,tza isэ ,z - niivэsinin koordiiratla,rrdш.

Bun,dan ba;qa (8.2)- dэ

- 2 1 zz _7

v =_Z'"'' +zL + 2 !r'J' _ nyi, (8.5)
ia t'ai i. j rц а<Р РаР

elektronlilrrn чэ пtiчэlэгiп qarqrhqlr t;эsirlаriпэ uyýun оlап,

среrаtоrilчr. Вurа.dа i</ чэ a<li q;эrtlэri gбsiэrir ki, hэг Ьir cii1;
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еlеktrоп v,a hа|г Ьiг ci.it пйча агаslпdа kulon qarýlhqll tэsiri y,alnrz Ьir
dэfэ пэzэгэ altnmah. har Ьir elck[rсlnun va hаr Ьiг ntivanin oz-бzii i.la

Кulоп qaг9rhqlt tasiri isэ паzаrа ahnmamahdtr.
(8.5) ,rfаСэsiпсlэ biгinci hэсtd еlеktrопlаrlп пiiчэlэг tаrэfiпdап

Кulоп cazibasinirr potensial ener.jisidir чэ еlеktrопlаrtп пiiчаlэrdап
оlап l.* tпоsiлfЪlаriпdап asllldtr: ikinci hэdd еlеktгсlп[аr агаstпdа

Kulon itэlаmа qaг;rlrqlr tasirinin potensial епегjisi olub, еlеktгоttlzrr
arastndakt r,, lпэsаIЫаriпdэп asrlldlr; ikinci hadd isa пtiчэlэr arastnd,a

Kulon itаIэmа ener.iisidir va пtiчэlэrаrа;sl рар mэsаГаlэгiпdап asrltdtг.

Molekulda еlеktrопlаr чэ пiiчэlэr arastnda asas elekп:ostaktik
qaгgrlrqlr tоsirlэri паzагэ alan Ьч hасllэrdэп ba9qa (8.5) ifadasinэ ham

da Йореrаtоr:u ilэ пэzэгэ altnan digэr kigik maqnit чэ elektrostiltik
qar;rlrqlr tэsirlэгiп da potensial епегjilаri daxildir. Bela qar;rirqh
tэsirlаr igаrisiгrdэ еlсktrопчп spirri ila эlаqаdаг olan maqnit qarplilqlr

tэsiгlагi, ilk nrivbэda isэ ауrt-ауrl elektronlar i.iqiin ?,i skalyar hasili
ilэ di.iz miilan:rsib <llan sрiп-огЬitаl qar;rlrqlr tэsiгi daha miihi.im rrэl

оупауlr. tt iГаdаsiпэ hаm dэ пiiчэlэгiп elektгik va maqnit
mоmепtlэr.tпiп mo]ekulun elektrolr tаЬаqэlэri ilэ 9ох kigik qагgrlrqh

tэsirlаri чэ ГtrIапmа maqnit mоrпепtlэгi ila аlаqаdаг olan qox kigik
maqnit qaг9ll:lqIr tаsirlэrigtistаrэп krэdlэr da daxildir. Biitйn bu hэ,Jlэr
(8.5)-da аgllаr gэki[dэ yaztlmatnrl;drr. Lakin qeyd etmak, laztmdr ki,

уuхаrtdа adlarr 9эkiIап qaг9iliqlr tаsirlаr пrolekullartn ene{i
sачiууаIэrrrriп iпсэ ча ifrаt inca cluruluga malik olmaslna sabab oluT
чэ опlаrtп hаr Ьiгi kvantmexalriki hэуэсапlаmаlаr пэzэriууаsiпiп
metodlart jilэ пэzэrа аhпа Ьilэr. Qrэуd edak ki, еlеktrоп saviyyalari
tadqiq oluna,n zaman spin-clrbitzrl qar;rlrqlr tasir, bun;r uyýrrn
enerjinin nisbi qiупlаtiпdэп astlt ,эlаrаq, уа dагhаl, уа da ki, tlrlапmа
sэчiууэlаri iiуrэпilа,гkап пэzаrа aIlTltr. Мэsаlап, ikiatomlu molekull:rr
йgiin bu, ],Jurrdun taklif etdiyi а, ча б hаIlаrrпа uуýuп galir: а

hailnda spin-<rrbitzrl qaг9rlrqlr tаsiгi kifауэt qэdэr bciyiik оlчr, spin
ikiatomlu molekulun охuпа паzагэп bucaq altrnda убпаIir чэ bu
halda hэшLiп qaгglhqh tasiri frrlirrrma lrarakэtindan аччэl паzаrо
alrnaq la;:tm<ltr. D hahnda sрiп-rэтЬitаl qaгgrlrqlr tэsiгi kigik olur,
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spinin molekulun oxu ilэ эlaqasi пэZэrэ аllпmtг (spin ixtiyal,i уопаliг)

va bu halda эччаlса Гtrlапmа, sопга isэ hэmiп qar;llrqlr tэsiг паzэrа

аltпlr.

Molekul i.igtin (8.2) Ё ореrаtогu пiiчаlаriп зД " еlеl<trопlагtп :sэ

З/l Sayda koordinatlaгlndan astltrltr. Klassik mexanika,Jir olduýu

kimi, kvant mexanikastnda da nrolekulun ki.itlэ lnarkazillill

hэrаkэtiпi nil;bi hэrэkэtdэп dэqiq aylrmaq miimkiindi.ir. Bu zamzrn l
qarErlrqlr tasiг орегаtогu dауigmiг, lakin kinetik enelji ореrаtоrч

f =f"+4, ktitla mаrkэziпiп 4,,. kirretik епеrji operatol:una чэ kiitlэ

mэгkэziп.а пэZаrэп hаrаkэtiп f' kinetik elreгji ореrаtоruпа

раrgаlапtr va ё,z|i da r' avvalki kimi yena da еlеktrопlагtп d kinetik

епеrji ореrаtоrч ila пtiчэlаriп f ,i, kinetik епеr.ji орс:rаtоrчпuп

f'=f; *Z; camina ЬаrаЬэr оluг. Belalillla, mоlеkчluп kЁtla mаrkэziпа

паZэгэп hаrэkэti tigiin tam Hamilt,:,n ореrаtоrч

у =f; +i; +t (8.6)

kimi tayin оlчпчr. Вчrаdа f; чэ :i; ореrаtогlаrl ц,),,р, уе xoyoZa

koordinatlarг.гrl q',Црi va x'*y'"z" ila ачlэz еtmэklэ, ul,ýчп ol,araq, уепэ

dэ (8.3) va (8.4) kiTni tэуiп olunur. Lakin пiiчаlэriп Ьir-]зirirldэп хэtti

asrlt оlmауап koordinatlartntn Sa),l 3 dапа аzаltг, I];ela ki, kiitla

mаrkэziпiп чэziууэti praktik оlага,q еlеktrопlаrtп devil, daha аlrr

оlап пiir,аlэriп (}1,, >>п,) чэziууэtlаri ila tayin olunduýundan 3N

saytla xby'oz',, koordinatlarr bir-tllгi ila aqaýrdakl kimi з dапэ аlачэ

gаrtlэ alaqadar оlчrlаr:
/Yмд
Lr"r:,=o, t, MoyL=o, fM"r;=o. (8,7)

а=1 a=l а=|

Bu, о сlеmаkсlir ki, зл sayCir x*Y'LzL koordirratla.ruttn ачэzitrэ

ьir-ьiriпdэп xatti asrlr оlmауап ЗN-з sayda kclord.inlltlar daxil

еtrпэk оlаг ki, f; vа v орегаtогlа,rr da mэhz опlаrdап a:;th olacaqdtr,

Xiisusi halda, ikiatomlu molekul i.iqiin (а=|,2'| bu k<ltrrdinatlar

х' = X'z - Х''1, у' = у\ - yi, z' = z'z - zi kirп,i оlur va
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,,=-*(
л1 л] л)d- о, d,

--_+--_+-ы,1 iylz axl2

.-], .]п .-,) п 
^|

2^4 2м
(8.8)

altntr. Bulada м =i\YL
kiitlasidir. Do ýruclarr da

0 аах'

,tkiatomlu molekuiun gatirilmi9

axi Ox'Oxi бх" 6.r'2t 
- ах'2 Oxi ах'2

va bunun kimidэ
л:| л1 л,J л)d- d' d' с'-

ф,i' ф," ari' ilz'2

л2 -,2ос|
' ' a,N az,z

п2Гt(а2 а2 а:) l(a2 а2 а')l
'"=--U|rл\а,i, 

* 
цF- ,й, )-йl8-Ф"Ф )]

ifadasinda t/ar:araq (8.8)- i almaq оIаr.

Qeyd еdэk ki. аgэr пiiчэlаr;iп kiitlэlarina пisЬэtэп ,эlеktгопllrrлп

kritlэsini qrэх kigik hesab еtmэsэk., yani еlеktгопlагrп da ki.itlasini

паzэrэ als;rq. опdа t; operatorrtnun ifаdаsiпdэ еlеktrопчп hач

ki.itlэsi оп<lап Ьir qаdэг fэrqii olan иi gatirilmiE kЁtlasi ilэ ачэz

olunmalrdrr ki. btl da alava kiq:ik, hэdlэriп meydana 9],xmaslna sabob

оlur. Вц is,a ,molBkulun епеrji sоr,iууэlаriпэ atomlarda оlап tartibli
izotopik еfГеktiп уаrапmаslпа gэtfu,ir.

(8.6) ifadasindэ пЁчэlэriп kinetik enerji орегаtоrчIldа trram

rэqslаriп kinetik enerjisi, hэm dэ ljгlапmапtп kirretik errerjisi пэzаrэ

аltпtг; f; ч€| I/ rэреrаtогlаrtпtп сэmi еlеktгоп епегjisiпэ uyýtrn

ореrаtоr olsai da, о. bu епеrjiпi tam ;аkildэ паzаrэ аlmtг. Bela l:i,
elektron lrаrаkэti tаmаmilэ molekrrlla baýlr оlап koordinat sistemina
deyil, fazzrda охlаrшtп istiqатпэtlэri dауigmэz qalan kooгdinat
sistеmiпэ aid rэdilmi;dir.

(8.6) ореrаtс,rutlu ela l;e,rirmak lazrmdrr ki, rэqs.i hагоkэt
firlапmа hаrаkэtiпdап ауrilsш чэ Elektron hаrэkэti molekul ilэ baýlr

0 0'| а2 0х' а2

л? л2 л2 л2оооо
Ъ;i =ыТ, Ф=т

olduýunu G.а.}-э эsilsэп yazrlmtg
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olan koorclinat sisteminэ a,id olsun. Bu пrаqsаdlэ baýlarrircr

molekulun kiitla mэгkаziпdэ уеrlа9эп va fэ:,-ас[а охlагtпlп

istiqаmэtlэri dэуiqmэz olrrn ц,l,р kooгdinat sist,эmiпdэп (lruna

tэrрапmэz kordinat sistemi dэ dсуiliг) ba9lanýrcl усrrэ rlt,l molel.ulutl

ki.itlэ пrэгkаziпdэ уеrlэ;эп, lakitr oxltrrinln istitlаmаtlэгi dayila bilan

ry--koorclinat sistemina (buna tарпэпэП koord1nat sill.cmi dеуiliг)

kegma,k laamdir. Kllasik mexaLnika lraxtmlnd:rn. bur о сlеmэkdiг ki.

tэrрэпэп l:oordinat охlагtпtп убпаlmэsiпi tэуiп erJan bucaqlar zitInan

keqdikca сlауiЕirlаr. Кчапt mex:rnikasl Ьахtmпdап is:l bu о demэkdir

k,i, rnexaniki kэпriууэtlэrэ uyýun olan ореrаtоrlаrtп ifа.dаsiпэ brrcaq

dауigапiаriпэ gоrэ tбrэmаlаr daxil olacaqdlr.

мэsаlэп, xiisusi halda tэrр;)пtпаz ох эгtаfпrdа q, bucaýr qэdаr

dопmэ Zalntrnl klassik mexanikal,a gбrа ф = { bu"oq sijTati чэ Ьuпа
dt

uyýun olanr р9 iimuпrilэ9miЕ impuls (р"- impurls momentinin

frrlапrпа ,)xu tiz,rэ proyeksiyzrslna ЬэгаЬаrdir) :;rfirrJalr fагqli оlur;

k,vant mexanika:;tnda isэ bu ,,r," iimчmilэýmig impulsu р fiгlапmа

bucaýrna gога tiirаmа daxil olan ,ьр=-ih*ореrаtоrч i[э хаrаktеrizэ

оlчпur (r,, ОР"rаtоru impuls inl]mentinin i.istiin istiqirmat izrо zll,

proyeksiyasrna чуýчп оlап орегаtоrа ЬэrаЬэrdir: р, ,= ir,),

тэrрапэп koordinat sistr:miпэ ke9dikdэ qeyri->:atti nrolekul

rigiin 3, xatti molekul iigiin isэ 2 dlэna bucaq kоогllirrаtlап bu tэрэпэп

k,oordinat sistetinin fэziлdzL vэziyyэtirri. уе14" qalan

(зN-з)-3=ЗN-6 va уа (3м--з)-2=3N-5 sa.yrla kоогdiпаtlаr isэ

пtiчэIагiп ,Гэ:lаdа nisbi yeгlagrnasini tayin еdэсэkdir. ]:iu kооrdiпаtlаr,

uyýun olaraQ, molekulun firl:lnma hаrаkэtiпi чэ rэсlsi hаrэkаtiпi

хаrаktеrizа еdасэklаr чэ пiiчэl;эгiп f, kinetik eller_ji ореrаtоIч

гlrlапгпа hэrэkэtiпiп bucaq kосlrсliпаtlаппа gбrа tiil,эmэlэr daxil

olan l', kinctik епеrji ореrаtогuпа va raqsi hаrэl,:аtiп. пiiчэlэriп nisbi

уеrlэgrпаsiпi tayin edan koordini:ltlara gсirэ tсirэlпаl;,г ,Jaxil оlап 4.

kinetik епег_li орегаtоruпа ауrtlrг.
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ikiatclmlu lnoIc,l;ullai,, tiqi.in i;, ореrаtоruпu f, чэ i kiпri iki
hissэуэ dэqiq аiуrrmас1 lnii;nki,in olrrr, Dоýгud;rп da. (8.8) iГadasinda
x',1i,z' koordinatlart;ll sferik kооrdiпаtlаr vasitasilэ

J'= psindc()sp

у'= psinOsincp (8.9)

z' - pcost)

kimi ifada еtsэk tgaki[ 8.1), 4 орегаtоru aqaýlclakl 9эklа dtigэr:

f;=,t, +r, = !;;,i;(,'-*)-
(8. 1 0)

--lГ r_,?_l,inaa)*.*L_ а, l
2Мр'|siпQ i.,t?\ а0 ) :iiп? 0 аср2 l

Вurаdа р-п[iчаlаr aгaslndakr
mэsаfасlir.

Веiаliklэ, ikiatonrlu molekul tigiin iki
dana ftгlапmа bucaq koordinzrtlarr
(d,q))va Ьir dэпа nisbi koordinat (р)-
rаqslэг zamanl dауiqэп пiiчаlэrагаsI
mаsаlЪ аllпlг. Bildiyimiz kimi, rаqs
kоогdiпаtl q = р-р" kimi tayin

ýэkil 8. l. Sferik l<ооrdiпаtlаr
(8.10)-da

rэluпur (Ьах: (7.5))

у

а
х

Йz =-nzVlr,p=-|t2
sin6|dd

а

й
-

]

l

la |а2
,та,т

Sln 0 + (8.1 1 )

пiiчэlаriп impuls molnentinin kva<iratr ореrаtоru,
t = мр2 (8.12)

isэ molekulun kii[lэ пэkrэziпdэп kеgэrr ча onun о*чпа
реrрепdikчlуаr с,lап cliiz хаttэ пэzэгэп пйчэlэriп эtаIэt momerltidiг,

Demali, nroleliulun fiгlап,mа hэrаkэtiпiп kinetik епегji
ореrаtоru (5.8) klassilt ifаdэsiпа u,yýun olar.aq

()
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., Й2 Й2l, =а= "_' 2Мр" 2l (8,l3)

kinri tayin оlчпur. Qcyd еtmаk vacibdir ki. molekulun atal:rt

mоmепtiпiп пiiчэIэrаrаsr mаsаlЫэriп funksiyasl olmasl tjrlапmа
enerjisinin raqsi hэrэkэtdап asIil oImastila gэtiгiг, 9iinki rэqslоr

zalnant rnolekulun аtаIэt momenti dауi;ir. Эtаlэt momenti yalnlz
sabit hesab еdilэ bildikdэ f, ореrаtоrч nisbi р kooгdinatlndan

deyil, tаkсэ flrlапmа kооrdiпаtlагtпdап astlt оlасаqdш. Маsэlап.

гэqslаriп amplitu,Cu 9ох kiqik olduqda (q<<p") p=pu yе I=Mp,|

gбtiirmэk оlаr.

Qoxatomlu mоlеkчllаr Ёqiin 4 орегаtоrчrlчп iki dэпэ 4 чэ r,
орсrаtоr,lагtпа ayrllrnast, tэrрэпэп kordinat sistеmiпэ keqdikdэ
rаqslэг ilэ flrlапmапrп Ьir-Ьiri ila эlаqэsiпэ uyýun оlап hэdlаri паzаrэ
almaпtaq ;агti ilэ, yalrn|z tэqriЬi оlаrаq mtimkiindiir, Мi.iэууап
edilmiqdiг ki, Ьu ctir tэqriЬi ауrtlmа паtiсаsi.пdэ

А";.i
Tl, =1-, +Tt (8.14)

орегаtоrч altntr. Вчrаdа rаqslэгiп 'i, l:inetik епегji operatoru

пiiчэlаriп nisbi уеrlоgmэsiпi tэyin еdэп 3ll-6 v,a уа ЗМ-5 sayda
koordinatdan (iki atomlu molekul i,iqtin Ьir dэпэ р koordinatr olur)

asthdш; firlапmапm f J kinetik епегji орэrаtоrtl isэ impuls

rпоmепt,iпiп proyeksiyalartna uyýun olan чэ З v,a уа 2 dэпа bucaq

kоогdiпаtlаrrпа gбrа tоrэmаlэr daxil olalr lil,,Й, va Й,
ореrаtоrlаrtпш kvadTatik funksiyasrdrr:

f, =|L,в*tilй пйп. (s.15)

Вчrаdа р чэ q indekslari ,х,у,: ola Ьilэr, B,,,,(l>) amsallart isa

пiiчэlатiп nisbi koordinatlarlnln funksiyasrdrr. Эgаг x,y,z

molekuldakt niivalarin mi,iэууэп konfiquгasiyasr tigiin Ьа9 аtаlэt
trxlaгidtгsa. опdа bu konfiqurasiya tiqiin (8,15) dalra sаdэ gэklа

rli,iEar:
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(8 16)

Ьат эtаIэtВurаdа I_,.l),.!_

mоmепtlагi. В, =

l:эmiууэtlэri л,у.:охlаrtпа пэzэrэп

D
, !):

l. kэmiууаtlаri isa Ьu mоmепtlэгiп

tэгs qiуmэtlэгidiг.
(8.1б) ifarJэsini уа::а.rkэп bela Ьir iпсэliуа fikir чегmэk lazrmdtr

ki. пiiчэlаritl rпiiэууап konfiqurasiyasr dedikdэ mэsэlэп, пiiчэlэriп
tагаzhq konfiquгas;iyast пэzаrdа tutula Ьilэг. Мэsэlа Ьuгаstпdаdrг ki.
tаrрапэп koordina1 sisteminin х,2,: охIаrlпt ela segmak mtimkiin
deyildir ki, rri.iчэlэriп i>ltiyari konГrqurasiyasr iig:iin опl:rr bag эtаlэt
охlаrt оlsчпiаг. Qiirrki Ьu zaman enerjini rэqs vo flrlапmа епеrjilэriпа
dtizgi.in aylrma.q olmur. Dоýгudап <la, molekulda fiгlапmа чэ гаqs
harakatlarini Ьir-Ьiriпdэп ауlrаrkэrr niivalarin konГrqurasiyasr ilэ
baýlr оlап tаграtrэп klэоrdiпаt sisteminin firlalrmasma baxtlr чэ
raqsi hаrаkэt tэrр.цlэп koordinat sistеmiпэ aid edilir. I}аrk cisim
tiqiin tэrрапап охl;lг аr,lэtэп еlэ segiliг ki, опlаr Ьа9 эtzrlэt охlаrl
olsunlar, Lakin гэqslэг zarnanl molekulun fэzа konГrquгasiyast
dэуi9diуiпdэп onu baTk cisim lresab еtmэk olmaz. Bu gatinlikla
аlаqэdаr оlаrаq Ье[а Ьir sual mеуdапа 9lхlг ki, tаrрапэп koordinat
sistemini molekulun l<asilmaz dэу,iЕэп konfiqurasiyasl ila песа
baýlamaq оlаr? Bu mа:lаlэ yalnrz ikiatomlu molekul iigiin. tагрэпэп
oxu опчп hаr iki niiv:lsindэn kеgirmэklэ, birqi5r,mэtli hэll оlчпur.
Qoxatomlu molekulun sаdэ halr olan iiqatomlu xatti molekulda
пiiчэlаriп ixtiyari пreyliari (rаqslэri) zаmапl опlаr arttq Ьir di.iz xatt
iizarinda уеrlэgmэуасаkIаr va tэrрапап koordinat охlаппt mriхtэlif
сi.ir claxil etmak оlаг. 'l'аrрапап kо,эrdiпаt sisteminin rэ<;si iпtpttls
momenti stfra Ьэrаlэаr cltrmaq gэгtiпi оdэуэп dtizgiin segilmasi zamanl
ni.ivalarin ixtiy,aгi ,koniiqural;iyasr i.igiin 7, ореrаtоrч (ti.1б) kilni
xiisusi fогmауil del,il, (l3.15) Ёmчmi formastna rrralik оlчг. (8.15) чэ
(8,16) ореrаtоrlа,rr bir-lriri ila qargIlrqlr tэsirdэ olan N sayrJa
hissэcikdan ib;lrat sisternin firlanma eneгjisi ii9rin klassik ifadalara
ta.m охgаrdtrlаг.

-L. ,r = -1-l,. ' I'
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r,; ореrаtоrчпч iki hissaya aytrmaqla yallaýl elektrclnlarrn i l

kinetik епегji ореrаtогuпч da tarpanrrraz sistemdэki ц,Д,р,

kclordinatlirгlndan tаграпэIr r;istemdaki xl_yjzI k<lrdiпаtlагlпа

(i = 1,2,3,...,ln) kеgirmаk laztmdtг, Lakin Т; ореrаtогч dбrrma

anraliyyatlna чуýчп olan оrtоqопаl qечгill]ауа пэzэrэп iпчагiапt
olduýundan x,!,z, kordinatlaгrnda о" уl]пэ dэ эччэlki (8 З)

formasttld:r qalacaq drr:
,2.,(л2 л2 .2\

r.: = -!. _ Ёl + -:_ - :" l, (s.l7)
'и',--l[dxi фi Czi )

NэIrауаt. tэrрэпэп koordinat sistemina kegrlikda elektronlartn

чэ пi.iчэlэriп nisbi kооrdiпаtlаrlпdап asth olan Й qarqrlrqlr tasir

eneгjisi ореrаtоru da dэуigmаz qаltr, yani (8.5) fогmаstпt sахlауtr.
Веlэlklэ, tэгрэпэп kooгdinat sistelnindэ nrolekul iigiin

Harnilton ореrаtог,ч a;aýrdakl kimi yazrla Ьilаr (gtrixlari yazmamaq

оlаr):

ЙQ,р,0)=r"("t +t$,p1+ ?.rlp) +fr{o,o) (8.18)

Вurаdа Z"lr1 орегаtоrч еIеktrопlагtп 3п saycia х kооrdiпаtlагt
va.sitasilэ (8.17) kimi tayin оluпur. Osasan elel:tгostatik qaг;llrqlr

tal;irlэri поzэгэ а|ап V(x,p) claгgrlrqlr tasir ореrаtоr,ц еIеktгопlаrtп х

koordinatlartndan чэ пiiчаlэriп ЗN-6 va y;t 3N-5 sayda р nisbi

kоогdiпаtlаrtпdап irsth olub, (8,5) diisturu ilэ tэуi,п olunur. Raqslarin
r.Р1 kinetik enerji ореrаtоrч yalnrz 3,^/-6 чэ уа,3N-5 sayda р

nisbi koordinatlaгrndan astlr оlur. Nэhау:,t, fiгlапmапlп fr@,o)

kinetik епеrji ореrаtоrч 3 чэ уа 2 dэпэ 9 brr.rcaq kоогdiпаtlаrlпdап
чэ ham da Д,,ч(р) sabitlэri vasitasilэ р rrisbi kоогdiпа.tlагtпdап astit

оlчr (Ьах: (8.15)), Qeyd ctnrak lazlmdш lli, t,эrрапэп koordinat
sistemina kegdikdэ ttirаmэlаг цil|р',- in satlit qiуrпэtlэriпdа deyil,

x,1,,z, kосlгdiпаtlаrrпrп sabit qiуmэtlэriпdа taprlпralrdlг ki, bu da

(S.15)- da ,t?,,.Й, r,э Й, ореrаtоrlаппtп ifас]аlаriпlэ elektron impuls

mоmепtlэriпdэп astlt olan hаdlагiп alal,a olulrmat;tna gэtirir, Sadalik
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nam.Ina Ьuпч паzэrэ аlmlгlа,r va elektron impuls momenti slfra
ЬаrаЬаг olirn molekullar iigrin bela yaxtnlagma tam qanunidir,

Вil rпiihtirп сэhэtа dэ tiiqqat yetiгak ki. (S.l8)- da .i"(p'l

ореrаtоl,urt чп iгаdэsiпа р koclrcl iпаtlагtпа gёrэ d ifсrепsiаllаmа rjaxil
olduýu haIda. tk,p) vэ f ,10.p't ореrаtогlаrrпlп, ifadalarina bu р
kоогdiп;,лtlzLгl 1,а lntz раrаmеtгliаt. ki mi daxil оlurlаг.

Mkllekulcla еlеktгоп, rа,qs va Гtrlапmа hэrэkэtlаr:iпiп kvant
mexanikast tэsэr,чiirlэriпэ gсirэ tlуrэпilmаsi (8. t8) iГа<lэsiпа эsаslапtr.
Веlэ ki. (s.ls) й Hamilto;n ореrаtоrч asastnda mоIеkцl rigi.in

ýrеdiпgеr tэnliyini i,imumi 9akj,lda a9aýldakr kimi yazmaq оlаr:
t'tYix,p,O)= Dl(х,р,Q). (8.19)

Bu tэnliyirr hэlli оlап Y(х,р,0) Гunksiyaslnt Y,(х,р) elektron, Ч/.(р)
rаqs va 'Р, (d) Iirlanma dalýa furrksiyalarrnrn

\VQ;,p,0),=Y"(x,p).Y,(p') Y r(0) (8.20)

kirni lriLsi]i 9aklinda уаzаrа.ч опuп tаqгiьi hallini чэ clemali,
molekull,rn Л enerjisinin пriimkiiп olan qiyпrэtlarini tapmac1 оlаr.
Elektrorr, rэqS чэ firlапmа епеrjilэriпiп tэrtiЬlэгiпа (b;lx: (6.З)) uyýun
olaraq c,vvalca еlеktrоп, sопrа rэqs чэ пэhауаt, Гtrlапrпа hэrаkаti
haqqrnda пrаsэIа hэll edilir. Вч zаmап aгdlcll оlагаq ^Y"{х,р), Y,(р)
va Y, (ct) dalýa fчпksiуаlаrr taprirr.

(8. i9) tэпliуiпi hall еdагkаlr avvalca (S.lS)- daki
i,,o==7^,u(*)+tQ,p) (S.2l)

ореrаtоturrа Ьiа,нltr чэ beia ht:sztb оIчпur ki, .Р"{'л,р) elektron dalýa
funksiyasr tabii оlаrаq

,'i.,r.x,p')Y. (х,р)=е"(р)Ч'"(.r:,Р) (s.22)

ýrеdiпgсr tanllil,inin hэllidir. Вчгаdа с"(р)- пiiчэlаriп р nisbi
kооrdiп;rtlагtп,сап asllt оIап eJektron enerjisidir. р koordina,tlart
yalnlz рitrаlmеt.I kimi daxil оlап (8,2l) ореrаtоrч ila (8.22) tэnliyini
hэll etnr:lk rnolekulda пiiчаlэrj si,ikunatdэ hesab еdаrаk еlеktгопlаrtп
hэrаkэtilliП <iуrэпilmэsiпа чуjluп gэlir. Dayanlqlr mоlеkчIlаг iigtin
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(аdэtап rпэhz Ьеlэ mоlеkчlliitг tadqiq оluпur) я"r,р) Гunksiyastnl

a;aýrclakr kimi yazmaq оlаг:

с,,(р)=t"(р")+[е"(р) _€"(р")].= Е. +I""(p\_ c,.(p")f . (8.2з)

IJurасlа Ео = Eu(p)- tагаzlrq konfiqurasiyasl iigiin ele-ktI,on епеr. isinin

qiymati, c"1, 1>)_cu(po\=t/(4) is:l ,7 qэгS koordiniltlal,ulllan astlt ol;,tn

va tarazltq konfiquгasiyasr tigiirr slfia ЬагаЬаr <rlan fi.lnlksiyadrr ((7.6)

чэ (7.2З) iIэ mЁqayisa et).

(s.22). molekullarrrr kvanl пэ;lэriууэsiпiп Ьiriпсi )SaS tanliyi va

уа mсllеkul,цп el,ektron enerjisi i.irgi,in ýrеdiпgеr l-anliyicliг. Bu tanliyi

hэll е<lэгаk niivalarin nisbl koordinatlarrnrn р,= р" tarazltq

qiy.matlarini (ikiatomlu mоlеkullаr iigtill isa п{iчэlэrаrаst mэsafanin

р= р" taTazlrq qiymatini) чэ rпс,lеkчluп elektron e:зeljisinin uyýun

Eu = €,,(Рч) qiуmаtlэriпi, уэпi еlсktrоп епегji sэl,il,yэlerirri tарrlаr.

Rэqs va Гtгlапmа hэrэkаtlатi tigЁп ýrеdiпgег tэnliyini tapmaq

maqdasila (8.1s) йG,р,0) епеr_ji орегаtоruпu х ko,oгdinatlarlna,

)lani еlеkl.rоп hаrаkэtiпэ gбгэ огtаlаmаq lazrmdlr ki, bu da fizika

baxlmlnd;en, пiiчаlэriп hэгаkэtiIriп еlеktгопlаrrп hэг,аkэtiпа пisьэtэп

lэпg olmast fэгziууэsiпа uyýun gаlir. Веlэliklа.

i = ! vi t r, р)й (х, р,O|Р,(х, рУ, =I Ч{ (r, р)Ё" (*, рМ (,, рМ, *,,
(8,24)

+ ! Ч i {r, p\i,(pW 
"(r, 

рW + l ч' i (в, jV 
t (а, р)v 

"(х, 
рР"

)/azmaq оlаr. Вurаdа saý tэrаftlаki birinci inteqral (8.:}2)- уа аSаSэп

molekulun я" (р) elektron enerjisl па ЬэгаЬагdi r ;,i, {О, е) ореrаtоrчпа

с7 bucaq kooгdinatlart iizra ttirаmэlаr daxil oldr"rýunditn ча Y"(л,р)

funksiyasr isa Ьч 9 kooгdinrrtlartndan asth olmaclrýlndan tiEiincti

iпtеqrаl fr<g,ol ореrаtоruпа tlэrаьэr оlчг. ikinc,i inteqralda р

I,:oordinatlart tizra tоrаmаlэr da.xil olan Z.lр; орег:rtоrч Y,(х,р)

еlеktrоп ,Jalýa Гunksiyasma tэsir edir ki, Ьч fun},:siya hэm dэ р
koordinatlartndzrn asilrdtr. Lakin bu asrhlrýln zэif cllduýunu паzаrа

alsaq. tаqriЬэп Ьеlэ hesab elrrralc оlаr ki, 4(р) operzrtoru Y"(х,р)

funksiyasma tэsir еtmir. Bu deyilanIari (8,24)- dэ пэzэга alsaq
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й =t,(r,)+1^, +f.,, =д" *Ь b)-r"(p}*f ,b)l*f ,(о,р) (8.25)

оlаr, yэrri еlеktrоп hэrаkаtiпэ gtil э оrtаlап.,ý 17 орегаtотч tarazltq
konfiquгasiyasr iiqЁn Е" = с,,\Р,.) сlеktгоп enerjisinin.

t:t,(p)=[r,,{p,)- c,(p")]+i',(p) (S.2(i)
rэqs eneгjil;i ореrаtогuпuп (lruгаdа ,"(р)-,.(р") fэгqi potensial
епегji rolrulu oyriaytr) ча ,i',{O,p1 flrlапmа enerjisi ореrаtоrчпчп
сэlпiпэ 1rэrzrЬ:rr оlчr.

ТэЬiiilir ki, .у.(р) rэqs dalýa funksiyasl гэqsi hэrаkаt Ёgtiп

й(р)у,(р)=. Е,Y,(р) $.27)
ýrеdiпgеr tэпliуiпiп hэlli olm;lltdlr. (s.27) molekullartn kvant
nazariyyэsillin ikinci эsаs tэnliyi olub, molekulun rэqs enerjisi iigtin
ýгеdiпgеr tэпliуi аdlапlг ki, onu da hall еdагаk molekulun raqs епеrji
saviyyэlari lapltllr.

Nаhауэt, firlanma hэrаkэ,tiпi паzэrэ almaq lааmdlr. Вч
mаqsэdlэ р vэ 0 kooгdinatlanndatr asth оlап (8,25) ореrаtоrчпuп ,р

koordinatl;Lrllr,a, уэпi raqsi hагаkаtа пэzагэп ortalamaq talab оlчпur
ki, bu da rпоlеkчluп ftrlапmа h,эгэkэtiпiп onun гэqslаriпэ nisbatan
lang <llmasl fагziууэsiпэ uyýun galir:. ВеIэIiklа,

Е = [ ч; r,pli,l, (рМр = ! чi $)с "v,(pPp 
+

(8,28)
+ i vi Q) й, (рN, {рУ р + l ч i $|;,;, io, рN,(рУ р

Вчгаdа ЬirLпс:i iпtеqгаl Е"- уе, il:inci inteqral (8.27)- уа эSаSап Д.- э
ЬэrаЬатdir vo iigi,rncii inteqral isэ f;trlапmапtп timumi ýakil,Ja (8,15)
kimi tэуirr olurran kinetik enerjisinin оrtа qiymatini чеrir. Bu огtа
qiymct

й,(а)=Г,,=|2т^й пйп (8.29)

kimi tayin tllчпчr, IJurada
В* -lvi(o)Brob)v,(oИo (8.30)

i9ara edilnrigdiг.
DеmэIi, hэm elektron, hэm da raqs hэrаkаtiпа gбrэ ortalanmlg

ореrаtоr



7l

.й.= о"+.а,+ й,(о) (s.Зl)

kinri .оluг.

Aydrndrr ki, molekulun Гtrlапmа hэrэkэtirli tэsчiг edan dalla
funksiyasl

й ,(о)ч,,(о)= I: t i@) (8,з2)

ýгеdiпgег tэпliуiпiп hallindan taptlrnaltdlг. (8.32) nrolelru]lirrtn kvant

паzагiууэsiпiп iigi.incii эsаs tanliyi olub. molekulun fiгlапlпа hэrэkэti

i.igtin ýrrэdiпgеr tanliyi аdlапtг }_i, onu da hэll еtmэklэ rпоlеkuluп

firlапrпа епеrji sэчiууаlаriпi tapпtaq оlаr.

Qeyd еdэk ki, х,у,: koc,rdinatlarlnln оrtоqогtаl qevrilmasi

vasitэsilэ (8.32)-уа daxil olan (S.29) ореrаtоrчпu lrэmiqa kчаdrаtlагtп

canri gэkliпdэ

йi -yi-li|
I, Iy ,г,

l(
,Iй,(о)= \(в,йi + в,,йj + в_й

)

(8,зз)

kirrri g<istэrrпэk оlаr (Ьах: (8.i(r)). Burada I, == ]У, lr= Ii!, I,= t!|

еГfеktiч bag эtаlэt mоmепtlэridir чэ опlаr, i,imumiyyatla, пiiчаlэгiп

normal konГrqurasiyasmln Ьа+ эtаlаt mоmепtlэriпd,эп аdэtэп

Гэrсllэпirlэг чэ cizii сlэ bu fэrq gox bбyi.jk оlmчr.
(8.З1) ореrаtоrчпч (S.32)- пiпэzэrа almaqla 9 kоrlгсliпаtlаппа.

yoni Гtrlаппrа lrэrэkаtiпе gбrэ orfilla,nmasl пэtiсаsiпdэ

li = 
jч' (р)rлу ,(оуо = Iчr(а)(л" ,r ti,\v ,(оро + ,

* lv}(я)ri,, (о\у r@Yo = Е" + Е, + ,\ l, 
(8,34)

aIlntr.

Belaliklэ, molekul iiqiin (8.18i) tam Hamiltcln opc:ratorunun

ardrcll оlаrаq еlсktrоп, rэqs чэ {irlanrna hэrаkаtlоrilrэ grirа i,igqat

огtаlапплаsr пэtiсэsiпdа mоlеkчluп tam enerjisi tiglin r:lе!ltrоп, roqs

ч:l firlапlпа епеrjilэгiпiп саmiпэ Ьа;га.Ьаr olan qiупrаt аlпtr:

Е=i=Е"+Е,+Е, (S.З5)

Вurаdа епеrjilэriП Е, ='"(р"\ Е, ча Е,, qiуmэtlаri ,ча lru qiуmаtlэrэ

uyýirn оlап Y"(л,р);ч.(р) чэ vrr(tl) dlllýa funksiyalarr m,rlekullarrn
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kvant mexanikastnln I. II чэ III эszrls tэпliklаri оlап (8.22). (ti.27) чэ
(s.з2) tапliklэriпi бdауiгIаг. I}u dalýa funksiyalarlnrn (8,20) hasili чэ
епсг.iiпiп (8.35) с,эIпiпа Ьагаlэаr qiymati molekul i.igiin iimumi olan
(8.19) ýrеdiпgег tarlliyrnin molekulda hэгаkаtirr еlеktrоп. rэqS чэ
flгlапmа hагэkэtlаriпа ..,yгllmast tаsэ,ччtirlагiпэ uyýun oIar;Lq tapllnllg
tэqribi hэlIагidiг.
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Iп }-al]il,

MoLIjKLIL гiziклsrшDА SAD€) к\,АNтмЕхлпiкi
]vIEToDLAR

ý 9. N{olekull:trIn kvantmexaniki hеsаЬlапmlsrшп asas metodlaгt
Adiabatik уахtпlаЕпrаdа пrolekulda elektron. rэqs чэ tjrlапmа

hэrаkаtlаriпi Ьir-Ьiriпdап ауlrmаq lniimktindiiг (ý 4). Вч
yaxtnla;maya uyýun оlагаq isэ molek:ul iigiin (S.2) Ilamilton
ореrаtоru ila yazrlmlg (8.1) ýrеdiпgеr tэгrliуirri dэ еlеktrоп, roqs чэ
firlапm,а hагаkаtlэгi iigtin :)геdiпgеr tапlikl,эriпэ ауlrmаq чэ bu
tэnliklalin hаг Ьiгiпi ayгrlrqda hэl,[ еtmэk cllzLr (ý 8). Molekutda
hэrаkаt почlагiпа uуýчп спеrjilаг arastndlt (б,3) miiпаsiЬэtiпэ
эsаslапагаq ilk почьэсlо еlеktrопlаr tigiirr ýrеdiпд]еr tэпliуiпiп hэll
edilmasi mаqsаdэчуýuпdчг, ý 8-da сlеуilэпlага эsаsэп yalntz
elektrostatik qargrllqlr tэsiгlэri пэzэrа alпraqla, moleku[ Ё9tiп
elektron ýrеdiпgеr tэпIiуiпi iimumj gэkilLlэ a;aýrdakr kimi yazmaq
оlаr:

t; i *o1,-ru#)- i"т,,- р,ЧFi*(4,ъ, ,*)= 
(9 1)

= ду(п,ъ,...,i,ч)

Вuгаdа

- *О'"- 7.t - cii elektгonutr kinetik епеrji орегаtогч,

Z..e2- - Ц- - - а niiv:rsi ilэ ,cz -c,ii еlеktrоп аrаsшrdа .Кцlоп caziba qargrhqlr
fор

tэsiriпiп potensial enerjisi,

,2- -:- - д - cti r,э y-cii еlеktrопlаг araslrlJa K-ulon italama qargrhqlr
|'pu

tasirinin potensial errerjisi.
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8i]

- -ч::!-- - а va D пiiчэlагi araslnda Kulon itэlэmэ qaгgrllqh
Rub

tasirinin potensial enerjiiiidir. Adiabalik yaxtnlaýmada bu hadd sabit
olduýundan (9.1) tэпIiуiпdа аdэtэп onu уаzmtгlаr чэ yalnrz
hesablamanln sonurlda rlэzаrа аlrlаr.

(9.1) tэпIiуiпdэ 2 =lЛ" -1l olduýunclan molekulun bu tanliyill
lralli olan v(г) elekt;:on rlalýa Гuпksiуаsmlп ча Д еlеktrоп enerjisinin
ifаdэsiпэ пiiчаlаriп l.:оог,Jiпаtlаrl рагаmеtr kimi daxil оlчrlаr. Bagqa
sбzlэ, adiabatik у:лхшJаgmаdа molekulun Е" еlеktгоп enerjisi
пiiчэlэrаrаsr mаsаf'аlэгdэп asllt olmahdlr (ý 7),

Molekul iiqi.in (9.1) ýrесliпgег tanliyinin halli boyiik гiyazi va
hesablama gatinlik,lari il; qar9rlaldtýrndan bu tanliyi daqiq hall etmak
qеуri-mtimkiiпсliiг. .Bu q;эtiпliklагiп sэЬэЬlэriпdэп biTi. atomlardalr
fаrqli olaraq, molekulda sferik simmetriyantn olmamasrdrr. Bela ki,
atornlarln sferik siпrmеlriуауа malik olmast, опlаr iigrin ýrеdiпgеr
t.anliyini hall et<lil<da. л-Ьа9, r-oгbital чэ л,e-maqnit kvant
аdэdlаriпiп meyda;na ýlхm.slпа gэtirir ki, bu da а.tоmlаrur
хаssэlэriпiп kvant.mexaniki tiyranilmasini xeyli sаdэlэýdiгir.
моlеkчllаг sferik simmetriyaya malik olmadrqlarrndan hаmiп kчапt
аdаdlэri mеуdirпа ý;D(mtг va mэsэlэtt, ixtiyari goxatomlu molekul
iigrin orbital ч;э nraqnit kvant adэdlarindan istifadэ еtmэk olmaz.
t)iinki molekulun si.nrmetriyaslndan bu kvant аd,аdlагiпiп
mбvcudluýu, sаdаэа olaraq, gсiгi.iпmtiг. Doýrudur, Ьiг 9ох
mоlеkullаг bazl simmetriya xassalarina mаlikdirlэг чэ buna gtirа dэ
bele molekullar iiý,iin mэsэlэпiп holli qrup nazэriyyasini tэtbiq
etmaklэ mi.iayyan qаdэг sаdаlаýdiгilэ Ьilаr. Lakin bu simmetriya
хаssаlагi ауrl-ауrl molekullarrn Гаrdi хаssаlэri olduýundarr
molekullarrn qurulugun,.ln timumi паzаriууэsiпdэ опlагdап istifadэ
etmak оlmчr. ikiatomlu mоlеkчllагdа hэmigа aksial simmеtгiуа
movcud olduýunclan oltlar b,u пап:лсlа miistэsnalrq tagkil еdirlот.
ВеIэ ki, ikiatomlu mоIеkuilа,r iiqiin (9.1) ýrеdiпgеr tэпliуiпi hall
сtmэk пisЬаtэп аl;аlпdtг. Bela ki, Iral-hazrrda ikiatomlu mоIеkчllаr
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i.iqiin (9.1) tэпlil,iпiп hэlli qabul olunnrug уахmlа;mаlаr 9эт9iчаsiпdэ

pгaktik baxtmdan dепrэk оlаr ki, heq Ьiг r;эtiпlil<lэ qаrqtlаgmrг,

Molekullitr йqiin (9.1) ýrеdiпgег tэnliyirri daqiq hэll etrnak

mtimkiin olmaclrýlndan hanlin tэпliуi tarqribi }'olla hall etmak i-rqiin

хх asirin 3O-cu illагiпdа valent гаЬitэlаri (vR)* tnetodu va

mоlеkulуаг огЬitаllаг (мо) metodu kimi Ь,iг-Ьiгiпdап keyfiyyatca

fагqlэпэп iki miiхtэlif metod tэkliГ оlчпmu9duг.

vаlепt rаlэitlагi metoclunun ideyasr kirnya tаsаччiiгlагiпэ 9ох
yiixrn olduýurldan moleku]laгrrl kimуэъ,i xalssolarini tэdqiq еtmэk

tigйn hаmiп metodun tэtbiq оlчпrr,лаsl g<lx эlчеri9li hesab olunurdu.

Mahz Ьuпа gога da ilk dочrlагdа aksar tadcliclatgrlar bu nretoddan

istifada edirdilar. Lakin Sопrаlаг mtiэууэп edildi ki, VR metodu ilэ

riri,iqayisadэ mоlеkчlуаг огьitаllаг rпеlоdu Ьir srra iistiiпliiklэгэ

malikdir. Ona gога dэ (9,1.) tэnliyini hall еtгпаk r.igiin hal-hazrгda

эsаsэD, Мо metodundan istiгada оluпur.
Novbati раrаqrаflаrdа bu metodlartn hэг biri ayrrhqda

паzэrdэп kе9irilэсаkdir.

ý 10. \ralent rabitalari ý'R) metodu

Маlumdчг ki, t927-ci ila qodar kol,aleit ratlitanin mi.iаууэrr Ьiг

qэпааtьахg пэzэriууэsi уох idi. дtсlmlаr аrаstпdа kovalent rabitanin

movcud olmasl postulat kimi qаЬul edilirdi. Lakin klassik fizika чэ

kimya еlmlэri kovalent гаЬitапiп tэЬiэtiпi ч,а yaranmasr sabablarini

izah eda bilmirdi. Kovalent ratlitanirr na;,lariyyasinin baglanýrct |92'|-

ci ilda hidrоgеп molekulrr iigiirr ýrеdлпgеr tanliyinin Qауtlег чэ

Lопdrэп tаrаfiпdап hal} edilrnasi ilэ ,;oyrrlclu (ýl7). Qaytler чэ

Lопd,эп metodu sопгаlаг mtiхtэlif atomlardan tэgНl olunmug

ikiatomlu molekullar чэ qохаtопrl,u mоlеkullаr i.igtin da

iimчmilэgdirilэrэk valent rаЬitэlэri (VR.) va уа valent sxemi (VS)

rnetodu adlandrrrlmtgd rr.

VR metodu аtоmlапп Ьiгlаq;аrэk molr:kul эlпоlэ gаtirmэsiпiп

adr kimyavi mэпzэrэsiпi deha ya>1qt akl; еtсlirir. Вu metoda эsаsап

Ьеlа lresab оluпчr ki, haT lэir molekul. kirrryэvi rаЬitэlэrdэ iql.irak
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еtпrэlаriпэ Ьахпrауаrа q. о;,: fэrdiliklэriпi mtiэууэп dагэсэdэ. saxla m19

olan аtоmlагdап qurulmulgdur чэ biitёvlйkdэ vahid Ьiг sistemdiг.
Ba9qa scizlэ. f-or;l с,ltlпuг ki, rnolekul пеуtrаi аtоmlаr Ьir-Ьiriпэ
yaxrnlagdlqda сlпlаr aгasttrda baq чеrэп tni.icyyan clargrlrqlt tasirlar
пэt-iсэsiпdэ уаrапilп kirпуэчi rаЬitэIэr vasitasila аmэlа gаIir.

VR metodul]url :|sas ,ideyasl ondan iЬагэt ki, hаr Ьir molekulda
yalnrz ikimaгkazli iki еlеJкtгопlu izоlэ olunmu; kimуэчi гчrЬitаlэr

movcuddur. Sxernatik оlzlгаq cli-iz xatt. раr9аs1 kirni gсistэrilэп bu

rаЬitэlаrdап istifada еtmэklэ hэr bir molekul i.igiin uyýun i,isullar

ча:;itэsilэ tapil:r bilari Ьjг пеQэ quruluq sxemi. yazmaq оlаr,
ikirпэrkэzli kimуэчi r:abitalardcrn diizaldilmi9 чэ Ьiг-Ьiriпdсlп astlt

оlrпауап bu quruluq sхеmlэriпi (limit qurul;larrnr) tapnraq iiqiin
Rumеriп taklif etdiyi sada qal,dadan istii'adэ еtmэk оlаr, Rumеr
qaydasma gбrа mole)kulda ikimarkэzli rаЬitэlэr аmаlэ gati.ran 2л

sallda elektronun sim,иоllа.п (masalan, пёqtэlэr) Ьir 9ечrа чэ уа 1rэr

hanst bir qapah еугi tizэriпdа уrэrlэ;dirilir (.bu simr,ollaпn

уеrlа;dirilmэsi qirydar;rnur molekulun Гоппаsmа heg Ьir aidiyyэti

уохdur) va опlаr o;i аrаlаппdа dti;l хэtt раrgаlаrr ila ctit-ciit
tlir{э;diгilir" Sопrа Ьu dii;z xatt pargirlallnln bir-birini kasmэdiyi
biitiin qчrчlч;lа.г segilib gёti.iгiiliir ki, Ьuпlаr da baxrlan шоIеkшl iigйп

liпrit qчгчluglаrt hesatl оluпчrlаг. Вir-Ьjlriпdэп asth olmayan bu limit
quruluglarrnln Д sa]/l

м =!:lJ_
пt\п +||_ (l0,1)

diisturu ilэ tэуiп <rluпur.

Baxllan molekul ii9ti,n limit quruluglarr taprldlqdan sопrа bu
quruluglarrn har birini tэsчir еdэп dalga funksiyast malum lпеtоdlаг
vasitasilэ quгчtlrrг. I{эqi,qi molekulun Y dalýa funksiyasr bu
mrэlеkчlчп ауrl-ауп _limit qчrulчýlаrtгuп \ dalýa funksiyalarrnrn

superpozisiyasr (xatl.i l<ombrinasiyasr) qэklinda ахtагlhr:

'У= j,"oV, (10.2)
k=,1

Вurаdа с* -nantalunr :эmszlllаrdtr.
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Molekulurr dalýa funksiyastntn bu сi,ir tэуiп olunmast iisulu

valent sxcnrlarinin (limit qurulu;lartntn) toplirnmast Inetodu adlanrr

ча molekul fizikasrnda rezonans паzэriууэsiпiп эs:tslnt tэqkil edir.

(l0.2) ifadэsindaki hэr Ьiг с, anrsah molekulutr t-cr limit

qurulugunun mбчсчd olmastnln

wо =|cn|2 (10.3)

ehtimalrnl tэуiп edir.
W clalýa lunksiyastntn (l0.2) ifadasirrэ dirxil оlап natnalum

ck эmsаllаrtпt tapmaq tiqtin rnolekulun hlamin dalýa Гunksiyasr

vasitas ilэ hesablannrrg

л Jttl'йv,r- , /l л ,\c='ffi=E(c;,c2,",,c.y) (l0,4)

eneгjisinin minimumluýu gartindan istifada edilir. Bu mэqsэdlа Л

enerjisinin со amszrllarrna gёrэ tогаmэlагiпi srfta. ЬэrаЬэr еdэгаk

аltпmц
оr-

й =(), &=п til0.5)

taIrliklэr sistemini hэll еtmэk lazrmdtr.
Misal оlаrаq. VR metodunun benzol (r]cl{c) molekuluna

tatbiqina baxaq. ТасrЁЬi faktlar gбstаriг I<i. 
'tlenzol 

molekulunu
yalnrz Ьir dэпа qurulug sxemi ila tasvir еtmэk оlmчr, уэпi olrun Ьiг

пе9э limit qurulugu movcud olmahdrr. Ben:zol lnrrlekulunda 2п=6

sayda z-elektгotl lokallaqrnamrg z -rаЬitаlэr эпrэlэ gаtirirlаr. Ona
gога dэ (10.1) Rчmеr diisturuna аsаsэп benzol molekulu iigйп 5 dana

liгпit qчrulчýч yazmaq tllar, Rumеr qaydastndan. istifada еtmэklэ
gоstэrmэk оlаг ki. bu limit qurulu;larr aqaýrdakr llirnidir:

l 1
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Bu qurulчqlаrdап l чэ _] Ьспz,эl molekulu i.igiin Kekule, З-5 isэ Dyiiirr
quruluglarr аdlапtr.

Aydrndlr ki. bu limit quruluglartndan hаr biгini tasvir edan
dalýa firnksiyasl Pau. i prinsipini cidamalidir чэ ona gсiгэ dэ
dеtсгrпiпапt dalýa funksiyasr olmalrdlr. Onda hэqiqi molekulurr
dalýa Гunksiyasl. (10.1l)-ya uyýun оlагаq, bu determinant dalEil
funksiyalartntn xatl,i kclmbinasiyasr kimi yazllmaltdtг:

5

Y = f сlYд = cl'#t +czYu + сrЧ/з + саYо + сrY, (10.6)
,t=l

l чэ 2 [inlit qurulu5larr Ьir-Ьiriпiп gtizgii эksi olduýundan. З-5
limit qurulu9laгr isa Ьiг-Ьiгiпdап molekulun mаrkэziпdап kegan va
nrolekul miistavisina 1lerpendikuyar oIan ох atraГlnrJa miiэууэп
bucaq qэdэr donma ila Гаrqlэпdiуiпdэп (10.6) -da с, =с2 va сз =с4=с5
yazmaq оlаг:

y=сl('ц +ч'r)+rз(Ч +Ч +ч) (10.7)

с| чэ c.i папrэlчm am,sallartnl tapmaq tigйп isa (l0.4) чэ (l0.5)-a

эsаsэп аlmап iki tэпlik<lэп iьагаt olan sistemi hэll etmak laztmdlг.
VR metodunCa ljmit qurulu;larrnl miiаууап etmak Ёgiin digаг

i.isul Yunqun stап,jаrt саdчэIlэгiпdэп is;tifadэ еdilmаsiпэ
эsаslапmlgdш. Нэг Ьiг сэdчэl qечrэ iizэriпdэki пёmrэlэгэ uyýun оlап
аdаdlаr yazllmlg iki s,)tundan iЬаrаtdiг чэ оzЁ da bu siitunlarda
учхагtdап ag:rýlya va soldan saýa dоýгч эdаdlаr аrtmа slrast ila
уеrlэgmэlidir. Вu с:iir сurчlmчq cadvallэrin hэr biri Rчmег iisulu ila
qчrчlmчý Ьir limit stгukturuпа чуЕчп gаliг vo Ьчrаdа di,iz хэtt

раrgаlаrt kэsir;a dэ Ьilэr,. Мэsэlап. benzol molekulunda z-еlеktrоп],аr
sistemi iigtin Yunqu,n standart cadvallari va опlаrа uyýun
timчmilэgmig Rчmег d; аqrаrпlаrl aq:lýldakl kimidir:
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I}u qayda ilэ alrгrmrq quгrrluЕIrаг Yunq sxctnlari аdlапtr.

Digar bir misal оlаrаq IJeI!l molekuluna VR metodurrun

tatbiqi 09i.iп baz.is quru[uglarrntn tzrpilm;lslna bztxirq. 8е atomunun

эSаS halrnrn eIektron konfiqurasiyasr ls2,".s2 kirnidir. Kimyavi

Ьirlэgmаlэгсlэ 8е atomu ikivalentlidir. ()па gсiга dэ опчп valent

halrna ls22sl2pl kcntiquгasiyaslnl uyýurr tчtчгlаг. Веlэliklэ. Деff,

trroiekrrlunda k,imyэvi га[ritэlэгiп уагапlпаslпdа 4 dэпа еlеktгоп

(:rtоrп rrrlэitаlr) illtirak ed,ir: lle atomundalt 2s vil 2р,, Н аtоmlагtпtп

hэг Ьiriпdэп 1 с[эпэ l.s ciektron (burada эsliгid,а lle аtоmuпчп sp -

hiЫidlэýmэdап altnmr; iki dэпа hibridlэ9miý atom orbitallarr

goti.irйlrnalidir. Lakin irrdi bizim mэql;adirniz molekulun daqiq

lrэrrdasi quruiu;unu tэуiп etmakdan ib:trat deyildir). Onda Ве,Н2

tnolekulu iiqi.in Rчmеr qaydastna аsаsэп tapthTrt; iki limit qurulr,lgu

itgaýrdltkr kimi оlаг:

2 {Э--+-92

3 {о*---с$
ЛеН, molekulu iigiin Yunqurr stalldaгt са<lчаllагi чэ Yunq

sхеmlагi isэ agagrdakr kimidir:
1 , 7ь- -_а2

4 .) 4.Е-.-{$

Qeyd еdэk ki, VR metodunda bazis quruluqlаrtпшr taptlmasl

iigiin rпэhz hctnst iisuluIr kimya ba1.1mtndan эlчеriqli olduýu

qabaqr:adan aydtn deyildir. Таriхап -"111pdlrr ki. lэепzоl molekulu

;iI

7
., ч

1 l,

;3 ljt

z-._
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tigiin iki Кеl,:ulе чэ i.iq Dуtiirг strukt,rlruпdап iЬагаt оlап R,urпrэr bazis

quгuluqlаrr Iiinlya bzLxtmtndan daha iistiindriг,

Qeyd эtrпэk lazrmdlr ki, IlliirаkkэЬ (goxatomlu) mоlеkullаг
iigtln VR mt:toclunu tatbiq etmakl:l ltеsаЫаmаlаrtп арагllmаsr boyiik

riуаzi чэ hel;ablam.a qatinliklari ilэ tlаг9rlа;lr, Butra sэЬаЬ miiгэkkаЬ

molekullar iiqiiLr limit quruluglarrrrlrr (10.1) Rumеr diisturu ila tэуiп

оluпап saytnln kasl:in aгtmastdtr. Маsэlап, naftalin rnolekulu (z-
еlеktrопiаrtп sayt 2п=l0) Ёqiin linlit qurulu9lanntn sayl 42 oldul]u

halda, antraLsen molekulu (z-еlеktгопlаrtп sayl 2п=|4) bu say 429

оlчr. Bela hаllагdа hesablamzLr xeyli mйгаkаkаЬlэgir ча bu

hcsablamalaLrt уеriпэ yetirmak iigiin goxlrr sayda sadala9rnalar qabul

еtпrэk lazrnl ;gаliг ki, bu da ahnitn son паtiсаlэriп dl,irtistliiyiinii

kэskiп agaýr sа.lrr.

VR nrctodunun tatbiqlэri ri,iazi va hesablama gэtiпliklэriпdэп

bagqa, hаrrL dэ lriг slrа prinsipial qэtinliklarla i.izlа;iг. Bela ki,

masalan, VIl rnetcrdu ЬirеlеktгопIч kimуэчi гаЬitапi (Ьах: ýl6) izah

еtmэуЭ iпrkan л,еrmir. Kimyavi rabitalaгirr 5,агапmаslпСа
сtitlэgmаmig spina malik оlап еlеIitгопlаrlп na kimi гоl oynadrýr bu

metoda gсirэ aydrn deyildir va s. Mahz Ьчпа g<ira dэ molekul

fizikasrnda asasan сligэг kvantkinrl,avi metoddan, уэпi molekulyar

оrьitаllаr metcldundan istifadэ оluпur.

ý 11. Molekulyar orbitallar (МО) mеtоdч

Molekulllaг оrЬitаllаr metodunu 192'7-|929,cu illarda l{und,

Malliken v:t Lrэnnirrd-Cons ta!,iГ еtlпiqlэr. Вu metodu_n asas idey;rst

опdап ibarэtr1ir ki, molekulita lrэr Ьir еlеktrопuп, halr чуý,чrt

ýrсdiпgеr tallliyin:in halli olan vа rTrtrlekulyar orbital (МО) :rdlanat:r

Ьiгеlеktrопlч dаlд;а funksiyasr il:э t,эsчiг оluпчr. Baqqa sёzlэ, MCt

metoduna дlогэ fэгz olunur ki, rTro.lekulda еlеktrопlаr Ьч molekulrr

tэ9kil edan tlЁtiin аtоmlаrп rriir,alarini эhаtэ edan molekulyal,

orlэitallarda уеrlэ9irlэr.
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Qeyd edak ki, molekulyar с,rЬitаllаr metod,u э:;lirrсlэ atonrlartn

eiektrcln q.uruluýunu tэdqiq еtmэk mэqsаdilэ istifadэ оluпап atoln

огьitа].lагr metodunun mcllekullaг i.i9iin iimumilэ9dirilmэsiпdэп

iЬагэtdiг. Вu. о demakdir ki, q,эхеlеktrопlu аtоmlаг i'rqr,in sэгЬэst

еlеktгопlаr mоdеliпэ эsaslanmtq Хагtгi-Fоkuп бz-6ziiпэ qагаi,lа9ап

s;лhэ metodunu eyni hi,iquqla :mrэlеkчllаrа cla tэtЬiс1 еtmэk ol;rr,

DеmэIj, MCl metoduna gtira

- lnc,lekulda hэг Ьiг i -c;i еlеktгопчп halr mоlе!:ulуаг огЬitаl

adlanan Ьiгеlеktrоlu |li dalýa furrksiyasr ila tаsчiг olunur.

Вiгmэгkаzli funksiyalaг оlап atom оrЬitаllагrпdап Гэгqli оlагаq.

пrоlеkulуаr оrЬitаllаr 9охmаrkа::li olur. Bu, опчпlа alaqadardrr ki.

мо adlanan и, dalýa Гunksliyasl elektrondan mclle]kuldakr atom

пtiчэlаriпiп hэr Ьiriпа qэdаr оlап mаsаfэlаrdэп zrstltdlr;

- atornda olduýu kimi, molekulda da hаг Ьir molekulyar

оrЬitаlа uyýun еlеktrоп buludundan danlgma.,1 оIаг. Kvant

rnexanikasl tаsэччiiгlэriпэ giirа mаlчmdчг ki, еlеktrопuп

tгayektor|yasr va demali, atclnrda elektrontrn огЬiti. anlaylqtntn

mэпаsl уохdur. Lakin dalýa funksiyasr еlеktrоп buludunun

paylanmast xaгakterini miiэуусlп etdiyindan, ato,mclzt еlеktrопuп

dalýa funksiyasrnt atom orbitalr adlandlrmtqlar. Brrnar ох9аr olaraq

da mkrlekulyar <lrьitа! anlaytgl daxil edilmiqdir. Моlеl<чlуаr оrьitаh

эуапi gэkildа tаsэwi,ir etmak i,iq[in и,=соsI ча Va |и,|2 -consl sэrhаd

sэthini 9аkmэk laztmdtr. Bu хэttdэп kanarda bzrxt[anmolekulyar

<rrbitala ul,ýun оlап tam elektron buludunun 9ох kiqik hissэsi

(- l 0% - i) уеrlэgiт;
- hаr Ьir и, mоlеkчlуаr oгbitalr mi.iаууэп lTrole,kulyar kvant

эdаdlэri ilэ хагаktеrizэ оlчпuг ki, Ьч kvant а,lэdlэri с[а и,-уа uyýun

trlan enerji sэviyyasini чэ mole]<ulyaT orbitalln fогmаstпl mi.iayyan

еdiг;

. - hог Ьir и, molekulyar oгbitaltna Ьir еlеktrо-п t:пеrji sэчiууэsi

чуýчп gэliг (сrгlаýmа olan lralda Ьiг enerji sачiууlэt;iпа Ьir пе9э

mtixtэlif МО uyýun gаlir);

_-
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- atorncla olduýu kimi, molellrrlda da hаr bir elektron лr" spin
kvant эdэdi r,э ,о splin koordinatr ila lэsчir оlчпur ki, lи,, Ча о -пm da

hэr Ьiгi yalnl,z ilci qiymat ala Ьilэт,: lп, =tf, о =tf:
- аtоmuп elektron quruluqu kimi molekulun da elektron

qurulu9u qurrii:l t,rinsipina эsаsап agaýtdakl qayda ilэ mi.iэууэп
edilir: аччэlсэ, baxrlan molekulrrn rпоlеkчlуаг orbitallarl va епеr.ji
sачiууэlэri tirplhr. sonтa isэ еlеk:trопlаr эп agaýr rlачiууаdэп
Ьаglауаrаq Pauli prinsipi поzагэ altttmaqla bu епеrji sачiууэIэriпdа

уеrlэ9dirilirlагl
- spini da пэzага almaqla еlеkt,гопuп molekulda hzrltnl tэsчir .

еdэп dalýa Гrrnlisiyast rпоlеkulуаг r;pin-orbital (MSO) a<Jlanrr, Sрiп-
orbital qargrlrcljh tэsiгi паzэrа altn;madtqda mоlеkчlуаr spin-oгbitzrl
elektronun foza kо,эrdiпаtlаrmd:rп astlt оlап и, mсllеkчlуаг orbitalr
ilэ и."(о) spin funksiyasrnrn hasili k.irrri gotiirtiltir. Molekrrlyar spin-

orbitallarr Ьilс,rэk molekulun tаrп elektron daIýa funksiyasr
еlеktrопlаr tэr;аfiпdап tutulmrrg пrоlеkulуаr spin-orbitaltrardan
diizэldilmi9 Slеуtеr de,terminantr kilni у azllt .

MolekulyzLr огЬitаllагr ta]pmaq iigiin rni,ixtalif iisullar
mбчсчddчг. Lakin molekulyar orbita]larrn Ьапlап nloJ.ekulu tэ;kil
еdэп аtоmlаrш Ьirdеktrопlч dalýa. fuпksiуаlапшп, yani atom
orbitallarmrn xatti kombinasiyal;l gaklinda axtartlmast tisulu daha
geni9 istifada оIuпur, Molekulyar orbitallarr qчrmаq iigiin istiГada
оlчпап Ьu tisul atom оrЬilаllаrlпш xotti kombinasiyasr
уахшlаЕmаsшldа, mcllekulyar сlгЬitаlIаr (МО LCAO) rnetodu
аdlапш.

Belalikla, },{О LCAO metoduna gсirа и, mоlеkulуаг оrЬitаllап

1,1 (1 1.1)
u;= | c:qlIc1

il= l

qэkliпdэ ахtаrll,tг. Вчrаdа m-bazis funksiyalarr kirni gбttiriilan ,79,

atom оrЬitа)lагrпrrr sayrdrr ча bela hesab оlчпur ki, Ьч Iq
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furrksiy4rlart mэlчmduг. Cq,- tapllmasr tэlэЬ oluna.;r namalutTl

аmsаllагdtг
(l1.1) yaxlnl;r9masrnrn ilk bлlt9dan gori.indi.iyti qэd,эl dэ kobud

olnradlgl agaýrdakl nriilahizalarla эt;аslапdrrrhr, М,эlеllultl;r hэr h rnsl

tlir аtоmuп пOчэl;iпiп yaxlnlrg,rnda уегlаqэп elektr,onzt yalnrz hu

пiiчэпiп yaгatdlЕl sаhэ giiclii tа:iiг edir. gi.irlki digэr пiiчэlагiп bu

clblastda yaratdrýr sаhэ пisьэtэп ,zэifdir, Мэhz tluncL д;ёrа dэ Ьеlэ

he:;ab с:tmэk оlаг ki. baxllan п,tirlэпiп yaxrnh,[,rn<Ja mоIеkuIуаr

clrbital uyflun atomun atom orlritaltna yaxln t>lacaqdtr. Bu

miilahizэni elektron molekuldakr digаr atonT пijчаlэriпiп

yaxlnllgrnda olduliu hallar i.iqiin dэ stiуlэmэk rrLtimkr,'rпсltir. Denrэli,

ЬеIэ fаrz еtпrэk оlаr ki, molekul claxilinda Гаzапtп btiti.in пбqtэlэriпdэ

mcllekulyar огЬitаl i.igi,in Ьiг yaxtlrlaýma kimi (11.1) iГadasini yazmaq

о qэdэr da kobud olmayrb tэЬii gбтiiпiir. Веlэ ki, эgаr ( 1 1.1) itЪdэsiпэ

lr:iгауэt qаdэr goxlu sayda Хо аtоlп oгbitallarr <laxiI rэdаrаk чэ хэtti

kоmьiпаsiу?пtп (:q; arnsallartnt lresablayaraq nrolekulyar orbital

iiqiin опuП daqiq qiymatina qatrll:ltbaxý dаrэсэ<lа ya)ýl yaxlnlaýma

:,ldэ еtгпэk оlаr. Lakin hеsаЬlаrгLаlаr gёstаrir ki, (11.1) ifаdаsiпэ

hэttа az sayda Zq аtоm оrЬitаllаrr daxil etdikdэ, ycrni mоlеkulуаr

огьitаt йgrin gox kobud оlап yax.tnlagmadan istifada r:tdikdэ ЬеIэ

kаmiууаtсэ olmas:r da, kеугrууаtээ 9rэх faydalr olan Ьir s;trа пэtiсэlаг

аlrпаq rni,imkiin оlur.
(l 1.1) хэtti kombinasiyaslrldakl cqi папlаlu,n аmsаllаrlпl

tapmaq mаls,эdilэ Ьеlэ Гаrz olurlltr ki, hэг Ьir и, m,эlеkчlпrаr оrьitаh

йu,=.",r,- (11.2)

$rеdiпgеr tanliyilri оdэуiг. Ё Llanrilton ореrаtоrчпчп аLq,kаr iГаdэsi

m:rlum ,Jeyildir va и, birelektronlrr Гuпksiуа olduýundiln bu ореrаtоr

<la Ьiгеlеktr<lпlu olmalrdtr. Ol;lindэ Ьеlэ ij ореrаt6rч yalnIz

Ьirеlеktгопlu molekul (masalan, ilj ionu) tiqtin dэqiq tayin oluna

llilir vo bu lralda й baxllan molekulun fakti}c оlаrаq еlеktrоп

l]zrmilton сlрlэrаtоrч olur. Umulni h,alda isэ (11.2)-dэ i? ореrаtогч
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elektгclnun kinetik enerji ореrаtогч ila Ъu еlеktгопа tasir еdэп va
molekuldakr birtiin atoIn пliчэlэriпiп va digэr еlеktrопlаrtп },aratdlgl
orta еflЪktiч slllralla hamin еlеktrопuп potensial eneгjisinin саmiпэ
ьэrаьогdir:

a_J

t?t(lt)=, 
т,,;;"|,+ 

U",a,). (l1.3)

(11.1)-i (J1.2)-сlэ yazsaq чэ lj' орегаtогuпчп xattt орегаtог
olduýunu паzаrа alsaq

|coi(H - Ёl)/q =0 (l 1.4)
Ч=|

оlаг. cn, эmsа,llаrmt tresaЫamaq i.iEiirr tanliklar almaq rпэqsаdilэ

(1.4)-ii sol tэгаldэп bazis аtопr оrЬitаllilгrпdап birina, mаsэlап xi-ya
vrtraq чэ bi,ittjn tiqolgi,ilii feza izra intc:qr:allayaq. Onda

Z(.Нрч -г,.S*)сп, =0 (l1.5)
q

alarrq, Вurаd:l
II оо =-l x'n]?xudt, (l 1.6)

S * =l;")s,,,etu (l 1.7)

iqаrэ edilmigdir,.

(l1.7) dtirltuгtt ila tэуiп оlчпап S.- kаmiууэt\эri 7n va 7о atom

оrЬitаllаrl агаsitпсlа tirtmэ inteqrallarl аdlапrrlаr va опlаг 0<S,o9 <l

iпtегчаlrпdа qiyr:natlar ala Ьilагlаr.S,r,=0 olduqda Zo ve xn biT-

birirrэ огtоqоr.аl,, Su,, =.Srn = t olduqdit isa 7n ug хч поrпrаIlаgmtg

funksiyalar ad iiап.lгlаг.

(11.5) kin:ri tanlik (l1.1) хэtti k<rпrbinasiyastna daxil edilmig 7,
bazis atom огЬitаllаrrпtп hаr Ьiri iigr)n уапlа bilar. Эgэr bazis atom
orbitallarrnln |jayl lr оlаrsа, ond:l s, -пiп hэr Ьir qiymatina uyýun

оlап m saydar t]ni пzrrпаlчm эmsаlliLгtпl tapmaq iigiin a9aýrdakr

tапliklэr sisten,ri ;rllпtг:
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L ш no - E,S,,,,)Cqi= 0, (р = 1,2,",,tl) (11.8)

tапliklэr sistemidir
(Н,,-Ы, ,)с, +(rl,, -d,r)", +",+(//,,,, -dlu,},,,=0

(Н r, -cS21 ).1 + (Нr, -drr)', +,-, + (l! r,n- dzn,)c," =0

чэ уа aýlq gэkilda yazsaq

Htl -d,t H12-aSr2-.-Hl. - lSl.

zl - dzl I{22- €,S21-,-H2. - ES2u,
-0 (11.11)

(Н,,, -aý-r )cr + (H,,,z - б o,ZY z + ", + {I{ .n, - яSо,. },n = 0

Malunlduгki,belatanliklэгsistemininslfiгdanf.эrqli(trivial
оlmауап) hэlliпiп olmasl iiglin mэсhчllаrtп эrпsаllаrrпdап

cltizaldilmiq determinant srГrа Ьэrаtlаг оlmаhdrr, уэпi

de1(I!*-c,S*)=6 (11,10)

(l 1.9)

fl.l - d.t H.z - 6rz",H ,,nt --dJm,

оlаr.
(11.10) va уа (11.11) detr:rlninanttnt agsac1 6-УЭ ПаzаrаП л,

dэrэсаli tэпlik аltпаr:

€, +аrЕ.-| +аr€'-? +...+ll,, =,0. (]. 1.12)

Bir-birina ekvivalent olan (l1.t0)-(l1.12) tanliklэrirrin hэr Ьiri

(11.9)tanliklaгsistesmininэsriva:/axarakteTistiktэnliyiadlanrr.Bu
anlayrg Sэrпа mexanikasmdan g0tiiriilmii;dtiг, Bela ki, уйz illar, yani

эsгlаr эrziпdа рlапеtlэriп hаrаkаtlэrirrdаki dэуiqikllklэгi tэуiп еdэrkап

SэIпа mexanikaslnda (11,10)_(l1,12)- уэ охýаr ol;ln tапliklаr

mеуdапа 9lшr,- 
(,1J.12) tэnliyinin hэili;rdan tapllan л sayda €1,E2"",Eut

kсrklэri (l 1.1) molekulyar огЬiliаllаrrпа uyýun <llatr епеrjilагiп

qiУmэtlагiсl.irча9охZаmапоrЬitаlепеrjilэrаdlапrrlа,г.ЕЦ€l,е2,....€,,,

enerjilariniuyýunmiqyasgozlэnilrnaklэsimvolikrэlara'qtifqidiizxatt
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рагqаlаrl kirni igагэ еdiгlаг чэ birxl]an mоlеkчlчп elektron errerji

sачiууаlэгi а<lIапdlгtrlаг.

Маrаqlrdrг ki, (.l1.8)- da с,r, machullarlnln a,-dan ba9qa biitiln

digаг.аmsаlltrгtпtп hе9 Ьiri ; indeksindan aslh deyildiг. Опа gоrа dэ
(11.12) tanliyini hall еtmэklэ taprlan hэr Ьir s, kбkiiпЁп (1I.9)-da

yaza гаq ча а[tпап tanliklar sistemirri пrаlum qaydalar iizrэ hall еdэrаk
bu kбkэ uyýnn olan coi эmsаllаг goxluýu tirprlrr ki, hэmiп эmsаllаrt

da (l1.1)- da yazmaqla а, kёki,iпэ uyýun olan и, mоlеkulуаr orbitah

tayin olunur. Mahz bu miilahizэya gоrа dэ (l l .9)-(l 1.12)

tэпliklаriпdэ с, -dэ i indeksi yaalnrzlmtgdlr,

Вurаdа Ьiг mi.ihiim masalani qeyd еtmэk lааmdш. Ё ореrаtоrч

ermit oldullundan (l 1.6)-уа эslаsап Н no = Hio olcluýu altntr.

Doýrudan dir

н *,=!lit?;vча|ч=!rоlr' x'udv={z'olilrau| = Hio (11.13)

Bundan Ьа9сlа (1 1,7)-dan

Sno =й (11.14)

уаzгnаq оlаг. Эgаг zо bazis fun,ksiyalarr kompleks deyil, haqittri

fyunksiyalar olsa, (11.13) va (11,14) avazina

II о, = I! on, S,"q = S+p (1 l .l5)

аlаrrq. Вu isэ о demakdir ki, t.l1.10) va уа (l1.11) simmetrik
dеtсrmiпапtкltг. Baxllan mэsэlэ tigйrr bu amil gox miihiim эhэmiууаt
kasb еdir. I}ela ki, xarakteгistik determinant simmеtгik olduqda
(l1.2) asri tanliyinin btitiin kбklэri haqiqi эdэdlаг оlчr (эks tэqdirdэ
bu ktiklагiп Ьаzilагi хэуаli аdэdlэг rla ola Ьilэr). Biz Гаrz edirik ki,
(11.12) tanliyirrin hallindan altnalr €1,€1,....€,, kбklаri Ё Hamilton
орегаtоrчпuп i]k лl sayda taqritri mэ,кsчsi qiymatlaridir, yani orbit;ll
errerjilardir. Оgаr bu ktiklаrdэп tlаzilэri хэуаli аdаdlэr olsaydr bu
tlzika baxrnr,,nclan ;rnlagtlmaz vэziy,yat уаrаdагdt.

Мэlчmdur ki, (l1.9) tэпliklаr sistenrina daxil olan coi

mэсhullагl slftгrlап farqli оlап ixti,yari sabit wruq daqiqliyi ila tayin
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оlчпчг. qцi 
,qб."

dэ bu sistemin hallindqn cn, mэсlru1,1агlпrп yalnlz

пisЬэtlагiпi tapmaq оlчr. cc;i lnachullarlntn hэг Ь,iгiпiп adadi

qiymэtini tарrлаq iigfrn isэ (11,1) kimi tэуiп оluпап ll, l,1rolekuly;rг

оrьitаllаrlпtп
jll,i,r,r/,,,==i|,,,|'a,=Z,ri,,r,u,.Sro,=l (11,16)

riоrmаllrq ;аrtiпdэп istifаdэ оlu,п1,1r, ]

z\ydrnrJrr ki, (11. 8)_(l 1.1 2) tапliklэriпi irэll etm:,rl: iigiln (l 1.6)

чэ (11.7) kimi tayin olunaп |[,,о \,а S,, mаtris еlепrепt.lэriпiп эdаdi

qiуmаtlэriпi Ьilrпэk lazlmdrг, L.akirr (l1.з) kimi l.эуiп olunan й

с,реrаtоruпчп a;kar ifadэsi rпэlum olmadrýr iiqun" 21n bazis atom

сlгьitаllаrrпrп ifadasi malum clll;a bela, ffРq пrаtris clementlaгinin

эdэdi qiуmэtlэгiпi hesablamar; qey,ri-mtimkiindiir. Onir gбrэ dэ sаdэ

мо Lсдо metodunda I|^, matris eleпrent,laгitri bilavasita

lresablamay,rb rni.ixtэlif tэсгiilэi чэ пэzэri fhktlarr паzага alan

mаlаltizэlэга asaslanaraq qiyп:ratlandilirlar. Irzlahz bu da sada Мо
LсдО metodunun miixtalif чагiапtlаrt olan Ь,ir slrа уапmеmрirik

metocllartn уаrапmаsmа sэЬэЬ olпru9dur,

ý 12. Yolfsberq-Helmhols mеtоdu

Molekullaгtn kvantmexaniki hesablanma-Sl Zan:Ianl meydana

r}ЖОD ýОХ,mэrkэzli inteqTallar iiqiin Ьаzэп Malliken 1,ах rnlaqmastndan

:istifarla ediliг. Bu yaxrnlaýmanr Malliken эччэlсэ al;ailrdakr postulat

;эkliгrdэ tэklif etnigdir: iki il v{} i' mэrkаzlагi ;rTastnKlakt va опlirгtп

yaxrnlrýlndakr Iъzа oblastlnl t\rtal] чэ bu mагkаzlа,г arastndakt оrtа

noqtaya пэ:Zаrэrl sirnmetrik оlап ixtiyari 7 funksiyasr iigtin agaýrdakl

miinasibat dоýгrrdчr:
_1
! !,рпqочdr =}snu{Ш Iопср,ldг +!.f,рвqrdr| (12,1)

Burada Qд vе Qв - l чэ rl :rt()mlarlnln atom оrЬitаllап, S* isa

bu atom orbitallaTl arastnda ijгt:mэ iпtеqгаllаrrdrг,
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( l2, l) уахlпlаýп]аslгtа эsаsэп пэzi,rdэ tutuluг ki, iimчmiууэtlа.
I

Q.,tФн * ;S оr(Е,,р 
^ 

1 QHlpB\ (l2.2)

yazmaq оlаr.
(|2.2) iГаdэsiпi Rudenbeгq agaýldakr kimi asaslandlrmlgdlг.

ilzlalumdur ki, ..l atomuna aid olan ixtiyari р;| bazis atom orbitahnl

ll atomunun tam sistem эmаlа gэtirэп ,р!, bazis atclrn orbita]lart ilzrэ

slгауа ауtrmаq оlаr: 
:

ч,| =zs;||ч!] (l2,3)

Eyni qayda i|e ,р! аtопr orbitalrnr ,4 atomunun tam sistem аmэlа

gэtirэп о! bazis atom оrlэitаllагr iizrэ slrауа ауlгmаq оlаr:

а! =Zsifp;i 02.4\
р

Onda (l2,3) чэ (12.4)-э al;itsan atom orbitallarlnrn ,о! ,ч! hasili i.igtin

ч!ч! =zqoisi:?,pi -,2r!s!!o! =
trT

=ilзrlr::,,i *2n!s!,!v!1 (l2 5)

iГаdэsiпi yazma(l оlаr. Gбгi,indi.iyti kimi, (|2,2) Malliken
yaxtnla9mast (l2.5)-dэп qeyгi-diaqonal еlеmепtlэгi stГrа ЬаrаЬэr
еtmэklа аlmг.

Веlа fаrz оlчпu,r ki, Ьэzi ikimэгkэzli matris еlеmепtlаriпi (12.2)-

уа эSаSэп

М pu == ){ 1,uS 1,,u
(м * 

",u)
(l2.6)pl|

2

l<imi yazmaq оlаr. t)oxlr-r sayda hesablamalarla mi.iоууэп c:dilmi9dir

ki, karbohidrogen rnole,kullarl tiqiin ikirтarkэzli matris сlеmепtlэгiпi
ll12.6) ila hеsаЬlауаrkэп ,/rr,u эmsаlшrп qiymati l-э yaxtn оluг.

Yuxartda qeyr1 edildiyi kimi, (11.8)-(l1.12) tanliklэrini hэil
еtmэk iigiin bu tапliklэrа daxil olan /lro mаtгis еlеmепtlэriпi mtiхtэlif

tэсriiЬi fаkllаrа ча nazari mi,ilаhizаlэrа эsаsап qiупrэtlапdirIпэk laztm
galir. Веlэ qiymatl;,ndirmэ i.isullanndan biri (12.6) yaxlnlzrgmastna
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uуgчП оlчЬ, V<llfsЬеrq-Неlmhоls (VH) rnetodunun эsаsrпr ta9kil

r:dir. Bu metoda gtiтэ (l1 8)-(t 1.12) гэпlikl,эriпэ d;rxiI оlап (l |.6) H,,l

matris elementlari agaýldakr krmi yaztltr:

Н р,] = lлs
2 ,",(Н on + I-! u,,)

(l2.i)

вuгаdа S рч- (,'7) kimi tэуiп оluпап titma tпtесlr:rllаrt, А -tэсriiЬа ilэ

llriiqayisэdan va уа hаг hat,tst Ьiг fiziki mtilatrizэ эsaslnda tэуiп

rэlчпап atnsal, I!oo isэ uygun atomun valc,nt lralrnln ionlaqma

potensiallna Ьаrаьаг gбti.iriilап mэпfi igаrэli kэmiууаtlаrdir. Вir srга

iitomlar iiqiin bazi valent lrallarmtn ionlagnra potensiallartntn uyýun
,:lmi adэbiyyatdan giitйriilmi-r; qiуmэtlэri 1 2 . 1 саdчэliпdэ verilmigdir.

Веlэliklэ, ay,dtn оluг ki, sada МО LCz\O rnetodunda (12.7) VН
yaxtnla9mastndan istifаdэ сtdikdэ yalnrz Sro bir,л,э ikimаrkэzli бrtпrэ

intcqrallarl qalrr. Мiiаsiг dбчrdа molekul fiz:ikasrnda эп maqbul

bazis Гuпksiуаlаrr hesab olunan Slеуtеr atom огЬit.аllаrr daxil оlап

S* сirtmа iпtесlrаllаппt isэ kompiiter vasitasiia tэlаЬ оluпап

daqiqliktэ hеsаЫаmаýа imkan чеrэп iimunri arralitik .itЪdаlаr чаrdlr.

Вu isэ о dеmэkdir ki, Slеуtег funksiyalarr bazisinda VI-I metodunu
prinsipca istэпilап molekula tatbiq etmak чэ sаdэ МО LCAO
metodu qэгgiчаsiпdэ heg оIшаsа kеуfiууа:са'уаrагlt olan mtiаууэп

паtiсаlэr alda etmak оlаr.
Cadval 12,1

Bir slrа аtоmlаr iiqtin Ьэzi valent hаllаrtпrп iопlа9пrа potensiallarl

lсV =3.б749,1о2 a.v.
Atom ionla9ma

potensialt, еV
Atom valent hah ionla9ma

potensialr, eV
,1Iн

Li .ý

р

s 12,2'7

р 6,41

6,50

s l7,31

р 9,19

tз,60

5.з9
з,54

о 992
п 5,96

5l .\,ррр

sPp

l,pp

Iralt

Ве Sp

ý



s 21,0l

р 1|,21

1.1.94

s 2(1,92

р Щ,42

,2 ррр

sp2 рр

$ррр

Cl,2 р' рр
z 2

Sp р р

о 15.03

24.02

i' р' р'р
,р2 р2 pz

F

Na s

р

1,1,28

s З6,07

р lI1,5З

:l0,86
':\8,24

5,14

},04

Mg ýр

рр
s ;1,96

р 4,52

ji.65

96

.rрр s l1,9l
р 8.42

1S ррр

sp2 рр

.s

"р2рр22spPp

l(),7з

s 20,З0

р |2,49

l2.з9
s 20,08

р l З..l2

р

(

" 
р'р'р

,pz р2 р2

ý 13. Fliikkel metodu

ý 1l-da i.itnumi ;оkildэ gаrh оlчпап sаdэ МО LCAO
metodunun asas xiisusiy_vbti lokallaýmamlý mоlеkчlуаг оrЬitаllаrrп

qurulmasl olduýurrdan olefirrlaTin ча aromatik birla9malarin

rп,эlеkullагtпа bu mеt,эdч tэtЬiq etmak daha уагаrh oluT. Doymamrq

(qояmа) kаrЬоhj.drоg,еп rrrolekullarrnda zr-еlеktrопlаr dahar mobil

(rriitэlrаrrik) olduqlarrna gоrэ _hаmiп molekullaгrn bir sша mtihtim

xassalaгi mэhz bu elcktгclnlarlrr hэrэkаti ilэ bilavasiia аlаqэdагdrг.

Веlэ fэrz olurruT ki. qоýma karbotridгogen mоlеkullаппdа о-
elektronlar, atclmlal ln daxili tэЬаqэlэriпdэki еlеktrопlаr чэ

аtоmlаrlп пiiчаlэri baxilcL,n molekulun <gбvdэsinil> tэgkil еdir, z-
elektronlaг isэ bu gбч,dэпiп yaratdrýr пriiэууэп effektiv xarici sаhаdэ

hаrэkаt еdiгIэr. Sltiln,ct y;,rxtnla9mada beia hesab еtmэk оlаг ki, z-

в
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еlеktгопlаг gcivdэnin уагаtdrýl efГektiv sаhэd:, Ьiг-Ьiгiпdап asrlr

оlmауагаq hэrэkаt edirlar. Bu, sarbast .т-еlе}ltгопlаr modeli аdlапtr.

Belэlikla. sэгЬаst z-еiеktrопlаг moclelina gёгэ baxllan qoýma

ka.Tbohid гсrgеп molekulu iii;iin,l -ele ktг,эпlu 1lami lton ореrаtоru

_ t л tГ._] 
']

/?=Ё й,,,(1t)=Ё|-!-v',,+Li"t(lt,t| 1tЗ.l1
1t=l л=lL lm l

kimi yazr.ta Ьilэг. Вчrirdа t-baxrlan mole}luld;.rkt ;т-еlеktrопlаrrп

Sayl.

й"rl,|=-*"оi, +u"r(д (l3.2)

isэ pl -cii z -elektron iiqiin birelektrorr iu effektiv Harnilton

орегаtоrudur.
Orrda dоуmаmщ kаrЬоhidгоgеп molekulu iigiin z-сlеktгопlч

ýгеdiпgеr tanliyi
l+rlt,z,...,kl=дy(t,2,...,t) (Iз.3)

kimi yazrna bilar. I}чrаdа V1l,Z,...,*) -nrolelr:r,rlun zr-e]lektronlu dalýa-

funksiyasrdlr va lT-elektronlzirln 3t saydal kooгdinatlarr, sadэlik,

паmiпэ. 1,2,..,,k kinri igаrа edilrni9dir.

SагЬаst z-elektronlar rnobelindan istiГ;lda etdikdэ (i3.З)
tanliyinin lralli, kvant mexanikast tэsаччiirlэriпэ :)sаsэп,

k
(l3.4)Y(l,2,..., t) = П е о(й = tрr(l)ср2(2).'Ф /k),

р=|

Е=|с,,=€1 *t1 +..,.+Ek (lз.5)
ll=|

kimi axtarrla Ьilаг. Buradir 9,(') va c,-i-ci л-сlе1,1tгопчп, uyýutt

olaraq, rnolekulyaг orbitalr va enerjisiclir.
(l3.1), (1З.4) чэ (1З"5)-i (13.3)-dэ пiэzаrо alsaq, tsayda z-

еlеktгопч olan гrrэlеkчl iigiin ýгеdiпgеr ta;rliyi hэr Ьiri 1dэпа z-
elektrona aid olan /с sayda birelektronltt ýreciingeT tапliklаriпэ
аупltг:
, Й,1 (')pi(') : EiQiQ), tl = t,Tl . (1З.6)
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t saycla brr tanliklar fоrпrаса, Ьir-ьiгiпа охgаr olduýu uqLin опlаrlп
hamtstntn ачаziпэ 1,a_lntz l:riг dэпэ

Й"lQi=EiQi (lз.7)
kimi z-еlеktrrэпlч ýгсdiпgег tэnliyirri паzэrdап kеgiгmаklа
kiГауаtlапmэk оlаг.

Goгrindiiyii kiпri. (1З.7) tэпliуi (l1.2) tапliуiпэ ох;агdtг. Lakin,
buna Ьахmауаг:lq, lэu il<i tarrlik mаhiууэtса bir-birindan fагqlапir
Bela ki, (l3.7)-ya daxil olan Qi funksiy,alart cloymamlg
karbohidrogen пrolel,:udunda ;т -elektronlarln mоIеkчlуаг
оrьitаllагrdrr va Мо Lc,qo yaxtnlagnraslna gcira bu molekulda olarr
kагЬоп atomlaгtnln yal,n,lz 2pz-atom оrЬitаllаrпrп (l1.1)-э ок9аг
х эtti kombinasiyast ;;эklilrdэ gёttirtilmэlidirlэr:

tp, =|co,)tr(2p,) . (l3.8)
q

onda Ьч xatli k,lэmbinasiyadakr cqr namalum anrsallartnl

tapmaq tigiin (11.в)-(l1.1l)-э охqаr tarrliklari hall etmak va dernэli,
1,епа dэ (1l.б) vo (l1i) kinri tayin оluпап Н,* чэ ,Soo mаtгis
elementlarinin adadi qiуmэtlагiпi Ьilmэk lazlm gэliг. Вu mаtris
elementlarinin hеsаlэlапrпаsl ila эlаqаdаг oIan riyazi 9эtiпliklаrlэ
clarqlla;mamaq mэqso,Jila 193З-сi.i ildэ Hiikkel onlaTt
сliуmэtlапdirmэk iigiin aqaýrdakI qaydalarr takilf etmigdir:

l. 7, bazis atom огЬitаllагrпr hаmilэ поrmаlапmlq funksiyalar
kimi gбti.iTmak miimki.in olduýundan (l 1.7)-da

Sro=l7i16odu,=l (lз.9)
yazmaq olar. g * р ,эlап biittin hallarda, hэttа Ьir-Ьiriпэ qongu olan
kагЬоп аtоmIагt rigtin dlr оrtmэ inteqrallarlnt stГrа ЬаrаЬаг gбli.iгmаk
Iaztmdtr:

S*=[7ixudv=O. рэtq (13.10)

2- Baxrlan dcryma,,mlg kаrЬоhidrоgеп molekulundakr biitiin
l<аrЬоп аtоmlагt tigttn

Hro=l7)ti",xnй, (1З.11)
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nratris еlеmепtlэri eyni hesab oluna Ьilэr. Мэпtl iЕагэli оlап bu l/r,

kamiyvatlaгi а ila igаrэ оluпur (н рр =. а\ va kulon inteqгirllarr

zrdlапrrl4r.
З. Mc:lekulda Ьiг-Ьiгi ilэ kimyэvi ra-llitacla iqtiга.k edan iki qс,пýu

11 vё q kаrЬоп аtоtп!агt iigiirr ff* mi,rtгis еlеmепtlагi eyni hesab

iеdiliг ча l ilэ iqаrэ оlrrпuг:

13 = Н p-q = [ 26'n!^! 
", 

Z,,clu . (t 3, 12)

Вurаdа p-->q igагаsi baxllan molekulda р уа q sa}lt kагЬоп

аtоmlагшtп Ьir-Ьiriпэ qопýu olduýunu gtistаriг,
l Molekulda Ьiг-Ьiri lia qon'u оlmауап kаrЬоп atomlart i.iqi.in isa

Н * =0 giitiiriillnalidir.

(l3.12) kimi tayin оluпап Р kэmiууэtlаri rеzопапs iпtеqгаllаrr

аdlапlrlаr va ý 11- dэ gostarildiyi kimi, опlаr iiq;tin 11*=Яqр lагti

бdапir.
,,! р,! va S рq matris еlеmепtlэгi,пi lliikkelin tэkliг et,diyi

sаdаlаqmаlэr эsastnda tэуirr etdikdэ /с sayda ka.rlron atomu daxil

olan ча hеtеrоа.tоmlаrt оlmауап doymanrlg kаrЬоhidrоgеп molekulu

Ёgi.iп л-еlеktrопlч yaxtnlttgmada yazrlrrrrq (tl,s) -{11.1l) tэпliklэri

xeyli лsadalagir. Веlэ ki, mаsаlэп, z-еlеktrопlч yaxrnlaqmada (11.8)

, tэпliklэг sistemi
(a-e)cn+ Z kn--O (lЗ,lЗ)

Prq

qэkliпа dЁ9iir. Вчrаdа
а-€

р
(l 3,14)

igara еtsэk, sаdэ Htikkel metodunun tэпliklаr sistemini alartq:

,хсr+ | ср=0, tр=Йl. (1З,15)
P)q

Дуdrпdrr ki, (13.15) tanlikiar sistenrinirt xarak.teristik tэnli]/i da

(l1,1l)-э пisЬэtэп xeyli sаdаlэgir чэ .r-.) пэi.-эгЭп * dаrэсэli (l1.12)

tipli tanlik оlчг. Bu tэпliуiп hallindan tapllan Xl,X2l",>X1 kоklэriпi

(lЗ.14)-dэ паzэrэ alaraq hэl,Ьir хl-уэ чу'liчп
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Ei =d - fu, (lЗ.16)

enerjisini taplгlq. Dсmэli, е, kаmiуl,эti и, mоlеkulуаr orbitalr ila
tэsчiг оlчпап z -elektг,onun огЬitаl епеrjisidir. €r епеrjilэriпirr
toplusu isэ baxllan nlolellulun z- eleklron sэчiууэlаri аdlапlr.

IJэr Ьir х, kijkiinti (lЗ.lЗ)-dа уаzагаq va аhпап хэtti bircinsli
tапliklаг sisternini hall есl,эгаk uyýun с,/, alt-lsallar goxluýunu tapmaq

сllаr. Bu c:qr эlтsаllilг goxluýunu isa (l3.8)-da yazmaqla г, епеrji

saviyyasinэ uyýr"rn olan g,, z-nTolekulyar orbitalr taplltr:
k

€, ё Qi= |спiхч (13.17)
q,='|

Qeyd еdэk ki, baxtlan molekulun tam z-elektron enerjisinirr
(l З.5)-э uyýun оlага,q (13.1б) огЬitаl епеrjilэriпiп сэmi qэkliпdэ

Е=|п,с, (13.18)

kimi gбstarilmasi dl,iz deyildiг (Вuгаdа сэmlэmа еlеktгоп оlап р,

rnolekulyaг оrьitаllаLrr йlrа apaTlltr, л, isa 12, molekulyar orbitairndil

уеrIа9эп еlеktrопlагrп sayrdrr). Bela ki, mokkulyar <rrЬitаllаг
tnetodunda tirnr еlе]<tго-п епегjisi orbital епеrjilаriп сэmiпэ Ьаrаьаг
dcyildir; bu сэmdап еIеktrопIаr аrаslпdа Kulon itэlэmэ eneTjisi
gtxrlmah va пiiчэlаг aras,lnda Kulon italanrэ enerjisi isэ hэmiп саmа
эlачэ olunmalrdrr. Lakin Ьеlэ fаrz оluпur ki, sada Мо LCAO
metodunda molekulun tam еlеktrоп enerjisi ila огьitаl епеrjilэгiIr
сэmi Ьir-Ьiriпа Ьаrа,Ьэr deyildirsa dэ, bu kаmiууэtlэr aTastnda heg
trlmasa mi,iayyan korelyasiya ,чаrdtг. Mahz bu sэЬэЬdэп da molekul
iigtin Htikkel mеtосlчпа gбгэ hesablarrmlý z-elektron епеrjilэriпiп
(:lЗ.18) сэmi bir gox hall;Lrda faydalr kаmiууэt olur.

(13.1З) Llrikkel tэliliklarina daxil оlап а va В kamiyyatlari
Hйkkel рагаrпеtrlаri аd{апrrlаr va опlагtп hаr ikisi mапfi igarolidiг.
'гэуiпiпdап goгi.indiiyii kimi, а kэпriууаti izola olunmug kагьоrr
atomunda elektrorlun enerjisini хаrаktеrizэ еdir (Ъах:(13.11)).
Rezonans inteqralr Р isa пiiчаlаriп о-еIеktrопlаr tаrаfiпdэп
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еkrапlапmtg sahasinda Zi,z,, srxlrýr ila pzrylanmrq еlеktгоп yi.iki.iniin

enerjisina tэqriЬэп ЬагаЬаг olan kamiyyatdir (ba;t: (lЗ.12)).

d vэ / раrаmеtгlэri bilavasita hе,sаьllлпrпtг чэ miiэууэ,п

пrЁrIаhizэlэr asastnda tэсrtiьi tъktlагlа nriiqayisa пэtiсэsiпdа

Чi),mэtlэtldiгilirlэг, Lakirl pгaktikada ad;rtan а чэ /-пtп benzcll

mtrlekulu tigi.in tapllmrE аdэdi qiуmэtlэriпrlэп istifadэ еdiliг:

сl = -l94kkal l mоl, р = -|\kkal l mоl.

Yu>lагldа Hi.ikkel metodunu gэгh еdагkап Ьеlэ hesab оlчпuгdu

ki. baxrlarl doymamrg (qo9ma) kаrЬоhidrоgеп. molekuluna yalntz

kаrЬоп ;ltomlarl daxildir (IIijkkel rnetocl,.rnda hidrogen аtоmlаrt

паzаrа alrnmrr). Lakin bir slra ilzvti Ьirlэqmаlагiп doymamtg

molekuliarlrrda kаrЬоп аtоmlагmdап ba9qa digэr аtоmlаr
(hеtеrоаtоmlаr) da i9tirak edir (mэsаlап, c,ksigen, azot va s.). Bela

sistеmlэrdэ hеtеrсlаtоmlаг rigiin Kulcln va rez()nans iпtеqrаllаrшtп
qiуmэtlэгi с va / t{iikkel рагаmеtrlэriп,dэп farqli olmalrdrr. Х

hеtеrоаtоmu tigtin dy чэ ýL,_l; inteqгirllaгr adatan а чэ Р
kэmiууэtlэriпiп benzol molekuluna aid c,lan ча l{i.ikkr:l

раrаmеtгlэгiпiп stапdагt qiуmэtlэri hesab оlч.пап dс чё Р1,_4, ila

aqaýrdakr kimi ifada оluпuгlаr:
dx:d<,+ hxlJc:_c , (13.19)

Fс:_х = kc_x [|с,_r, , (13.20)

Fхl_xz=kxl-хz!c,-c, (l3,2l)

Bu ifаdэIэri kеуfiууэtсэ эsа,slапdшmа,q iigiin agaýrda!;r

rniilahizalэrdan istitadэ еdirl:rг. Kulon inteqralr elektronun niil,э

tагаfiпdэп cazb olunmastnt kаrпiууэtсэ хагаktеrizа еdir. Bela ki, bu

саziЬэ giiclii olduqca Кчlоп inteqralrntn с[а rп,iitlэq qiyrnэti bбyiik

оlur. Elektron чэ atom arasltnda caziba qiivvasi isэ Ьч atomun

c:lektromэnfiliyi ila tэуiп оlчпur. Drлуmаmщ kагЬоhidгоgеп

rnolekullarrrra аdаtэп Х hеtеrс,аtоmu kinri llaxilolarr N,O, F,C/ va s.

atomlartn еlеktrс,mэпfiliуi kаrьоп iltomununkuna пisьаtэп daha

boyiik olduýurrdarr
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gэrti tidэпir. ()nii gсirэ dэ Ueland чэ Pcllinq с, iigi,in (l3,I9) ifarjэsinj
tэklif etmiýlar. ,r.. Уа !с:-с, kаmiу,уаtlэгi пrэпfi iqаrэli olduýunclar
(lЗ.22) gэгtiпiп ё,dэппrэsi iigtin А,, > 0 olmaltdш.

Qeyd еtгпаl< laztmdtr ki. ял. t,:.,,t. уэ k*r-*, ра гаmеtrlэri iigЁn

mtiаууэп эdаdi qiупlаtlаr tapmaq gэtiпdiг. Bunun sэьаьi isa ondan
iЬагэtdir ki. I-tril:kel рагаmеtгlэri опlа.rt qiуmаtlэпdirmаk iigiin hansl
пбч tacrtibi l;лktlаrсlап istifada еdilпrэsiпdэп asrltdlr. Lakin qoxlu
sayda hеsаЫаmаIаr asasnda miiэlryэп edilmi;dir ki, Иy vэ kr,_r
tigtin 13.1 cadl,al,indaki qiymatlardan iritiГada еtmэk оlаr.

hx^ kc._ t \iэ й.yl_х, kamiyyэtlar:ini Ьilэrэk (1З.19), (l3.20) va

(1З.2l)-Э эSаSап ах., !<:-х Vе !,x.t-x, taptltr ча Sопrа учхаrtdа tаsчiг
оlчпаП qayda. ti;zra Fli.ikkel metodunu tatbiq еtmэklа (l3.17)-daki
аtпsаIlаr hеsаЬIашr.

Hiikkel mc:'rodu kobud уахtп,lаgmаlаrа эsaslandlýtndalr опчп
tэtbiqi zamanl },аrапап хэtаIап аwэlсаdэп qiymatlandirmэk qеуri-
rnrimkiindi,ir. Оgчэr nrolekulda kаrЬоп аtоmlаппtп hanrrst rigiin,
handasi эhаtэ еуrridirsэ, yalnlz va y;rlnlz bu halda / раrаmеtriпi bu
molekul iigtin eyni hesab еtmэk olirT. Lakin bu gаrt heq dэ hэmiqэ
odanmir ча Ьч'dап bagqa, Ьir mcllelltrl i.igЁn оlап Р рагаmеtriпi
digэг пбч rnolekula da aid еtmэk olrnaz. Baqqa s<izla, miiаууап bir.
sinif Ьiгlэ9m:ilаг iigiin qапаэtЬэхg sayrlan Htikkel рагаmеtrlаriпi
digэг siniflardan оIап Ьirlаýmаlаr {.iqti.n da qeyd-ýartsiz istifada etmak
dtizgiirr cieyildir,. }{ukkel metodunu,n tatbiqi naticasindэ уахýх
оlmауап паtiсэlоriп аltпmаsшtп эsаs sэьаьi mahz bu amilin пэzаrэ
altnmamastdtt,.
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Cadval 1_1.1

Hiikkel metodunu tatbiq еdэгkэп bazi hеtеrоаtrrmlаr

tigiin раrа шсtгlаriп qiуrпэtlэri

Atc-m, Х Кulоп intcrlralr. й.'' R abita irrtcqralr, l. _.''

kr._ц =0,7

ftr, -с- = 0,9

&r,,-c = l

Metil1= С -|'-, Z)

t,,=g = 1,1

&1-_д = 0.8

&,l:-л = 1

k ь -о =0,7

ll, = -1I]оr

Ка,гЬоп
0

lr) uzuпluЕu |,47 Д о|ап

sada sp2 - l;,p2 гаЬitа
0

Ь) uzunluýu 1,40 А,е

уахtп оlап sаdэ

kartomatik> гаьitэ
0

с) чzлпltrýrr 1,34 А -е

yaxtn о)ап ikiqat rаЬitа

1,5lt

h :0,5

n

h* ==2

Aztlt

t.' _р = 0,8

11,=4.t = l

Metil(:; (: -СIIз )

IlIetil(= С - х)

k1 _7; =0,7

ftr'-сяз = 0

fr1 _11 = 0,4

k, _g, =0,З

]rttlr

Вrс,m

Хlrrг

h7, ==3

hB,,=,1,5

hr, ,=2

h.x =2

/t: = -0,s

й, ==l
|9

h=2
l)

h* =2,5
о

kc,-r = 0,8

ky-z =З

/7.- = -g,1

h, = ,g,5

k, . =0.7
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Daha citldi sahvlar Htikkel ttretodunu iопlаrа tэtbiq etdikdэ
mеуdапа qlKlr. Qiinki bela sisteпllar iigiin Hiikkel metodunun эsаs

Гэrziууаlаriridа,rr biri olan <пi.iчаlэгаrаsl ча еlеktrопlагirгаsl italamalar
Ьiг-Ьiгiпi k<lmpensasiya еdiг> lni.ilahizasi аgkаr gэkildэ aydrndrг ki"
ozi"ini.i doýlultmur. Ona gсirа dэ bu сi,iг sistetnlar iigiin [Iiikkel
metodundal: son dагаса ehtiyatla istifadэ etmak оlаr.

UmuгLiу,чэtlа, Ьеlэ пэtiсэуэ galmi;lar ki, t{iikkel metodu az va

уа 9ох dаrасэdа qэпаэtЬахg saytltr ЬiIэп kэmiууэt паl-iсаlагi alInaq

tiqiin praktik olaraq уаrаrsиdlr чэ Hiikkel раrаrпеtrlэli iigtirr

miiэууап Kclptimarl qiуmаtlэrl> ta,pmaq mэqsэdilа gоstагilэп саhdlаr
mапаstz olub, boq уеrа komptiter vaxtl чэ kaýrz sагf еtmа,kdэп baqqa

Ьir 9еу dcyil<lir. Lakin, eyni z:trlranda qeyd etmak lazlmdlr ki,
Hiikkel mеtоdц heg da ilk baxl9clan gёriindiiyii qа<lэr da pis vo

уагаrslz de5,ilclir. ]]u metodun d,iqqati сэlЬ еdэп asas yaxýI саIrэti опu
tэtbiq etmakl:r Ьiг qox kimуэчi f,rktlarr kcyfiyyatce, bazan isэ hэttа
qismэп kэlпil,уэtса asanlrqla qэгh etmayin miimkiin olmastdш.

Маsэlэп, Ili.ikkel metodunun kcilnayi ila tizvi.i kimyanrn kеуfiууэtса
i.imumi пэzэri,ууаsiпiп qurulmast Ьч elm sahasinin inklgafincla tarixi
Ьir marhalcl k.imi mtihtim гоl оl,паmtgdtг. Sопrаlаг iizvii kimyada
пisЬэtэп daqic1 naticalar almaq iiqfin daha ciddi хаrаktсга malik оlап

уахlпlаЕmаlагilап istifadэ oluntnu gdur.

Hiikkel lnetoclunu qoýma rа.Ьitаlагi olan istэnilan molekula
tэtbiq etmak оlаr. Lakin boyiil: molekullara }lйkkel melodun,un

tatbiqi pгinsip,ial r;эtiпliklэгlа аiаqэdаr olпrasa da. bбyiik hesablama
gэtiпliklаri ilэ qаrl;rlаgrr. Qtinki bela molekullar Ё9i.iп (l3,15) tэпIiklеr
sisteпrindэk.i tэпliklэriп sayl чэ clemali, bu sistemin xarakteristik
deterninantlnln taTtibi xeyli bciyiik оlчr чэ Ьuпа miiv:rfiq olaraq da
xarakteristik tanliyin hэIl edilrnasi 9ох 9эtiпdir. Lakin miiasir
kоmрtitегlаrd,эп чэ eyni zarrLanda baxrlan molekulun fэгdi
simmetгiya xassalarindan istifadэ еtmэklэ bu gatinlik qismэп da olsa
аrаdап qаldlгllа bilir va Htikkel metodu bu gtin dэ ёziiпаmэхsчs
ahamiyyatilri itirmэmigdiг.
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' ,, ý 14. Hiikkel metodulrun tatbiqina aidl rпisдl|lаr

indi isa Hiikkel metoduntln tэtbiqina aid llazi шisiLllага baxaq,

1. Etilen C2l14 rтrolekulu, Ifiikkel meLodunun tэtЬiq edila

bilacэyi nrolekullaгdan эп sarlэsi сrl/о etilert mоltэkчluduг. Bu

nrolekuldcr iki dэпэ z-еlеktrоп rll, va С, kaгborr zLtotnia,гl. агаstпdа z-

г;rЬitэ аmаlэ gаtiгir: 
,r\ л_-_ - ^ ,, 

n
х6,,:=_-_. С, -

н,/' \ rr

Elu rrLolel<ul iigi.in Hi.ikkel :пrеtоduпчп (l3.15) tапliklэr sistelni

a9aýrdakr kimi olar:
q=|, xc1-1-c2=0 (14.1)

Q=2, ч*хс2 =Q

14.1 хэtti biгcinsli саЬгi tэпliklаr sisteminin xaTalitel,istik tэпliуiпi

yazmaq tir;i.in с, rпэсhullаппtп (с, mасhullагr iia baxllatr soiekulda С,

kаrЬоп atomlartnt Ьir-Ьiri ij.a qarlýlq sal,maq lazlm deyil)

amsallarшrdan diizalditmiý dete;,пrinatrt slfrа Ьэга,Ьэr,gбtriiriilmэlidir:

(14.2)

Bu deterпrinantr agaraq аlшаrr

,,2 _|=0 (l4.3)

tanliyini h.эll еdагэk

t =-l, ;rz -1 (14,4)

kбklэгiпi taplrrq. Onda etilen mcllekulunda z-ele]<tronlarrn enerji

sэviyyalari iiqtin (1З.16)- уа эsаsэtr

\=i + F, (14.5)
cz=a- F

alartq. Bu епеrji sачiууэlэri чэ z-elektronlarrn, h;r.пri.n sэчiууэlэrdэ

qrrr*,, рriпsiрiпэ аSаSэп у,егlэ9dirilmаsi sxematik оlаrаq 14.1

gЪКtiпа, gбstarilmi9dir.

l-'1-o
|, ,i
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а-р

-€2
а

a+Pl._4#_",

ýэkil l4.1, Etilen molekulunun z-elektron епеrji sэчiууоlэriпiп sxctni

indi isa €l v:l €1 sэчiууаlэriпэ uyýun оlап Ql va 9z п -

nrolekulyar оrЬitаllагl tapaq, Bu mэqsаdlэ (l4.1)-da эччаlса rl =-l
Yazaq. Onda ,:, = с2 а,hгlq. Bu пrtiпаsiЬэti (l3,17)_dэ паzэгэ alsaq

pl = с|(h + х) (14.(r)

'с,lаr. Burzrda (:l паm])lчrrr эmsа,lt gl, mrэlеkulуаr orbitalrnln поrmаlhс1

qэrtiпdэп taprlrr:

1=!1rр,l2сlч,="|!;хr* s,rl2dl,=,7c|. ^2 -| -, - l, Ol -r"r-'т.,
I}urаdа Hi.ikkelin ( 1 3,9),lэ (l З. 1 0) sаdаIаgmаlэri паzэrэ altnmtgdtr,

Dalýa Гyunksillasrnrrr i;arasi ixtiyari sеgilэ bildiyindэrr l,r=i
giitiirmэk оlаr. Опdа с, ener.ii saviyyasina uуýuп оlап molekulyar
orbital tigiin ( l4.6)-ya as,Lsan

l

'r=л(h+ 
z), сl=а+ Р (l4.7)

iГadasini altrlq. Sопrа isa (14.1)-dэ х2=| уаzаt&ч ct =_с2, (13,17)_уэ

аSаSэп

Qz=ct(h- )h) (14,8)

olduýunu taprгtq. Buг;,r,da cl паmэlчm эmsаll Qz mrэlеkчlуаr
orbitalrnln поrmаlhq g;,rtindan yuxandakt qayda iizrэ hesa.blantr:

,r, = *. Belaliklэ, €2 с:пеrii sэчiууаsiпа uyýun olatr mrэlеkrrlуаг' а/2

<rrbital ii9rin ( l 4.8)-а asasiall
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l
oz = j;t,n - zэ\, сz =, а - l] ( l4.9)

ifadasin i tapmlý oluruq.
ВеlаIiklэ. Hiikkel пrеtоduпа эsztsап et,ilen moiekulunun z-епеrji

sэчiууаlаri чэ .т-mоlеkulуаг огЬitаllаrr (14.7) чэ (l4.9) kimi tayin

оIuпurlаr. Rezonans inteqгalr / rпэпfi igirгэIi olub. qonEtt trtiчэlаriп

о -сlеktгопlа г tэrаfiпdап c.k.ranlirnlntg s:rhэsinda Iчz р srxlrýr ila

paylanrnrg elektron yiikLirriin enetjisinlr tэqriЬ:rп ЬаrаЬэг olan
kэmiууэtdiг. Опа gбгэ da ( l4.7)-darr gtiгiiпdilуйу kimi, Ql

mоlеkulуаr orbitalr elektronun izolэ olunmu9 kагЬоп atomundakl
enerjisina (HЁkkel yaxmlagtnastnda с kllmiууэtiпа) пisЬэtэп agaýr

епеrji tralrna uyýun gэlir (а, =q+ !<а) lrз drэпrэli, о, гаЬitа amala

gэtiгап molekulyar orbitaldrr. gr, isa гаlэitапi z,эiflаdэп mоlеkчlуаг

огЬitаlсlrr. Qiinki, (14.9)-darr goriindiiyi.i kimi, о, elektronun izоlэ
olunmuq kаrЬоп atomundakl eneгjisindaIr daha yiiksэk olan епеrjiуэ
UYýUn gаlir 1а <cv- Р =cz). Г)еmаli, etilen lnolekrrlu iiqiin

Е|=а+ р<u<а- ý=t;z (14.10)

mйпаsiьэti бdэпir.
, Etilen molekulunull р] чэ р, nrolekrrlyar <lгbitallarl чэ onlartn

kчаdгаtlагr ,р| уе pi 14.2 qэklinda sхегпаtitrl оlаrаq qrаfik tэsчir

edilmigclir. Bu qгаfikdэп gtiri,iпi.iг ki, rp, v:, р, molekulyar оrЬitаllаrr

va hаm da опiаrlп

+ 9| ei

+ ?z ?z'

2 2
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l:чаdrаtlагt arastndil ka:;kirr f'arq vardrr. I}ela ki. kагЬоп atomlart
araslndakt fazatrln ortastnda az vе ai stгrа Ьагаьагdir. yani rаьitэпill
oгtaslnda z- еIеktгоп yclxdur. Bu isa уuхагldа qeyd оIuпап bela Ьiг
гikгэ tаm uуýчп gэliг ki. р, mоlеku[уаг orbitalr kimyavi rаьitэпiп
},arantnaslnda iýtiral< eda Ьilmэz, gtr-clan fагqli оlагаq р, molekulyar
clгbitallnln бzii чэ опuп kvadгatr (yani, ga,-a uyýu,n еIеktгоп slxlrýl)
гаЬitэпiп ortasInd.a xeyli bбyiik qiуmэtэ malikclir чэ clc:mali. Qt

molekulyar огЬitаlr гаЬitа amala gэtir:rпdir.
I]tilen molekulundakl iki dэпэ ;r-еIеktгоп эsiаs halda arr aýaýl

епегji saviyyэsinda y,erlalpdiyindan bu halda (lЗ,l8)-а эsаsап tam z-
еlеktгоп cnerjisi

Е=2ч=2а+2! (l4,1l)
сllаr. Hayacanlanmir паtэiсэsiпdа Ьiг va уа iki еlеktrоп g;у,

mоlеkulуаr orbitllhna uyýun olan Ё" cnerji saviyyasina kеgэ
tlild iyindэn etilen mcllekulunurl

/:1=6, 1€z=2a (14.12)
Ez = 2cz =2а - 2/j (14.1з)

епеrjilагiпа malik claha i}J halr movcud ola Ьilаr.
2. Butadien C4ll(, molekulu. Мэlчmdur ki, butadien

molekulunun

sis-br,rtadien trапs-

kirni iki izоmегi r,агdtг. Lakin Hiikl:el metodu tru izоmеrlэri Ьir-
Ьiriпdэп fэгqlэrrdiгасэk qэdаг daqiq deyildir. Qiinki, mahiyyatina
gбrэ bu metod topoloji metoddur, yani о, kimyavi гаьitа эmаl:l
gatiran аtоmlапп dщiq }rэпdэsi уегlаýrпаsiпi deyil, yalmz ardrcrllrýrnl
пэzэга ala Ьiliг. ButeLdierr molekulunda kаrЬоп atomlaгlnl a9aýldakl
kimi пбmгэlэуаk (qe,yd с.lэk ki, bu пбlпгэlаmа qaydasl son паtiсэlаrа
tasir etmadiyi iigiin ir,tiyari ola Ьilэг):
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Вu tnolekulda 4 dэпа z-elektron vlлrdtг чэ |)rluп iigйn (I3.15)

tanlikl:;r sistemi a;aýrdakr kinri оiаr:

Ч=|

Ч=2

Ч=З

Ч=4

ХС:1 * С2 =: Q

с| + хс2 +,сз = 0

Сl*ХСз+С4=0

Сз+-rс4=0

(l4.14)

( 1 4. l 4) хэtti biгcinsli tэпliklаr sisteminin ):aral(teгistik tэnliyi

=0 (l4.15)

оlаr. \z[эlчm qауdаlага эsаsаIl determinatrtt arlsaq (l 4. 1 5) tэпliуi

,a-.3r2+l=0
;aklina drigэr. Вu tanliyin kсiklэri isa

(l 4. l6)

З+
=-1,6l811 =:

2

l-xl00l

|, -, о|

[о l * ll
1oo,,l

Хз

5

,r.=_trE*=_0,6l8

1-!j-=0,618

(1 4.17)

л4=
з+6.=1,6l8

z

оlаr. Опdа (l3.16)-ya asasan
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й=q,r1.618[]

€z=а +0.(;18р
(14 l8)

€з=а,-0.6,18/'

gJ=a-1,6l8l

olduýunu, уэlli z-сlеktrопlагIr lэпеIji sэчiууэlаriпi taplгrq. Qurmа
ргiпsiрiпа i)sasэn butadien mcllekulunun /r-еlеktrоп sэчiу}.аlаri чэ
эsаs hallnln ;т- elcktron konfiqurasiyasl l4.3 9aklindэ sxematik
olaraq gostaгilmi;dir. Belalikla, butadien mоlеkulчпuп bu haltnd;l
z-elektlonlarlп tam enerjisi, (l3. t8lэ аsаsэп,

E=.2cl*2€1=4a+,[,,l'I2F (l4.19)
оlаr. Sопrа (l4.17) koklarinin hэr Ьiriпi l4.14-dэ yazarlа;q alrnan xatti
bircinsli

cu-2P

а.- Р
- 

€+

-_ 

t]

d

-*fi-,,,
q+ /]

_+ь €t

Ll - 2Р,

ýakil 14.3 Butaclien molekuluncla л -elektron sачiууэlэriпiп sxemi

tэпliklаr sistenrini holl etmakla чуЁuп cq, эmsаllаrlпl, Ьч апsаllагl isэ

(1З.17)- da уаzзrаq чэ molekulyar огЬitаIlаrlп normallrq gэrtiпdап
istiГadэ еd:rгэk (l4.18) kimi tэyilr olunan я, enerjilorinin hаr Ьiriпа
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uуГ1uп olan Q, rrlolekulyar orl)it,ahnl taplrlq, Ilu hеsаЬlаmаlагur

rrаt,iсаlэгi l4. l cadvalinda verilmiEdir,
Cadval l4 l

IJutadien mоlеkчlчпuп ;r-оrЬitаlllагl чэ z-"1Ф l9]lyy?lg'i
Епсrji. я, NIolckulyarorbital, р,

Фt = 0,З'l11 ,|l + 0,60'1 57, + 0,60l57. + О,З7|7 х,

Qz blo t s,y, + О,31 17 72 - 0,31' |'7 х, .l - 0,60l 57о

Рз = 0,60I 5;у, - 0,З717 72 - 0,З1lr7 х, + 0,60l57o

Ец=а-].,6|8р Qц =О,3717 х, -0,60157, + 0,6(l l52,1 - О,З7|1 хо

14.4iaklindabutadienmolel<ulundaqo,mo}ckulyaLrorbitallarl

чэ опlаrlп kvadratlart а? qга{ik tэsчiг оluпmu:;dur. Нэr Ьir

mtrlekulyaг огьitаlrп kvadratt rдf uyýun elektron buludunun biiti.in

molekul iizra paylanmaslnr tэsчiг ,эсlir. Bu ýakillardan g(iгiiпiir ki, qa,

va р. molekrtlyar оrьitаllаrr sinrпretrik, Qz уа Qц isэ a:ntisimmetгik

ГunksiyalaTdrr. Molekulda harrst аtопrlаг araslnda (, va р2 stfrа

ьэгаьагdirsэ. hаmiп orbital brr аtоmlаг arastnda kirпуэчi гаьitа

уаrаtmш,

ýaki] l4.4. Butadien molckrrlunda mоlсkulуаг огЬitаllаг va

z -еlеktгоп :;Ixlt!ml п рауlапmаs t

€l=a+1,6l8/
Ez=a+0,618|]

sз = .Y - 0,r5l 8/
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Вчtаdi'эп molekulunun эsas lrahnda tam z-еlеktгоп cnerjisi

(l4.19) kimi tayin olunduýundarn trеlэ dеmэk оlаг ki, z-rаЬitэlаriп
ene{isi 4,4711-1-17|-\,a ЬаrаЬаrdir. €)gаr т-еlеktrопlаr yalnrz (.| -с2 чэ

сз - с! rаЬitэlаrirrdа lokallaErnr; olsaydllar, crnda butadien

molekulunu n hipotetik tam u -еlсktгrrп епеrjisi Е' etilen
nrolekulunun i]sas haItntn (l4.1l) tilm z-еIеktrоп епеrjisiпdэп iki
dafa 9ох ol;ll,dl:

I:.| =2E(elilett)=2.2ct=4a+4! (14.20)

(l4.20) va ('l4.t9) kimi tayin olunan епеrjilэгiп Е'-Д Гэrqi butadien
rno lekulu rrd;:], lrЪ rеzо папs enerj:isi adl апtг :

Wп= Е'- Е=0,472(-р'). (14.21)

3, Alli1 radiklnlr СН, =611-CI,l2- Allil radikalrnda iig dэпэ ,т-

clektron vardtr. Bu sistemda kаrьоп ;rtomlartnm пбmrэlапmэsiпi

н

(|, сз
I{ н

kimi qэbuletsek, (l3.15) tэпliklаr r;isitemi

н
I

н

Cl

xC|*C2=Q

С|,+ ХС2 + сз = 0

С2 * хс-, =. Q

9аkliпdэ оlаг. Ilu хэtti bircinsli tэпliklаr sisteminin

а=1

Ч=2

Ч=З

(l4.22)

=хз -.2.t=0

li;;
(14.23)

xarzrkteristik tanliyirrin kоklэri tigiin
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xz = 0 {4,Z4)

'з={z
qiупrэtlэriпi taprrrq. Onda (lз.16) -уа asasan allil radikahn*llt z-

еlеktrопlагrп eneriji lэri i.igiin

q=а +лр
€2 - а (l4,2j')

€э=а-лр
olduýunu taplrlq. Bu епеrji sэчiууэlэгi чэ asas halda z-еlеktгопlаrrп

hэmiп sэчiуузtзl6tз уеrlэýmэsi sx.emi 1 4. 5 9эkliпdэ gёstэ ri lnrigdir.

q -2р

€l

tФ ---u,

а +2Р

ýakil l4.5. Allil rabikaltnln z-enerji saviyyэlarini,ir sxenri

(14,24) kciklarinin hэr birini (l4.]t2)-da уаzаrаq аhпап xэtti bircinsli

tэпliklэr sistemini hall еtsэk r,э molekulyaI оrЬitаllагlп поrmаlhq

qагtiпсlэп istifatla etsak uyýu-ll c{l эlllsаllаr r;c,xlui;ullu чэ dсmэli,

(l3.17)-уэ эSаSап uygtln р, mоlеkчlуаг orbitallarrn: taptrtq:

а л
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,, -- Jl'r, -r jlx, r х11

о,=!tl,-zr) (l4.26)

l-q =;\xl - ^l27r-+ 7r)

Вu rnolekulyar огЬit-аJ.lаrlll ча опlаrlп kчаdгаtаlаrtпlп qrаfiklэri 14.6
gэllliпdа чеrilmi9diг. Gбrii;:Ёdtiyii kimi, qa, molekulyar orbitalr di,iytin
mtistavisina ma.lik deyildiг va С, -С: чэ С, -С, r;лЬitаlэriп,Сэ р,-э
uуýuп olan еlеktгоп bulrLdunun slxlrýl slflгdап fаrqlidiг. Bu isэ о
demakdir ki, эп aýaýr г, erlerjisina uyýun оlап р, mоIеkulуаг orbitalr
гаlэitа эmэlэ gatirandir. р, molekulyar oгbitalt isa, аksiпэ, Cl - С2 ча
Сz'Сэ rаЬitаlэriпdа diiyйn mtistavilarirra malikdir чэ опа gоrэ da е,,

епеrjisiпэ uyýun rэlап bu пrоlеkrrчlуаr orbital

f"

.3

.(

2

2

fr'

,?о'

n 1

ýakil. 14,15, д]lil radikaltnda z-оrЬitаIlаr va
z -elektron sжlhýlпlп paylanmast

ralritani zэiflаdэпdir,. 9э .rnolekuiyaг c,rbitalt С, atomunda dtiyiin
mi,istavisina malikdir va о, izоlэ olunпtug kагЬоп atomunun я, =а
enerjisina uyýundur. Оп;t

mоlеkчlуаr orbitaldrr,
gбrэ dэ \oz rabita аmэlэ gаtirmэуап

5
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Allil radikahnrn эsа.s hziltntn о| 
L чlrо, еlеktrоп,

kclnГiqurasiyastnda tanTl т- еlеktгсrrr encrjisi (1З.l8)-э аsаsэп

Е = 2с l + €2 = ]q + z^{7 tз (14 .21)

оlаr. Gбstаrmэk оlаг ki, bu епсгji allil radikalrnln
СНr=l;ц _gy1, (/)

lokalla9mr5 stгukturчпчп tam z-еlеktгоtr еп,эr.iisirrdэп a9aýrdrг.

Lokallagnrrý / strukturunda С] -с:r z-rаЬitэsi ]/охdчr va опа gоrа

da bu struktuгuп z-elektron enerjisi izolэ olunmug karbon
atomunul,t а епегjisi ilэ ikiqat rаЬitэпiп, уэпi etilerr molekulunun
(14. 1 l ) zr-епегjisiпiп сэIпiпэ ЬагаЬэг olrnaltdlг:

Е,=о+ Е(еtitеп)=а+2(ц+ l7\=3a+2P (14.28)

(|4.21) alliI radikalrnrn delokal, (l4.28) isa lokal mоdеliпэ uyýrrn

tam z-еlеktгоп епс:rjisidiг va gciriinyi.idi.i kirпi Д.:li, qlal,ti cidanir. Bu

егrеrjilэriп

ьЕ= Е-- Е,=(за+zJlh-(за+ 2р):1|\Л-\р= 0,82ttp (l4.29)

fэrqi delokallagma enerjisi adlanrr va bu Гэгq qo9ma (doymamrg)

mоlеkullаrrп rrisbi stabilliyinin kamiyyat tilqiisiidiir. Delokallagma
enerjisi Ьэzэп rеzопапs enerjisida аdlапrr.

4, Benzol CuHu mоlеkulц. Ben;lol molekulund:r б dапэ z-
elektron чаrdlr (Ьах: ý10). I}u molekulda kагЬоп аtоmlаппtп
псimrаlапmэsi l4.7 gэkliпdа gtistarilmi;dir. Оп<lа (lЗ.l5) tапliklэr
sistemi agaýrdakr kimi yazrla

8

ъ
Ь|''ь

з (7vz

а

I

.ф

6,-q{
с,У!

ýakil 14.7. IJenzol molekulunda kаrЬоп atcl,mlartntn пёmrаlэпmэsi
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,ча сбD Sln,Imetrlya q_гчрuпчп elernentlari

bilar

а=|

q--2

Ч=З

cl=4
.]

q=-.]
I

q=6l

.ХС'|+С2 +сб =0

С| +хa? +сз,.0

gl*ХСз +С4 =0

Сз + ХС4 + CJ ,=,0

С4 + ХС5 -l Сб =,0

Cl+C{; +Лс6.=0

( l 4.30)

(I4.3l)

Bu хэtti bircinsIi tar;rliklc,г sistetminin xarakteristik tэnliyi

lili1
n ,l
r] 0l

о ol=o

, ol

.r ll
,,l

0Iл
00l
00 0

,эIаг. Bu determinantl aqsaq -'-э пэzэrэп б dэгэсаli tэnlik аlа.гrq:

хб _6х4 +.9х2 -4=0 (14.32)

Burada

!=.х2 (14.з3)
эчаzlэmэsi etsak

у3 -6у? + 9у - 4=0 (14.з4)
]<ubik tanliyirri irlart,1. Btr tanliyi

(у _|)Тty -. 4).=0 (l4.З5)
kimi daha эlr,еriýIi qlakil,Ja yazmaq оlаr. ВuгаdДП у, = 4, h =у, = l чэ
(la.33)-a аSаSэп isэ ( l4.З2) tэпliуiпiп k<iklэгiпi taplrlq:

xt=--2, х2 =rз =--l, л4 =x5=l, х6-2 (l4.3б)
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Onda (,tЗ.iб)-уа. аsаsэп benzcll molekulunun z- enerji sачiууэiаriпi

tapmaq оlаг:,сi =а+2!, tz=с,э-,а + F, Е,-4-- €s==a- F, сь=а_2F
(14.37)

Benzol molekulunun bu епсrji sэчiууаlэri чэ опuп эsаs haltntn z-
еlеktrсrп kor-rfiqurasiya-st sxenratik оlагаq 14.8 ;аklilrdэ
gбstэrilmi9dir.

q -zlJ
а-Р

а
а+р

а +2Р

Оt, Bl

Е.)

--- 

E,l 

- 

Eq

дI

-1-ф- яrfr; ",. El

EI Al
-T-v-

ýakil 14.8. Benzol molekulunun ,/r-ene{is aviyyalэri

Оччэlki misallarda olduýu kimi, (l4.3б) ktiklarinin hаr birini
(1а.30)-dэ yaztb, altnirn tэпIiklэг sisternilri, nrolekulyar оrЬitаllагrп
поrпrаlltq 9агtlэriпdап istifiaclэ еtrпэkl;l hal[ еdаrэk cqi эmsаllаr

goxluýunu чэ (l3.17)-уэ аsаsап isэ uyýun (р, пlоIеkчlуаг orbitallarlnl

taplrlq.
Benzol mоlеkчluпdа zг-еlеktrопlагl,п Iiitikkel nretoduna giiга

taprlmt; епеrji sэчiууаlэri чэ, molekulyaг oгb:Ltzrllarr l4.2 сэdчаlilrdэ

veгilmiqdir.
Саdчэl 14.2

Benzol molekulunda z-еlеktrопlаrш iэпег;Iilэri va mоlеkulуаr
оrЬitа,[lаr

ч, =|tъ + )ь - zs - хо)

Епеrji, я, Моlеkчlуаг orbital. ql,

v,=ftQr+ xz + хз+ х4+ 7r+ 7u)
Ct=a+2!

€z=ц+ ! 1 (2h+ ):l- хз-.2хq - xs+ ZB)

Ез=а+ F

Ец=а- 0
чо =,f,Qr, ,- хз + .ls - )ib)
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(Zxt - xz -- хз + 2хц * ts -- .ZB)

€ь = а -'.2ý
Фь ='т:

{t)
Llt - xz + )(з - )(q 1, ts - lB)

Веlэliklа. aydrlr оluг ki, Фz УЭ Qз, Qц че Qs mоIеkulу,аг
оrЬitаllаrr, uyýun оlаrаq, епегjirriп eyni Ьir €2 = Ез ча Е4 = €5

qiyrnatlarina Llyýun gэlir, yani Ьurаdа ikiqat clrlaqma mёчсчdduг.
вч, о dеmэltdir ki, benzol molekurlunun asas halrnda ikiqat сirlаqmtg
€2 = €з enerji sачiууэsiпdэ (bu saviуvэya iki dэпа mtixtэlif Ql уэ Qз

molekulyar <эrЬitаlr uуýuпdчr) 4 сl:эпэ z - еlеktгоп уеrlаqir (;akil
14.8). Benz;ol molekulunun asa.s halrnda €4,€< ча Еб ,т-епеrji

sэчiууаIэri с:lеktrопIаr tэrаfiпdап tutuhnarnlýdtr va molekulu lazlmi
qaydada h;эyacanlandrгdlqda agaýl sэчiууаlаrdап еlеktrопIаr bu
sэчiууоlага ker;a Ьilаr. Dеmэli, asas halda Ьепzо1 molekulunun tam
z -сlеktrоп enc:гjisi (l 3. l 8)-а asasaj:

E=2,tt-|Ztr+Zer=6a+8lJ (l4.3S)
оlаг.

Оgэr б dэпа z-,elektron benzol molekulunda Kekule
quruluqun:r (ý.t0) uуýчп оlаrаq 3 dlrtrэ izola olunmu; ikiqat rаЬitэlаr
yaгatsaydl (lo-Kallaglnrg stгuktuг) clп.da z-еlеktгопlаrtп taln епеr.lisi
etilen molel<ujunun эsаs hallnm (i4.1t) z-enerjisindan tэqriЬап З

dэlЪ 9ох olardl. Demali, benzcll mоlеkчIчпuп lokal Kekuk:
modelinin tiLm z-elektron enerjisi

Е',=Зli(еtilеп)=6а +6! (14.39)

оlаг, Gбгrirtdtryii kimi, benzol molekulunun delc,kal modelinin z-
enerjisi lokal nrodelin z-enerjisinclэtr agaýrdrr: Е < Е' .

(14.39) va (14.З8) kimi tayill olunan Е' vэ Е kаmiууэtlаriпiп
farqi benzoi nrolekrrlu iigtin Hrikkel metoduna asason hеsаьIаппug
паzэri rеzопапs (delokalla;ma) ener-jisi аdlапrг:

En, == 6" - Е =2.(_f) (14.40)

Р kэmi,gyati mэпfi igarali olduýundan Iiп пrtisЬэt iqarali
olacaqdtг, .Benzol rigi.in z-еlеktrопlапп rig dana iki qat rаьitэdэ

t;5 =а _ |J l
Qs = =:,l12
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lokultugrn,5 olcluýu Kekule strчkIuruпdап faгqli ,llаrаq, benzol

molekulunda б dапэ z-elektr<rn btr mоlеkчluп skt:letini tэýkil еdэп

biittin kаrЬоп аtоmlагlпl аh,:rt:э еdэп lokzrlla9mzLTnr9 (delokzrl)

оrЬitlаllагd;а уегlа9irlэr. (14.40 } kimi tэуiп rэlunan .1:,, ге :оl111l]s

eneг.iisi bu delok allaýmallln kэ m iyyat бlgi.isiiditr.

Qey,d еdэk ki. пэzэгi v:r tacгtibi rezollans епеljilэгirri Ьir-

Ьiriпdэп Гагqlапdiгmаk lazlmdtг. Маsаlэп, allil radikall Ё9йп (l4.29),

benzt>l molekulu iiqiin isa (l1.40) kimi tэyin olun:lt,l karniyyэt пэzаri

rеzоtlапs епегjisidir. Тэсгtitli rеzопапs eneгjisini i;э hiЫidlэ9mэ

istiliyinэ чэ yanlna istiliyina asi}ýian tэуirr еdirlэr. Lakirl уапmа istiliyi
qoxlu miqdаг mаddаlэг tigi,in olqiildЁyi,indэn tасгriЬi геzопапs

enerjisini hэmiп kаmiууэtа asasan tayin etmak dalra alverigli hesab

оlчпur. IИаsэlап, benzol пrоlеkчlч iigiin tacri.ibada t,:rprlmrý уаппа
istiliyini Kekule qurulu;una шalik benzolun hipote;ti}: уапmа istiliyi
ilэ mriqayisэ etпrak оlаr, Bu сlurulugа б dэпа С ,- Н , iil; dэпэ С -- С va

iig dana С=С rаЬitаlагi daxilclir (ý10). Bu гаЬit:эIэг iigiin уапmа
istiliyini Kleyces agaýldakl kimi miiayyan etmigdil,: ]stэпilэп С-н
гаЬitэsi iigЁn 54,0&iallmol , istan,ilan С - С гаЬitэsi i.igiin 49,З kkal l mоl ,

etilen molekulr-rnda С=С rzrbita:;i йgtiп 12]',2kkall п;,о/, alttbucaqlt
Irэlqэ daxil olan sls - 1,2 diavo;leriilmi9 оlеГrпlаrсtа С = r] rabitasi iigiin

|l'1,4 kkal t пtоl. ]]u qiуmэtlэrdап istifadэ edarak benzoi molekulunun
Kekule quгulugu iigiin уапmа istiliyini hesablayaq:

6.54.0+ 3.49,3+3 .|l7,4+ 1,0= 825,1 kkallmol (14.4l)

Вчгаdа аlачэ olunan |,0 kh,zl / пюl altrbucaqlr Lralqaya Kleyces

diizaliqidir. Bc:nzol iigiin у,tп,mа istiliyinin tat;r йЬi qiyrnati

789,|*Иttпlоl-dчr. Belalikla, Ь,эпztrl molekulu iigrin yarrma istiliyinin
(l4.4i) пэzаri qiymati giliJD tэсriiЬi qiynratindan 825,1-

789,1=36,0 kkallmol qаdэr goxdttr чэ bu fэrq yanmil istiliyinэ asasan

taprlmr; rеzопапs enerjisidir. }rlаrаqhdrr ki. hiЬridlэ9mа istiliyinэ
gбrэ dэ tlenzol tigtin hэmiп tacгiibi геzопапs errerjil;i {.36,0 kkallпol)
аlшlr.

Benzol molekulu iiqiin }{iikkel metodtrna aliztsэn tapllmr;
(14.40) пэzэri rezonans епегjisiпi (-2В) опuп tасгiiЬi qiуmэti
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(З6,0 Kkal t mot) ilэ rпiiqауisэ еdаrэk Iezonans inteqгall Р iiK;iin

/=-l8 kkallmol adarJi qiymatini tа;эlп,q. Digаr tэrэfdэп mаlumсlur
ki, benzol molel.:ulU iiqtin birinci ionizLqma potensialr 9,2|.let, vэ уа
2l2 kkаl/пtоl-1,1u.r. Веlэ lresab etln.|k оlаг ki, bu kаmiу,уэt benzol
nlolekulunun asias halrnda maskunlaýmtý эп уtiksэk enerji
saviyyasindэn z-elektгonu qораrmас1 iiqiin tэlаЬ crlunan епегjiуа,
bagqa scizla, ,namin sэчiууэпiп enerjisinэ эdаdi qiуmэtса Ьэ.аьэr
olmalrdtr. DсrпаJ:[, (r+ P=-2lЪkkallnilol yaza bilarik. Lakin Ьir qаdэr
эччэl / =-|8 Akal/mol olduýunu tapdlýlmrz tiqiin, Ьurаdап а Kulon
inteqгallntn da, э<lэdi qiуmэtiпi mtiayyan edirik: а = -194 kkal / mо| .

Benzol molek:ulundakl б сJапа z-orbitaldan 9l,Qz,Qз
molekulyar оrЬ:itаllа,rr а -dan kigik. Qц,Qs,Qв isэ а -сlап bбyrik
епеrjilаrа uyýrrn galir:lar (qэkil 14.8). ilK tig molekulyirr orbital rаtlitэ
эmэlа gэtirэп, сiigэr Lig molekulyar огьitаl isa rabitani zэiг]эdап
orbitallar аdlапu,,lаr. а enerjisina uyýrrn оlап огьitаl isэ rabita ;rmэtэ
gаtirmэуэпdir. р, mcllc:kulyar orbitaltrrir uyýun olan а, enerjisi ila а-
пrп Гэrqi bu rпоlеkчlуа.r orbital Ё9{iп rabita enerjisi а<ltапш. Мэsэlэп,
benzol molekulunutt 1а, mоlеkulуаг оrЬitаh iigiin rabita enerjisi
а - Е| = а - (а + 2ý'l = z. (-/) оlаr.

Оgаr Ьепz,эl molekulunda tliitiin karbon аtоmlаrt ауrlса
baxllmaqla altt dana z-elektron hэ,r lэiг kаrьоп atomuna Ьir еlеktгоп
dri;mаkiэ kzu,bcln atomlarrnda l,эltаllаЕmrq olsaydt, oncla bu
еlеktrопlаrtп сп,эrjilэгiпiп сэmi t5a, olardr. ona gсiге dэ benzol
molekulunda ..т-,:аЬitаlэriп enerjisi бr:l-dап (l4.3s) tam z-enerjisini
grxmaqla tapil;r:

W,,,6 = ,5а - Е .= 8 .(_ р) (|4.42)
5. Pirid.irr сЪ1l5Д mоlеkulч. Eiu molekulda hеtего atom (,v)

чаrdtr. Опа gкirа dэ hаmiп molekul tiqi.in (lЗ.l3) tэпIiklаr sistc:mini
qчrаrkэп (1 з. 19)..(13.2 1) miinasibэtlcrri паzэrо alrnmalrdtr.

Benzol m,эIеkчlu kimi рiгi,Jiп molekulu da, rntistavi
mоlеkчlduг. ltzot atomunda Ьаg J<l;ant эdэdi и=2 olan 5 dэпа
еIеktrопdаП 4-ii r,p2 }rihidlэýmаdэ.п irhrrmtg оrЬitаIlагdа, begincisi isэ
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molekul mOstavisinэ регрепdik trll,аг уеrlэ;m $ 2 

7,r _ а1огп orbitallncia

уегlэ9ir. Benzol molekulunda kагЬоп atomundall lЫqli оltrгаq

piridin molekulunda aZot аt,Ortlu Spz - hiЬгidlэqmаdэп ahntnt;

оrЬitаllага i.iq deyil, dёrd clektrtln taqdim еdiг ki. bunlardan da ikisi
N _ с, l,аЬitаlэгiп уаrапmаslпdа i9tiгak еdir. digаг ikisi isэ maksimal

srxhýr 1_4 di.iz xatti boyunca уti;,rэlпrig boli.inmaz еlеktгtlп ctiti.i taTkil

еdiг:
,+

,,''\\ J5

6 2

Piridin molekulunda da ,т -c:lektronlarln l;ayl 6-yir ЬэrаЬаrdir.

Lakin benzol molekulunda С- П rаЬitэ эmаIа gэtirэп iki elektron

ачаziпэ piгidin rnolekulunda az<\t atomunun bciliinmaz ,эlеktrоп ctitii

vaTdtr.

Piгidin molekulunda atomlllrt, azot аtоmчпсlап Ьаglауагаq,

yuxarldakt kimi пtjmrаlауэk. Оп,,Jiл bu molekul tiqiin (1З.lЗ) tэпliklэr
sistemi agaýrdakr kimi yazlla bilar:

Ч=|
(а1, - я)с1 + Fr:_мсz +,{Ia_лсu = 0

lJc:_ Mcl + (а - с)сr+ Р: ., == О

ll сэ +(а - я)с1 + kц =,0

kз+@-я)са + kr.=0

kc+@-a)cr+ ku=0

!c:_Mct + ks + (а - я)с,u=, 9

q=
(t4.4з)

ll=

q=

q=

(1З.l9) чэ (l l}.20)-уэ uyýun olarzLq
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aM=a+ll0,

Д,-м = kl|, (14.44)

!с,=м = kz!
i;аrа еtsэk чэ (l3.14}-ii rLэzэrа alsaq (i4.43) xatti bircinsli tanliklar
sisteminin xarakteristik t:nliyini agaýldakr kimi yaza Ьilагik:

k2 0 0 0tl
1000
лl00
1х l0
0lxI
0 0I х

|х+ 
h

k2

0

х

0
.=0 (l4,45)

0

0

(13.19), (lЗ.20), (14.44) ifаdеlэriпэ va l3.1 сэdчаliпэ эsаsап й, tl
чэ t2 раrаmеtrlаriпirr эdэdi qiymэtlarlni (l4.45)-da yaztb аllпап asri
tэпliуi komptiter va,sitasillr hall edarak bu tэпliуiп б dэпэ л, kбklэriпi
tapmaq оlаr. Sonralil hr:sаЫаmаlаr jsэ эччэlki misallarda olduýu
kimi араrllrr.

Мэsэlэп, (l4.45)-dэ h=kl=k2=1 gcitrirsэk, hamin tэпliуiп
kr5klэritigtin

trl = -2,2784|2З

Jz = -l,З l74з00

' хз = -,1,00l)0000

х4 =0,3'046240 
(14,46)

лs = 1,0000000

лс = 1,89 l 219 l
qiуmэtlэri аlпlr. Bu qiyrnatlэri (lЗ.16)-dа паzэrэ almaqla а, enerji
sэчiууоlэriпi tapa bilarik.

(l4.4з) t"nIikl", ;;;temini (l4.45) эsri tanliyina uyýun ;эkildа
yazdlqdan Sonr;t а]шlп xotti bircinsli tэnliklar.sistemindo (14.а6) ilэ
tayin olunan hэr Бi. *, qiymatini yazarLlq mrivafiq cn, эmsаllаr
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goxluýunu ча dеmэli. (l_].8)-a аSаSЭП (р, molekulyar orbitallarrnl

tapmaq оlаr. Рiгidiп molekr,rlu iiqiin bu qayda ilэ tairrlmr; r-
mоlеkulуаг оrьitаllаr va опlаrа uуýчп епегii sэчiууэlаri 14 з

cadvэlinda verilmiqdir.
Сэdчэl l4,З

Pirictin molekulunun z -tnolekulyar orbitall,arl !,э z -enerji sачiууэlагi

Епегjilаг Моlеkчlуаг о гbitall;,r r

ý 15. МО LCAO mеtоduпdа mоlе.kчlчп simmеtгiуа

хаssаlаriпdап istifada olunmhst

Htikkel metodunu ргiпsiрсэ istэrrilan,ioyrnaml9 kагЬоhidrоgеп

molekuluna tэtbiq еtmэk оlаr. Lakin Ьбуlik molekullara bu

metodun tэtbiqi ьir srrа hesablama 9эtinliklari ilэ qarýrlaqrr. Qiinki
bela molekullar iigiin (lЗ.15) tanliklar sisternindэki tэпliklаriп sayl ,чэ

demali, Ьч sistemin xarakteristik dеtеrm;пап[tпtп da tэrtiЬi xeyli

bбyiik оluт ki. Ьu da опuп lresablanmaslnt 9,эх gatinlэýdirir, Эgаг

baxrlan molekul mtiаууэп fardi simmetri,,,a хilssэlэriпэ mаlikdirsэ,

yani miiаууэп пбqtэчi qrчра mэnsubdursa, onda bu simmеtгiуа

хаssэlэriпdап istifadэ еtпrаklэ, hаmiп molekul йqi.in Hiikkel metodu

ila hеsаЬlаmаlагt xeyli sаdаlа9dirmэk <ll;лг. Вu sаdаlэýmа опdап

iьаrэtdiг ki, qrup пэzаriууэsi metodlarltl.r tэtьiq еtmэklа baxrlan

molekul rigiin (l3.15) tапliklэг r;istelninin xarakteTistik

t, -- а + 2.2784 Р tp, = {1,6463 х, + 0.4|31 7, + 0,2949 7 . +- 0,258t)Z r + 0,2949 7, + 0,4 l 3 l7,

Sz=a+1.3|740

€з=а+ 0

rp, = 0,5 169 I, ь (1.08207, - 0,40tt87, - t),620ti 7 l - 0,40887, + 0,08207.

='i.'rr* х1_ Z5_ x(,l

rp о = 0,4964 х, - 0.421 l х, - 0,1 9837, + |,1.5629 I ц - 0.1 9837, - 0 
"423l х uсl =-сl -0.'l046F

.r.s=d- Р ,r..=\,{rr,- хl+ Is-- z,")

'(,=d-l'.89l2l
q u = 0,262| z, - 0,37897, :+ 0,454 7 - - (1 .48067n + 0,45457_ - О3789 х u
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deteгminantInt daha kiq:ik tartibli dеtегmiпапtlаrlп hasiii kimi
gбstаrmэk оlаr. Маsэlап. naftalin molekulu (Cl0ll8) iigtin Hiikkel

у
I

3

-х
6

1

nretoduna gcira hеsаьlаmаlаг apardrqda mеуdапа gtxan xarakteristik
determinant l0 tartibli olur. Lakin bu molekulun Dzъ noqtavi
qruрuпа mansub rэl,Jчýuпч Ьilэrэk onun simmetriya хаssаlэriпdэп
istifada etdikclэ hesa-blaгlmasl tэlаь olunan determinantlarrn tartibi
3-dэп bбytik оlпrur.

Qrчр паzэril.уаsiпiп tэtbiqi iimчmiууаtlэ sаdэ МО LCAO
nretodunun (l l .8) чэ (l 1.1 1) tэпliklэriпi kvazidiaqonal gakla
salmaýa, baxrlan Tnolektrlun biitбvliikdэ hallarrnlrr va biTeiektronlu
hаIlаrlпtп tasnifatlnt чегmэуа. ýrеdiпgег tanliyini bilavasitэ halI
еtmэdэп mоlеkчlцп sirttmetriklэ9diгilmi9 molekrrlyar orbitallarrnr
tapmaýa, rrrolekulu хаrаktегizэ edan Ьэzi рагаmеtrlаri tэуiп еdэп
matris еlеmепtlэгi ti.giin sеgmэ qауdаlагml mriэууап еtmауэ чэ s.
imkan чегir.

Sado МО LС,AO m,etodunda qrчр паzэriууаsiпiп tэtbiqina
misal оlаrаq qгчр llazariyyasindэn istifadэ еtmэklэ benzol (свнь)
molekulunda z - еlеktгс,пlаrtп mоlеkчlуаг огЬitаllагrпtп va епеrji
saviyyalarinin Htikkel netodu ilo tapllmastna baxaq, Benzol
nrolekulunda kагЬоп atomlarlnl l3.7 9эkliпdэki kimi пбmrаlэуоk.
Bu molekul aýaýrda-kl l,1imi l2 sirnmetriya еlеmепtlэriпdап iЬагэt
olan Ci,, noqtavlqrupunil mэпsчЬdur (gэkii 13,7):

с, - molekulun kritlэ mсгkаziпdэп keýan ча molekul mtistэчisiпэ

реrрепdikчl),аr оiап ох atraftnda saat эqrаьi hэiаkэtiпiп эksi
istiqamatind,э l8CO(z) hucaq qader dбпmэ;
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с'.|- hamin ох эtrаftпdа hэmiп istiqamlltda 1200(?#) bucaq qаdаг

dбпmа;

{'.2- hэmiп ох atratjnda hэmiп istiqamatdэ 2а0011а1 bucaq qadar

diiпmэ:

С'|- hamin ох эtrаtlпdа hэmiп istiqапrэtd;э oontil bucaq qаdэr

dёпmэ;

c'j- hamin ох эtrаtrпdа hэmiп istiqamatda зоО01}; bucaq qarJar'3'
dбпmа;

о,,1..оч2,бб - hamin oxdan va Ьiг-Ь:riпiп qargtsmda уегlэqэп

kаrьоп аtоmlаriпdап molekul mi.istэvisina

реrрепdikчlуаr olmaqla kеgэп mi.istэчilэтdа эks

оlчпmаlаг;
о4l,о721б77 -hamin oxdan чэ bir-birinin qa,rEtstnda уеrlэ9эп

с -с rаьitэ xatlarinin ortastndan molekul
miistavisina регрепdil,,чlуаr olmaqla ker;an

miistачilэrdе эks оlчпmаlаг.

Bu simmetriya elementlarinin hэг Ьiгiпiп tasiri паtiсаsiпdэ molekulu
tэgkil edan аtоmlаrm atom оrЬitаllаrr uyýurr dekart koordinatlaгr
kimi gечrilmэlidir. Hiikkel metodunda har Ьir kагЬоп atomundan
yalnrz 2р,- atom orbitalr паzэrа altntr. Опа gёга da z охчпч

molekulun kiitlэ mэгkаziпdэп kegan ча molekul mйstэчisiпа

регрепdikчlуаг olan ох kimi gБtiiгsэk (l;akil l3.7), уuхапdа
gбstэгilэп hэr Ьiг simmеtгiуа эmэliууаtr ziimalll benzol rnolekulunda
kаrЬоп аtоmlап,пtп 2р. аlоm orbitallaTrntn qечгilmаsi sadaca оlа.гаq

diizgiin altrbucaqlrntn 12З456 tарэlэriпiп,уеrdауigmаsiпэ uyýun
olacaqdtr (сэdчаl 15. l),
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Сэdчаl l5.1

C'u" qrчрuпu tэ;kil еdэп simnretriya аmаliууаtаlагt zamanl benzol

moleku]unda kаrЬоп аtоm.iагtпtп 2р, atom огЬitаllаrrпrп

qevrilmasi

I с, Cj с; с|с
--{
L oi, Ot,l Оу2 О"з Orlt Ortz О,tз

Zl хц хз )Ь ,lz хь )(t Zs Iэ Iq )h Ib

l5,1 cadvalina, аSаSэП aydrn оlur ki, ba-xtlan halda Cru qruрuпuп gэtirilа Ьilэп

tasviгi б iilgtilii olub, agaýrdakr mаtrislэrdэп iЬаrэtdiг:

r r
r' 12 3 4 5 6 234sб

l00000 00l0
) 0l 0 0 0 0 000l0 z 000l00

г(1) = з 0lcl 00 г(с2)=3 00000l г(сj)= 00010
4 l00000 4 00000l

х
1

z

23456 r'

00 0 ]. 0 0
00 0 0 l 0

00 0 0 0 l
5 l0000

0l000
5 l00000
6 0l00006

Ct(2p,)

Cz(2p")

Сэ(2р") ,lз

Xt Xs

Xz )(s

Slmmetrlya,
eleme,nti

Bazis
Гчпksiуаlаrl

Xl

,Yz Zц

Iз It
)(s ZB', Z2

Zэ

)[ц Xz Iэ
)(в )(s )h 1|ц Xz )(ь Ic

)(з It хь

Сц(2р,) ,ll Iс h хв )h 1|s 1hZц Iz ZB h Is Iз
Сs(2р") Is Xz h Iзtь l(q Iз h Is хь Zц Iz)|з

,;,|6 IB хз Iz Iц X'l )(s )h хв lц Jb Iз XlСв(2р")
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r,

у

у

Г(Сr2) =

00
00 0

l0 0

0l0
00 l

00 0

0l0 l
00l 2

000 г(с;)=3
000 4

000 5

l00 6

l,] j456 ]_]456
00

()0l000 l000i,0
000l00 г(с,;)= 0l0000
()0lj0l0 l| 00l000
00000l 000l00
ll)0000 (; 0000l0

r

1i'.З456 r'

|,

_,

l|

:;

у у

l0 0 0 0 0

0000l
Г(о"r)= 0000l0Г(о,r)=

00l00
00 l 0 0 0

б0l 0 0 0 0

у

12 3 4 5 б r'

12 3 4 5 б r'

23456

l0000
Г(о"з)= l00000

00000l
0000I0

60 0 0 l 0 0

0{)|)0l0
000l00
00l000
{]l0000
1I)0000

б0|)000l

у I

00 0 l 0 0

00 l 0 0 0

Г'(о оr) = 0l0000Г(о7r)=
4 l0 0 0 0 0

00 0 0 0l

l0000
00000
0000l Г(о,lз)=

000l0
00l00

2

j ,5,

l
2

5

4

5

l2З456 у' l2_]45б
00000l
000010
|)00l00
00l000
0l0000

r'б 00 0 0:l 0 600l000 бt00000

Вurаdа Г(g)-qrчрчп g еlеmепtiпэ uyýun оlап matrisi igаrа еdir. Bu

matrislэrin, yani Cbu qrupunun, baxllan gэl.irilа Ьilэп tasvirinin

x[lc) хаrаktеrlаri qrupdakr siniflar tizгэ 15.2 са<lчаliпdэ. СЪ"

qrчрчllчп /-, gэtirilа bilmayan tc,svirlarinin х(Гilд) хitrаktегlэri isэ

l 5,3 сэdчэ[iпdэ veгilmigdir.
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Сэdчэl15,2

('6,, qгul)ul,:luп l4.1 сэdчэliпэ uyýun gatirila bilan tэsчiгiпiп

хаrаktеrlаri

о l(', ?.Сз 2Сь 3б" 3rт,!

60 0 0 2 а

ll т, (а., + ao,au\

z\t- l s)
Сэdчэl l5.3

Cu,, qrшрuпuп gаtirilэ bilmayan tэsчiгlэriпiп хагаktегlагi

I (:,, 2Сз 2Сб 3ou 3с,!

R,

(4,|");(Д,,R, (а*,Чуr) 
,

(a*.-an,ao)

Cu, qrчрчПчп baxtlan gэtirilэ bilan tasvirinэ опчп hansr gэtiгilа

ьilmэуэп tэs,riгlаriпiп daxil olduýunu miiэууап etmak laztmdш. Bu

maqsadlэ qrчрuп Г, gаtiгilэ Ьilmоl,ап tэsчiriпiп опчп gаtirilэ ъilап

tasvirinэ пе9;,dэгэ daxil olduýunu tэуiп etmaya imkan veran

m, = !Ех'(l',lфz(l'ilc) (l5.1)' /V.ч

diistrrrundan istifada edilir. Buracla lй-qгчрчп tэrtiЬi, yani qrupu

tcEkil edan c,leIlrentlarin Sayl, /(1',s) va х(Гtlil -qгt]рuп, uyýun

оlаrаq, /- gatirila tlilan чэ .{-', gэtirilа bilmayan tэsчiriпdа ,с

elementina uygun olan. matrisirr ха-rаktегidir, * i9arasi kompleks
qoýmanl gёstаrir va саmlэmэ qrчрuп biitiin еlеmепtlэri iizra араrrlrг.

l5.2 ча l jj.3 саdчэllэriпdап lstifada еtmэklа (l5.1) diistчг_чца

эSаSап

ll
l _l

I -1
,, 

-1

22

А|

А2

в|

в2

Е|

Е2

., l

-l
]

0

0

-l
l

-l
0

0

l

l

l

l
_l

_l

l

l

-l
-l
l

-l
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,r, =irrx' (!' о, lфx(l'lBl=,|tr.6+ 1.0+ 1.0+ 1.0-r- 1.0+1.0+

+ l. 2+ 1.2+ 1 -2+1.0-i1.0+ r.оl=-]-,lз=l
|2

oldulunu tarplrlq. Нэmiп qayd:r ilэ alrrlq ki.

,о, =lZl"(/;" l с')х(Г18)=0." |/ у

,u, =if,rr(глr I g)z(гls)= l,

,, = *1 r' rt- в z l dл[ 18) = 0,

l.
tr, = uTrZ 

(Г 
t; t l g)z[l g) = l,

l.

Dеmэli, .," *";"-jT',,"|"';';ff;]'r, ,. д, ikiolgtilti
gэtirilа bilmayan tэsчirlаriпiп hаг Ьiгi bu q;гчрчп tlaxtlan gэtirilэ
Ьilэп tэsчiгiпэ l dаfэ daxil оIuг, Д2 ча В2 birбl9filii gatirilэ bilmayan
tэsчirlаri isэ daxil оlmчrlаг. Bagqa scizla, Cu' qrupunun baxllarr
gэtirilэ bilan б ёlgi.ilii Л tэsviri hamin qruрчп gаtirilэ Ьilmэуэп

tаsчiгlэтiпэ a;aýrdakr qayda iizra рагЕаlапlr:
г =Аl+ц+Е|+Е2. (15.2)

IJчrаdа i i;аrэsi ЬirЬа9а canli gсistагir ki, bu da Ь:люlап tasvirin
tayin olunduýu хэtti fazantn trаr biri mtiаl,уэп gэtiгilэ Ьilmэуэп
tэsчiтэ aid olan iпчагiапt altfazalardan iьаrэt oltnasl dеrпэkdiг.

Sada МО LCAO metodunda qrчр nэzariyl,asinin tэtbiqi
aslinda baxrlan hаr Ьiг hal iigtin bu metoclulr (1.1 1) эsri
determinantml kvazidiaqonal gаklэ gэtirrпэуа imkап чеrап

С-'(Н - бS)С охqаг gечiгmэsi iigiin уаrагh оlап С gаltirэп matrisin
аgkаr ifadэsinin taprlmastndan, уэпi bu С matrisinin elementlarinin
hesablanmasrndan iЬаrэtdir. Наг hanst bir noqtavi qгчрuп'Ьаюlап
tэsчiri i.igiin gэtirэп matrisin сlс:mепtlэriпi hesablamaqdan otrii isa
hаmiп qruрчп gаtiгilэ Ьilmэуап tаsчirlэriпiп mаtrislэгiпiп agkaT
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illrdasini Ьilпlэk tаlэЬ оluпur. Q|Iuр пэzэrаiууэsiпiп t.аtЬiqlэгiпэ aid
olan krtablarrda isэ nciqtavi qгuрIirrtп gэtiгilэ bilnrayan tэsчirlэгiпiп
yalntz хагаktеrlаri сэdчэl qаklirrсlэ (mэsаlап, l5.3 ca<lvali) чегilrr.

Вuпuп sэl;эtli isэ ondan iЬагэldi.r ki, hаг Ьiг поqtэчi qгчр trgiin

gэtirilэ bilm:ryan tasvirlarin хаrаktеrlэri саdчэliпdап istifada еdэгэk

Ьu tаsчirlэriп, mаtrislэriпi qurmaq nriimktindiir. I}u mэqsаdlа Ьir srга
qауdаIагd;rп istiГаdэ еtmэk la,zlm gаlir ki, опlаrtп da Ьэzil:,гi

a9aýrdakl I<irпidir.

l. Gаtirilэ Ьilmэуап birol9йlti tasvirlarin matrislari baxllan
qruрuп хаrаktеrl:эг сэdчаliпdэ опlаrш хаrаktеrlагi ila еупidir.
Birol9rili.i tэ;sчiriп matrisi dэ Ьirбlgi.ilii olduýundan bu qayda

tгiчiаldrr.
2. Nбqtэvi qrчрlаrlп gэtiгilо Ьilmэуап tаsчirlэriпiп

хагаktегIэ:гi саdчаllэriпdа эl<sэr hаllагdа bu gаtirilэ bilmayan

tаsчiгlаriп hаг Ьiгi Ёzrэ 9ечrilэ bilan funksiyalar trrplusu gоstэriliг. I}u

fuпksiуаlагt slitun чеktоrч х ,kimi yazarurq qrupun elementlarina

uyýun эпrrаliууаLtlаг zamanl х -in gevrilmэsini rпtiаууэп edan

matrislari ta.ptrlar ki, Ьчпlаr da harnin qrupun hэmiп gatirilэ

bilmayan tэsчiriпiп mаtгislаri olrtT.

Yuxalrtda gositэrilarr funksiyalar toplusu аdаtэп agaýrdakr kirni
оlur:
а) х;irаktеllэr сэdчаllэгiпсlэ, uyýun olarac1, Т,,Тr, ve T, l<irni

igаrэ оlчп;tп х,), чэ ;;

Ь) Xirra.kteI:Iar сэdчэllаriпdе ao,u*d,,,цry,|ayz yа ау, kimi igага

ОlUПаП xZ.1,2.zZ,,x1,,xz vэ yz;

с) aksial чеktоrlаrtп hаr Ьiгi д-iп indeksi kimi gбstarilan ох

эtrаtjпdа dсiпmауэ uyýun olan Rx,Ry,t]," kоmропепtlэri. t}u

чеktоrlаг lrqa,ýtd:rkr kimi yazrla bi}ar (sэkil l5.1):



lзl
t p,i = yjxzi ,

Rrj:rE, yi'

п,i =хТ" ly . ( l .5.3)
р

t'
L у

Е
ýэkil l5.1

I]izim baxdlýlmlz halda уttхагtdа gбstori).arl qzl,ydalarla

}liГayotlanmak о]аr.

{'cu qruрuпа z oxu atгaГtrrda а buca!l qэdаr сlrjпmэ

omaliyyattarr da daxil olduýurrdan, х,у va ; dеkагt koгdinatlarlntn

bu dопmа эmэliууаtlагr zama.nt gevrilmasi diistuгlагtпl Ьilmэk

laztmdlr.
Мэluпrdчr ki, koordinat hraý;lanДrcr dayigmaz q;rlmaq qэrti ilэ

ztparllan эrпэliууаtlаг zаmап1 dеkагt koordinatlztrшrtn 9ечгilmэsi

iimumi gэkildэ aqaýrdakr diistuгl:rrla ifаdэ оlчпur:
л'= лСоSf/l + yCOSPl + zcоS,h,

),' = xcosaz+ ycosP2 + Jcos/2, (15.4)

z' = jЕýоs(/з + ycos /з + zсо|;Уз-

]3urасlа x',1i,z' -i radius чеkt<lruпuп }€Пi, x,y,z is,э ilkin koordinat

охlаrl i.izrэ proyeksiyalarr, (аr,аr,аr)- х', (0l,!z,ýэ) - l', (ft,lz,7.) isэ

.z' охчпuп, uyýun olaraq, X,Y,z охlаrl ilэ эrпэlэ gatiгdiyi

Ьчсасllагdlr.
,koclrdinat sisteminin z (эхu эtrагtпd;L saat эсlrаьiпill эksi

istiqamatinda р bucaýt qэdэт dcinmasi (gэkil 15.2) alnaliyyatr tigtin

( 15.4) iГаdа[эri aqaýldakr kimi оlа:г:
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tr'\
]: = xcosp -- ,ysln,Р

у = xsln р +. ycos(p

2 =Z

( l 5.5)

z

/
Ul
d

l$akil l5.2

hэmiп эmэli,rуаtа uуýuп оlап (l5.1i) qечrilmэsi isa Х'= Л(р)Х ча уа

[] "{,]
kimi yazrla Ьilэr. Lakin koorclirrarllarrn (l5,5) qevrilrnasi zamanl
zkoordinatl dауigmэz qaldrýr ii9iin (l5.б) чэ (l5.7)-ni, sadalik
паmiпэ

Bu эmэliууаtа uyýurr olan Г(р) mLatrisi

(Соst1, -sinp 0\

Г(аr)==|riп1, .оr,р О lll
\0 0 l/

г(,r)==['о'q'-"П'],
[sinp cos,p )

[-'l=.,r/'l
U" i (.у./

(l5.б)

(15.7)

( 1 5.8)

(l5.9)

kimi dэ уаzпlас1 оlаr.
15.З саrlчэIiпсlэrr gсiгiiпiir ki, r-i," qrupunun Е, vэ Е, kimi iki

dana gatirila bilmayan ikicilgrilti tэsчiri чаrdtг. Dеmэli, yalntz опlаr;,п
matrislarini tapmaq lazlmdш.

15.3 cadvalindan, yuxarlda qeyd оluпап qaydalaгclan, |з,7
gаkliпdэп, (l5.6)-(l5.9) ifаdаlэrirldэtl va Cu" qruрu iigiin 15.4 чurmа
сэdчаliпdап riKeli kvadratrndan) isitiГada еtmэklа bu qrtrpun gаtiгilа



! ]з

Ьilпrауэп li, чэ Д2 tэsчirlэriпiп tatrltlmrg

lz

цЬ2
цЬ4

mаtrislагi 15.5 сэdчэliпdэ ver;iImigdir. Вu сэdчаldэ ikiolqi"ilii

пrаtгislэгiп altlnda mоtаrizэdэ lrэi irir matrisin х;агаktегi yazrlmr9dlг

(15.3 сэdчэii ilэ miiqayisэ et).
il]эdчэl l5.4

Cu,, qrupu iigiin ччrпlа cadvэli (Keli kчаdгаtr)

Cz с' dl

о,lз буЗ (:

Malumdur ki, qruр пi}ziэI].ууэslпlп n<r,anl, mexairikasl

mэsэlаlэгiпiп halli tiqi.in Ьiг 9ох talbiqlaгi zamant tэsчirlэгiп yalntz

хаrilktеrlэrirrirL tadqiqi ilo kifауlэtl:rпmаk оlаr. Lakin b:lzi lrallarda

qruрuп baxilzrn gэtirilэ Ьilэп tэs,iiriпа bu qrtlpun hansr gаtirilэ

Ь.ilпrэуап tэsчirlагiпiп daxil olduLý1.1nu deyil, hэm dэ gаtiгilэ bilan

t:,Svirin tru gatirila Ьilпrэуэrr t,эsчirlэгэ paгqalallm:rstnt, уэпi
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tэsчiriп gatiгilmasini kопkгеt оlагаq песэ hэуаtzr keqiгmak laztm

olduýunu Ьilmэk tаlэЬ оlч,пuг. Gatiril;> Ьilэп tasvirin ilkin д

mаtrislагiIrс{ап hаr Ьiriпdэп bu tаsчirэ da.xil ,эl;rп gэtiгilа bilmayan

tэsчirlага uyýun olan stflrdan Гэrqli Ьlоklагсlап taqkil olunm.ug

kvazidiaqoгral qэkilli mаtrislагэ kegid. уэпi tэsчiriп gatirilrnэsi

ekvivalent (сrхgаг) (|-| rlC gечiгmэsi чаsit,эsilа h.эу;rtа kegirilir. tsu

ох9аr gечirrпэпi hэуаtа keqirnrak iigiin iritifarla оlчпап С mаtrisi,

уэпi опuп biitiin еlеmепtlэrilli hesablamaq mi.itrtim эhэmiууаt kosb

еdiг.

Gаtirап mаtгisiп iimumi halda < r|С'\аГrа > kimi igаrа olunan

eiementlariгri hes;lblamaq tigiin biz qrup пэzагil,уаsiпdап mаlчm ol:rn

| 
,< r|С|аГ,а >< r|С|аГ,а >- =

(l 5.10)

= rЯr? . уlt-(dlr,>< a|/'.,1gl|a' >,'

diisturundan istifadэ edacayik. Вчrаdа ,V -еlеm,эпtlаri g э gl, 8z,...,l| м

оlап qгuрuп tartibi, Гr-gаtiriIэ Ьilmэ),ап tasviг. /(Г,)-gэtirilа
Ьilmэуэп Гl tasvirinin cilqtisii, Гr(g,)-/-g tэsчiriпdэ qrчрuп gi

еlешепtiпа uyýun mаtгis, < о|Гrig,)|а'>-gаtirilэ Ьilmэуэп Г|

tэsчiriп<lэ g, еlеmепtiпэ uyýun matrisin,эlеmепtlэri, Г(g,)-qrчрuп

baxrlan gэtiгilа bilan Г tэsvirinda g, r:lementina uyýun mаtгis,

<r|Гk,lir'> - /'(с,) matrisinin еlеmепtlэтiсtir. Г,(s) mаtrislэri,

{imrrmiy,yэtla, gэtirilmiq matrisin Ьir nega Ыoklrnda tаkгагlапа Ьil:эr.

Bu faktr qeyd etmak iiqiin gэtiтilэ Ьilmоуоп tasvirin iqarasinin
qаrýБmа а simvolu yazataq опч с r'o(s) kimi igаrэ еdirlаr va gаtiгап

mаtгisiп еlеmепtlагiпiп <1|Clr-,a> iq;аrаlэtrmэsirrdэ dэ bunu пэzэrэ

аltгlаr: <r|С|аГча > (Ьах; (15.10)). Goriindi,lyii kinri, а rэqэmi, sаdэсэ

olaraq, tаkгагlапап gэtiгilэ Ьilmэуап tэsчirlэг t<rplusunda gatirila

biimayan tasvirin пбmrаsiпi giistэrап аdэddir.

r,у',а че а' baxllan qfuрчп baxllaгL tasvirlori i.igtin miimkЁn

olan biiti.in qiупэtlаri ala bildiyindan (15-10) аsliпdэ tэпliklаr
sistemidiг. Bu tэпliklэr sistenri С matrisirrin с:lеmепtlэтiпiп hasilini



lзб
gэtirilа Ьilэп l'l.aslviriltin rпаtтislэriпiп чэ gatirilэ Ьilmэуэll l',
tэsчirlэriпiп mаtгislэгiпiп ilkin fэrziууэуэ gсirэ пrэlum оlап
еlеmепtlагiпiп hrzrsillэгiniLr qгuрuп еlеrпепtlаri iizrэ apartlan сэmi ila
ilada edir.

у = у' ча а = а' o|ап xrisusi halda ( 1 5.10) di.istuгu

l |< r|С!аГ,а,l' = lP; . rlГt,dlr'>< аjг,,1gl|а >' ( 15. l 1)

gaklina dtigi.iг ki, br,r dir gаtirэп С mаtrisiпiп hаr Ьiг elenrentinin
nrodulunun kr,adra.ttnl r-(s) va Лrk) mаtrislэriпiп diaqonal
elementlari ila ifаdэ etmaya imkan чеrir.

(l5.11) ЬэrаЬэrliуi ,ilэ эlаqаdаr crlan maraqh Ьir masalani qcyd
еdэk. Оgэг verilmig gаtiгilэ Ьilmэуэп tэsчir gatirila bilan tаsчiгdэ Ьiг
пе9э dаfа tэkrаrlа;пtгs а, (а =1,2,.,.,пt|, onda а iizrа сэmlэmо
aparlldrýlndan с -nln ltаr Ьir qiymэti i.igiin <:у|С|а',а> mаtгis
elementinin modulunun kvadratlnt tayin etrnak оlmчr. Опа gога da
(l5.1l)-in sol tаrаfiпdэki hаdlаrdэп birini sadэlik паmiпэ saý tоrэfа,
qalan digэг hэdlагi ;isэ st[rа ЬэrаЬаr gёtiirmэk оlаr. Вчпdап baEqa,
(15.1l)-dan gtlrriпiir ki, gэtirап С matrisinin еlеmепtlэгi modulu 1-а
ЬаrаЬэr olan iхtiуагi vttruq daqiqliyi ilэ tэуiп olunur. Bu ччгчq,
mэsэlэп, cons!=exp(iq2) kimi yaala Ьilаr, Gаtirэп С matrisinin biitrin
elementlari bela Ьir ,sabil, vuTuq daqiqliyi ilэ tэуiп olunduýu iigiin С'

rnatrisinin еlепrепtl;rriпiп эd:rdi qiуmэtlэтiпdэ bu vuruýu adэtart
пэzоrа аlmtгlаr.

(15.10), (l5.11) v:l (l5.12) dtisturlartndan gоriiпiir ki. Cu,,

qruрчпuп bizirn baLxdtlllmи gаtirilэ Ьilэп tэsчiri iigiin gэtiгап С'

mаtгisiпiп iimumi gэkli apagldakr kimj оImаhdtr:
< l l С 1,4| l >.: I | С | 8ll > < l l С l Д,l ;> < l l С i Дl2 >< l |С] l Дrl >.: l | С | Дr2 >

< 2lC | д| I >< 2 l с 8j l >< ;l | с i El | >< 2 iC | Ер > <2.|с| д2l >< 2 l с | д:2 >

< 3 I С l l| l >.3 l С l В!] >< З i С i El l > < ] i С| Дl2 >< 3l С l E2l >< 3 | С i Д22 >

< 4 l с | ll l >< 4 | с i в, l >< l, 
l с l El l >< 4 |с | Ер > < 4l с | д2 l >< 4 |с | Е22 >

< 5 l с l ll l > < 5 lCl 8l l >< 5 i с | Ell > < 5 ] с | л|2 >. 5 l с l д2l >< 5 |с | Ezz>

< 6 | с | А|,| >< 6 | с в, l > < б l с l El l > < б l c1,1;l2 >< 6 ] с }дrl >< б l с l д,2 >,

с= (15. l2)
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(15.12) matrisinin natrralum 36 elr:mentinirr hэг birinin эdэdi

qiymati hesablanmalrdrг, Misal cllarar,tr, hч mаtгisiп д1 gatiгilc

ьilmауэп tasv,irina rrуýuп sr.itununa daxil оtrап еlеmепtlэгiп

lresrrblannrastna baxaq. .{' gэtiгilэ Ьilrпауап tasviгi liiqtin

Г,(с)=1.,..(g),'|[,l)=|'а=сi--]r.l5.5сэdчэliпэаSаSапСп''
qruрuпuп bi.itiin g еlеmепtlэгi iiqiirr < al I- ,tt(g) la >= l vэ Со"

qгupllnull tэгtiЬi 1,1= tz оIdцЁuпdап (15.11) сltisturuпа эSаSэп

l.r]cl.,r,rr|'=}E .z|l,tc)l/', (t5,1З)
r! 8

yaza Ьilагik. Вuгаdа r =1ý qiyrrratlarinin hэг biri iiqiin g tizrа

camlama араrаrаq va cu, qrupunun baxtlan gэtirilэ Ьilэп tэsчiriпiп

yuxattda taprlmrg Г(s) mаtrislэriпiп uyýun <уl Гk)ll >

еlеmепtlэriпiп qiymatlэrirri уеriпа yazaIaq < r |С 1 ,4r]l> mаtгis

еlеmепtlэгiпi Urpmaq оlат. MasalaIl, r- l olduqda

|< 
l|с|я,r i' = *? < ti1,1g)ll >=

}t' *n+ 0+0+ 0+0+. l +0 + 0+0+ 0* 0)= ;
(l 5. l4)

altntT. Вurаdап isэ

<tlci,l,t ,= f,r'" (15.15)
ll| 

,/6

yazmaq оldаr, Вчrаdа co,.sl=e'@ tnodttlu l-э ЬэrаЬаr olan ixl;iyari

sabit vuTuqdur va уuха.гtdа qeyd etdiy;Lпriz kimi, onu пэzага

almatlraq olar. Нэmirr qayda ilэ (l5.12) matrisinin birinci siitununa

daxil оlап еIепtепtlагi чэ digэr siituпlагlп da еlеmепtlэriпi

hesablamaq rпri.imkiiпdЁr.'Гарrlпrtq bu tliуmаtlэri (15.12)-dэ уаzагаq

Ьепz,эl molekulunun mэп:;uЬ olduýu r'_'uu qruрuпчп z- еlеktгопlч

yaxtnlaqmada tasviri iigtilr (' gаtirэп, matrisinin, aqaýrdakr lл9kаг

ifadasini almtq oluruq:
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(l5.16)

вчrаdа ,l va у iпdэkslаri gэtirilэ bilmayan ikitilgiilll tоsчiгlагiп
kоmропепtlаriпi igаrа еdiг.

(I5.16) чпitаг mаtгis olmalrdlr, уэпi onun iigiin
6-1 - 6,+ -,-сr (15.17)

garti cidэnmalidir. Bagqa siizlэ, hэmiп mаtгisiп tэгsi olan c-l matrisi
опчп С* егmit qogrnasltla va уа transpane оlчпmчq kompleks
qoýmaslna 1С'I) ЬаrаЬаг оImаhdrr. 

,

(l5.1б) va (l5.17)-уэ аSаsэп C-I matгisi a;aýrdakt kimi оlаr:

/а /в /.rB /uB /л /л
/в -/в ,/л -/а /в -/л

/л /.ta )'Jn -/л -/lo /laоNИо-f-у,
/л -/лl -,/.to /л -/lп /la
о/r-УrоИ-У,

(-

А,

/л
t/-

/Jb

/гч

/в

/л

/л

)k /'п ,Ц -/^п У,

/а Z,rа И -/л ,Ц

)k о -,)ь /л 0

ц Eu, {,,u Eru дr"

)'Л /л О 
,/л 0

Дъ -)/la'% -/la И
/rъ Ib -/, -/la |i

L= (l5,18)

моlеkчlчп mапsчь olduýu simmetriya qruрчпчп baxilan
tasviri iigiin С gэtirэп matrisi taprldrqdan sorrTa Ьч mаtrisэ эsаsэп
lrэmiп mоlеkчlчп simmetriklэýdirilmi9, mоlеkчlуаг оrьitаllаппl ilkin
gotiiri,ilmtis bazis funk siyalartnln хэtti kombinasiyalart kirni q чrmаq
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olar. Bu. ргiпsiрса (11.1) kimi tэуiп оluпап и, пtоIеkчlуаr оrЬitаllаг

t<lplusunclan yeni О, fuпksiуаlаг tclplrrsuna kеqlпэk dеmаkdiг, itkirr

)ro bazis atom оrЬitаllагl toplursunu чэ,успi siпrmеtrlklэqdлгilпriq О,

mоlеkulуаГ огЬitаllаr toplusutlu sйtun чеktогlitгl kirnt уаzагаq br-r

kegidi С* Inatгisi vasitasilэ еtlпэk оlаr:

О=С')с. (15,19)

Bu matris tэпliуiпdап (l 1 .l)-a сlх9аг olan

Фi=tТ,,il:ч (15,20)
q=| '

ifadalэrini yazmaq olar.

Dеmэli,(l5.19),(15.20)ча(15.17)-dэIrgёгi.iпdiiУiikimi,Ьuчэ
уа сligэг sinrmetriya noviina (gэtirilэ Ьilmауэп tasviгa) aid olan Ф,

simmetriklaEdirilmiq mоlеkulуаr orbitallarrrrrn (i 5.20) iГadэlarindak,i

En, эmsаllаrt с gэtirэп matrisinin hэmiп gаti,гilа bilmayan tэsчirэ

чуýчп olan siitununun elementlari оlгпаlrdrr,

Belэlikla, (15.19), (15.20). (l5.17) чэ (I5,16)-ya эsаsэп r,
еlеktrопlч yaxlnla9mada ъепzоl molekulurrun simtnetriklэ9dirilmi9

molekulyar oгbitallarr iigiin aqaýrdakr ifadalari tapmrl; oluruq:
t

о, =o1,1,1=;aL(zt+-Il+'Ir+ xu,| Zs+ ZJ,

l
Ф: = Ф(вr) =ir, - Iz + Iз - х+ + ls - xBl.

l
6, =Ф(Д1, ) = ii{2h 

+ 72 - lз_-2Iц - Is ,| itB),- 
(15,21)

l
Фц =ФiЕr,) = r(zz 

+ хз - .ls - хь\.

l
Фs =Фt,Дz,.)= jrt.Zlt - |t - x,l +2хц - Zs - IB),

l
Фб = Ф(Е2") =: (хэ - Zз + I: - IB'|.

Giiri.indtiyi.i l<imi, (l5.21) ifаdаlэгi 14.]l саd,чоliпэ uyýundur. Bu

Ф, rnolekttlyar orbitallan псrrrп,аllrq ýэrtiпi ё,dэуir ча bir-biTi ila

ortoqonildrrlaT: :
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fФ,Ф,dч=rlч. (l5.:l2)

Дуdшdlr ki. r|l5.2ll) kimi tэуiп оlчпап Ф, mоiеkчlуаг
оrьitаllаrlпdап istifada rэtmаklэ, kvant mexanikast tэsачл,iirlаriпа
эsаslапагаq, benzol,lTiotckulunun z-еlеktrопlц tlziki-kimyэvi
xitssalэrini хаrаktегiz,а edan рагаmсtгlэгi hesablamaq оlаг.

Benzol mcllekuiunun q{up паzЬгiууэsiп" .ru..n, z-еlеktrоп
erreг.ji sэчiууэlэгiпi tapnlaq tiqiin (l3.14)-ii пэzэга alaraq (l4,зI)_i
a;aýldakl mаtris tэnliyi klmi yazaq:

Га

|,

I.
l0

l,
Lp

р0O0р
аР000
РаРО0
0РаР0
О0 !оF
000Р а

€|00000
0 sz 0000
0(} аr000
000со00
0000я,
00000яб

(l5.23)

--,

С gэtirап mat_risi vasitasilэ (l5.2З) mаtris tэnliyini охýаг
(ekvivalent) 9ечirmэl,а чд гаdаq:

c-|Hc=c-lgc. (15.24).
Вчrаdа (15.1(,) \,а (15.18) iГаdаlэriпdап ча mаtгislагiп

vurulmast qaydasmdan is,tifаdэ еdэrаk (l5.2З) эчаziпэ
а+2Р0 0 0 0 0

а а-2Р а 0 0 0

0 0 а-В 0 0 0

0 0 0 а+! 0 0

0 0 0 0 G-Р 0

0 0 0 0 0,rz-Р

Е|00000
0az0000
0 0яз 0 0 0

000яо 00
0000аr0

(l5.25)

00000яб
matris tanliyini alrKi. Маtrisl:эгirr ЬаrаЬэтliуi gаrtiпэ аSаSэп (l5.25)..
dan benzol mrэlrэkчluпчп z-еli:ktгоП e;nglji saviyyэlari iigtin епегjiпiп
аrtmаSlпа uуg;uп ardrcrlhclla (а va Р llоmiууэtlаri mэпfi igаrэIidirlаr)
l:|-d+2F, сz=€з|=.у'+ Р, tq=а-2F, сs=€а=а- l? (l5.26)
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qiymatlaTini t;Lprrrq ki, Ьuпlаr da l4.2 с:аdчэliпdэki qiуmаtlэrэ

ЬэгаЬэгdir, GэtiгаП matrisin (15.16) ifаdэsiпdэ stitunlartn gэtirilа

ЬilmэуаП tаsчirlэrа uyýunluýuna эSаsаП bu enerji sачiууэlаriпiп {:u"

qrчрчпuп baxtlan gэtiгilэ bilan tаsчiriпа daxil оlап gэtirilэ Ьilmэуэп

tэsчiгlэri iizгэ tэsпifаtr aqaýldakr kimi оlаr:

€,ql +2В, е6r=а+!, "ur=o-2B, 
t:,,r=а_!, (15,27\

(15.26) vo (15.27) enerji sочiууаlэгlпiп sxemi l4,8 gэkliпdэ

gostaгilmiqdir. Dеmэli. qчгrпа ргiпsiрiпэ asasan berrzol molekulunun

z-elektronlu asaý halrntn еlеktгоп konfiquгasiyasr

"n, "Ь, € ut ",,2 (15.28)

kimiyazrla Ьilаr,
Nэhауаt, qeyd edak ki, qrup пэZагi),уэsillа аSаSэп tapllmrg

епегji sачiууэlаriпiп qrrlagma tэrtiьi чуýuп gэtirilа Ьilmауэп tasvirin

бlgiisi.ina ЬаrаЬаr оluг. I\4эsэlэп, (l5 27)-da €д| чэ €Bl enerii

sэviyyalaгinin hаr Ьiriпiп ctrlagma tartibi 1-а, ад-, уе €р, enerji

sэчiууэlэгiпiп hэr birinin сшlаgmа tэrtiЬi isa, 2-уа ЬагаЬагdir ki, bu

da lrenzol molekulunun эSаý halrntn (l5.28) zr-еlеktrоп

kопГкlчrаsiуаstпdа va .T-enerji sэчiууэlэriпirr 14.8 9эklindaki
sхеmiпdэ паzаrэ аlmmщdlr.

I}enzol mоlеkuluпчп Hiikkel пtetodu ilэ kvantmexaniki

hesablanmafl zamanl qrчр пэzеriууэsiпiп totbiqinin учхагtdа gэrh

olurrmu; rnetodikasr мо LсдО mеtоdцпuп digar чагiапtlаrr i.iqtin

da istiгadэ oluna Ьilаr.
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IV FaSiL -:|,

Kiмyочi RлвiтоNilч lчол,t экi
ý lб. Вirеlеktгопlч kirnyavi гаЬitа. Hj iопч

Нiсlгс,gеп mоlеkulчпuп miisЬэt ionu Hj tаЬiэtdэ movcud olan

эп sаdэ dayanrqlr mоlеkчlуаг sistemdir. [Iidrogen mоlеkчlчпч

еlеktrопlаrlа ЬоmЬаrdmап еdэгаk ionlagdlrmaq va f/r- ionu almaq

оlаr. Н; ionunda bir elektrorr iki protonun (niivanin) yaratdlýt

sаhэdэ hагэkаt еdаrаk dayanrqlr kimyavi rabitэnilr аmэ]а galmasini

tэmiп cdir. Ona gкirэ dэ dеуirlаr ki, Н; ionunda bi1elektronlu

kimуай гаЬitа m<iчсчddчr.

ffj iclnunda пiiчаlаr arasmdakl mаsаfа 0,0O.X-drr. Hj iопчпчп

Я hidragerl atomuna va Н* iопчпа раrgаlапmаsr iigtin lazrm olan

епеrji, y,ani dissosiasiya епегji:;i 2,65еv -dir. Bu enerji qox zаmап Н!
mоlеkчlуаr sisteminin rabita enerjisi adlanrr,

Gёri.irrdtiyii kimi, Hj iclnu kifayat qadar dayanrqlrdrr. Lakin

klassik fizika va kimya elmlari Н; mоlеkчlуаг sisteminin

dayanrqlrýrnt tanrin еdэп biTelektronlu kimуэчi rаЬitэпiп уаrапmаsl
sabablarini heq ciir izah eda bilmirdi. Sопгаlаr mэlчm oldu Н,
ЬirеlеktrопIч kimyavi rаЬitэпiп уаrапmаsr еlеktrопчп dalýa

xassasina malik olmast sауэsiпdа mtimkiin оluг va sшГ kvant

mexaniki hadisadir.
Воrп-Оррепhеуmег ya:r:tnlagmasrnda (adiabatik yaxrnlagma,

ý4) Hi ionu iigi.in elektron ýrсdiпgеr tanliyini dэqiq hall еtmэk

miimktirr rэlduýч i.igiin Ьеlэ demak olar ki, mоlеkчllапп kvant

nazariyyэsinda Hj ionu, аtоmJаrm kvant nazariyyэsinda .Ё/ atomuna

Ьапzаг rоl оупауlr. Lakin Н; iопчпdа Ьirеlеktгопlч kinryavi

rabitanirr уаr.lпmаsl sаЬэЬlаriпi izah etmak iiqiin biz ýrеdiпgеr
tэnliyinin bu molekulyar sistent iigtin daqiq hallindan deyil, МО
LCAO ),axtn la ý tnaslnda halliгtd эп istifada edacэyik.

МО LC,\O mеtоdчпа (ý11) giira Hi iопчпuп mоlеkчlуаr



огЬiгаlr ,1 чэ в hidгt,lgel:t atomlarlnln (gakil

о r bita 1 1 arrnll ъаlti kp_mb_i п а s iyas r kimi got iiriil mэliсlir :

2

., Y,- соY, + сбV.1 = \ спЧJп

kinetik ' eirerji ореrа,tоru, ll -niivolar

i4з

16. 1) ls -п[оlп

(16. l)

t
,,,i :'.,l

|, ., .| ýэkil 16.1. Нr* iontrnda пi.iчаlэr va elektг<llr

ВUrаdа с1 = cas с2 = сбl Yr = Ч'" vo Y, = v, igаrэ edilrnigdiг

. , , ,1lo-u iigi,in Is- atom oгbitaltntrr аýkаr ifadasina as€tsali
l

.,, i._l :i|: ,.i , -,,:: , '(r =-Ье-r' !
л!п

Hidrogen

Yь= l
Б

,-'о (I6.2)

, ,yaza bilarik. Btrrada ra чэ rь- Яf ionunda еlеktrопuп, чуЁuп <;lаrlq,

4 ч,?l д ntivalarindan atom valrirli ila olan пrэsаfЪsidiг (sakil i6. t).

, _,i i ,i ,,. /'/i,iQnu iigtin (9.1),elektron $rеdiпgеr tэпiiуiпi
,i1ч=д.у , : (16,i).

,, kimi уаzmаq:оlаr, Burada ft yalпtz elektrostatik ciar9rlrqlr tэsiгiаri
' паzага alm.aQla аtоm'чаhidlэriпdэ Hj ionu tiqiin yazliml; I{amiIton

орег,аtоrudчr (xatrrladaq ki. atom чаhidIэгiп.;э kegmak iiqrrn

" dtisturlагdаiёlеktrЬпчп е yi.ikunri, elektronun ,r, ktt'tiэ;iini va fi P];lnk

sabitirri f'Оrйаl оlаrаq 1-а ЬэrаЬэr gбttirmak lazlmdlr: g= nj=h=|).
,,,: -^._ I.r2 l l lIi=--ч -----+-. (1б.4), ] ; 2 ,о rb R.

Вчrаdа ",- 
iv2 -еlеktrопчл)

tanliyi sol tогаГdэп 'Р

(рцоiопlаr)аrаslпdikrmаsаfасliт.'' '''iiO.i)-i (i6.Зl,аа yazal',q аltпал t,'Ya
ЁzгаeJektronun koclrdinatianna , gсirэ biitlin faza

:i'.'

Б
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inteqrall:ryaq. ()ncla namalunl t,, эmsаllагlпr tapmaq irgtin]aqaýrdakl

хэtti bircins.li tапliklэr sistemini almtg оlurчq: :

:

2.tll^,-ES*).о=0,(р=|,2) (lб.5)
P-,l

lll|1 - Е.ý1 1)с; +1Fl,. - E5'12)t.,; =0
(l6.6)

l t I 2| - Е],ý21 )с1 + \lt 4- Д'li;' )с, = Q

IJu sistemin xaгakteristik tanliyi 
,

lt;,, , лs,| яl2 - дslr l ;

| ' ''|=о , ]-(16.?)

|lI21 _ ESLI Il22- ES22|

оlаr. Вurаdа aýaýldakl igагаlаmаlаr qэbul.olunmugdur (,Ьах: ý l l):
St l = ýzu =. 11 *, 12 au = IIч r]' аr, = l1..y,,12 dv = l1v о12 av = l,

,Stz = Szt -, i Ч,,Yrо'r, = I\Yodu = S.

Н11= tl22= J'цлч,.rч =ll{rйyrdr, == Jloa= 1166,'-'| -. :. : |, 
(16 8)

f!p.- Н11 =l'YrЁYzdu=IVrt?Y,d,, == Ноь= Нь.о.

Опdа(i5.7)xarakteгistiktanliyini |' ] ' j'

lH"o_E IIo.1,-ES|

|о,о - r, ,|,,_ А
va уа

(Ноо - Е)2 =.{Н"6- ES)2

vэуа 
,

I{ 
"о 

-- Е = *(1{"ь - Дý) ( l б.9) ,

kimi yazmil,tr ,эlаr. Вч tэnlikdan ntanfi ча miisьэt'i9агаlаriпiп hаr
birirra uy!ut:I tilan hzrl iigiin д-пi tapaq va sопгi(l6.6) sistemini hall
edak. :' ' 1

а) (16"9)-da mэпfi i;аrэsiпi gtittirik: ;, , j'']

н*,--L:=-\ноь_дS). '(lбlgia);l ,

Вчrаdап taplrr,l ki.

", ._ l-,r,,o + Н о5..|,.:_._.-__. (16,10)' l+S
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(l6.1). а) ifadasini (16.6)-da пеzаrа alsaq

сl -с2 =0, 4, -1,,, (16,11)

оlаг. Onda (16.1)-а asasan

Yl =сr(Y, + Yь) (16.12)

altntr. Вчrаdа cl namalum ашsаh rУ/ mоlеkulуаг ,)rbitallnln

noгlnalllq ýэгtiпdэП va (l6.8) iГасlаlагiпdап istifada еtmэklа taplla

ЬiIаr:

t= j[yl|2au=c| I(ч * ч6.12,1ч=2сi(l+S),

l
' ./2(l + S}

Ь) indi isэ (16.9)-da miisbat igarasini gotiirэk

(1t5.1З)

(1б.9,ь)LIuu-E=Hob-ES

Вurаdап
л Нuо-Itоб (lri.l4)Ltt =.---7--Т-.

l-L)

(16.9.Ь) iГаdэsiпi (16.б)-dа пэzэrа alsaq

с1 lc2=0, с1=-с2 (1(;, l5)

оlаr. Bu mtinrasibэti (l6.1)-da yazsaq isэ

Yz =cr(Yo -Yь) (1t5,16)

аlаrrq. Вчrаdа da паmаIчm cl aITrSah чr, molekulyar oTbitalrnrn

normallrq qэrtiпdап va (16.8) ifаdэlэriпdап istifadэ еtmэkl;l taprhr:

r = I[Vn Y а, = 
"? 

i(ч, - yr)'а, = 2ci(t - s),

1
cl =-.--:. (16,17), 

J2(l - s)

(16.,13)-ii (16.12)-dэ чэ (l6.17)-ni (16.16)-da yazma,qla Y/ чэ

yп пrоlеkulуаг oгbitallarr taprhr
] ВеlэIiklэ,,МО LCAO metodttnu tatbiq еtmэklэ I/} ionunun

еtеktгоп епеrji sачiууэlагiпi чэ Ьчпlаrа uyýun rnolekulyar

оrЬitаllаrlпt tapmtg oluruq:
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r, =!зч_!!!"t-, y, =--__L-lч; *vоl,, l+.S J2(i+s)' " 
(16.18)

" _!!ou--lLn о, __ l ,*,-lI - l_.ý', Y'л =}61tV,-Чl.

Dеmэli. Н; ion unda elektronun hallarrnl tаsчiг edan

пlоlеku!уаг oгbitallilr va bu hа,llаrlп епеrjilэгi (l6.8) kimi tэуiп
оIчпап S=S.n, [-!ou llx il,,, matris еlеmепtlэгi iIэ ilhda оluпчr. Вц

пlаtгis еlеmеlltlэгi .rkim,эгkэzii interqallarla ifadэ olunduýu Ёgiiп

опlаrl elliptik koclr,Jinat sistemindэ hesablamaq daha аlчеriglidiг.

{iirrki elliptik kооrсliпаt sistеmiпdэ dэуigапIаri ауlrmаq va onlarln
llоr biri iizrэ intcqгallama арагmаq оlчг. Mahz Ьuпа gога da molekul
Гizikasrnda ikimэrk.эzli molekulyar ilrteqrallan аdэtап, elliptik
k oordinatlardan istil,adэ еtmэlllэ hеsаЬlауrrlаг.

Eliiptik kooгdinatl,,trln песа daxil edildiyini поzаrdэп kе9irэ1,1.

I}аglапýrсlап а,Ь чэ О rLёqtаlэriпdа уеrlа;mis xoy,ozo, хьуъzь че X'tZ

i)еkаrt kооrdiпаt sisten,rlari goti.iгak (Eakil 16.2). 4 va Ь поqtэIаri
arastndakl masafa

z

Хб

(х,у Уь

0ь

Гь

R/2

х

ха

Y

fiл

а

У"

ýakil lб.2. Коогdiпаt sistemlart

_R ча xl'Z kо,эrdiпаt sisternina паzагэп опlаrm koordinatla:п z=+14

olsun. xa>,azLl, xbybzb че XYZ kоогdiпаt sistemlarinin .r чэ у охIагl
llir-Ьiriпа раrаlеldiг, zo -va zb охlагl Ьir-Ьiriпэ qarqr ycinэlmigdiT.

Zб

о
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Baglanýrclarr d ча Ь псiqtаlэriпdо уеrlа9эп kclordinat

sistеmlагiпdэ elektronun dеkагt чэ sгегik kooгdinatlart araslnda

аlаqэ mэlum
х,,=rчsiпOчсоs9ll, Уо=гаsiпфsiпср,,, Io=rr,(.OSO' 

(l6,9)
Jь = rЪ sin 9ь cosP6, У ь = l'b siп9 bsin р6, z,, = rа c,JS9 о

diisturlarr ilэ чеriliг.

Fоkuslагl u yе Ь поqtэlсlri olan ,rr,ч,r,э elJiptik kоогdiпаtlагr

aýaEldakl kimi daxil ediliг:
1- l

lt=}?"+16\,v=T'" - 16), ro+16= Rlt, Г4- rh= Rv, gr= Qч=Qь. (l6.20)

Вчrаdап gёriiпtir kl, elliptik kооrdiпаtlагr
д, R_r"=tfu+v),16=iro-v), р=Qц=Qь (l6.2l)

kimi da dail etmak оlаr.
(16.20)-dэп aydrn оlur ki, elliptik }lооrdiпаtlаrtп dауigmэ

oblastl
lsд<m, -l<ч<1,0<9<2п (|6.22)

kimidir.
1б.2 Tэklindan istifada еtrпэklэ gбstагmаk оlаг ki,

cosd. - Ц!У, cosdu = 
|- Ру' 

,

|l+|, лl-ч

, siпdб =!И-Цl,r_
|l-tt

(lб.23)

1,rl2-t;lt..v21

(1б.l9), (16.21) чэ (l6.2З) ifаdэlаriпа аsа.sэп taprrlq ki,
лХо=Хь=r=т -lxl-u2;"osp.

R
lа=Уь=У=; 1д2 -tllt-1,2;sinp, (|6.24)

," = !оО + ltv'), zb= *'' - *i,, = f,л,.

Вцrаdа .ryz -Ьаqlапýrсr О ntiqtэsirrdэ уеllоgап

sistemindэ еlеktrоп.uп dekart koordinatlarrdrr.
Elliptik koordinatlarda hасm elementi

Sindo =
р+ч

.YYr: koordinat
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jy 
= 5ftl|y6!2 =|iJl p,v,,,p)|clpdvttlp =

kimi tэуiп оlчпчг. Вчrаdа

цр2 -1,21ctцvdp (I6,25)1д )'
l.'']

,l (p,t1,1p\ = (I б.26)

gечirmапiп Yakobianld lr.
а че Ь псiqtэlагiпiп (пЁчэlэriп) Ьir-ьiriпа qovugduýu limit halr

(д=0) iigrin

rq= rb= r, 0о -,Q, 0u = о _0, zo=ypy<g, zb=-fcos| (16.27)
yazmaq olar. Вurаdа r,O,p -baýIanýrcr О nciqtasinda уегIа9ап xrz
koordinat sistemin,Cэ (9akil 16.2) еIеktrопчп sfеrik kооrdiпаtlагldtг.

Elliptik kоrэrdiltаt sisteminda ikimэгkэzli motekulyar
irrteqrallarr hesabla уаrl:ап

Д"( р) ,=i р, r- о, , П|,е- Р ! о'
t 'd|'=7T Д;,rrО (16.28)

в"(!)= ]o'r-P'rlu,=1-1;o*lln(- р)- д,w), р>0 (16,29)
--l

l

ф10)= }v"d,=*[l+(-l)''] (lб.з0)

kimi iпtеqrаllаr me,ydalla Ежlг.
(16.28) va (1б 29)--ll аsаsэп п=(l,|,2 qiymatlari tigiin

dc. 0х 0х

фt а, 0rр

а,_ Ф_' ф
0F fil 0ср

0;z fu az

o/l С1' d(Р



[,-;)
( э r\
It+:+ j-i\ р р')

дr(р)=L
р

,чоlg=91
р

A,\p)=L
р

воФ) = - Ао( !).- АоФ) = loQB -,- В)

В,(!) =,at? !) -,at$)= +[(,, ь),,- [, 
- 
;J", ]

BzФ)=-дz(!)- дz(!)=;[[, -i-h),'-[,-,i -ir),-'1 (l6 зi)

ifаdэlэriпi yazmalf оlаr.
(l6.1S) ifаdаlэriпа daxil оlап чэ (16,8,t kinri tayin оlчпап .ý,/{,,о

чэ Hub matris еlеmепtlаriпi elliptik koclгdinat sisteminda daqiq

hesablamaq mi.irnk[indi.ir. ]]ч mаqsэdlэ avvalca (16,4)-ti пэzага

almaqla yazilmrq

,r*, =[-}о, - *r)*. [i; *)* = Ен,уо t; *)- (1б з2)

l4!)

Il'ub matris еlеmепtlагiпi

(l6.3з)

(16.34)

ifadasindэn istifadэ edarak II оо va

a9aýrdakr gаklэ salaq:

Iloo=Ey**-r",,

нч6=lIбо=("п **)r-",

Вurаdа ll"-hidrоgеп аtоmчпuП эsаs haltnln епэrjisidir, .S- Y, чэ Ч'п

atom orbitallan aгasrnda бrtmэ iпtеqrаhdrг (Ьах: (16.8)) va

"",=!Yj_dч, (16,з5)
rь

,"о =JYоУ-дд, (l(;.з6)
Гб
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iqаrэ edinrniqdir.

(16.ЗЗ), (l6.З4) чэ (l6.J.8)-a аsаsэп Н; ionunun еlеktгоп
eneгjisitigtin

Еt=Г l Ёочl-Еоб..n* п-,1;Ё , (16.з7)

Elt=EH+L- *г-т- (1б.з8)

ifаdэlэrirri alrrtq. Bu dristuгlаrа dzLxil olan ..i, €4а уе я"о inteqrallaгtnr
lresablamaq mэqi;аdilэ эччэlсэ Ч, чэ \ро iigiin (16,2)--rii. sош:а isэ
(l6.20)-(l6.22) чэ (16.25)-i поz$rэ almaqla elliptik koordinatlara
kеqэk va {'16,2В)-(16.30) iqаrэlэrп,эiэriпi пэzаrэ alaq:

s = J ч,,l,асlч = L ; "1ч 
* ъ lr, 

= 
#: Т i 

(, z - uz 1r- 
l|ч dрd ч'f а,р =

лэ
4

S= -д)"
)

[.аrqл_lво 1о; -- l0(R)82(0)],

(16,з9)

(16.42)

,,,, = |!i!', dn =. 
L ! 9-2'" д, = Ji i,r, 1л)8о ( д) + .ао (R)s, (д) j, (1 6.40)rL п \, '.z-

,,u =, !Y-o*,z. 4,, = \ !С"2а, = {1 1,а, 1 л)s9 (0) + lo ( R)q (0)] . (1 6.4 1 )rб ir 11, :
( i 6. :] 1 ) iГаdэlаriпi ( l 6. 39)-r( l 6. 4 l )-dэ у azrпaq|a tapшrq :

D2
l + _R+1-

J

,.,, = *l[r-(l+R)e-2lll rlб.4з)

8оь=(l+Д)е-R. (lб.44)
(16.:}7), (lб.З8) чэ (16.42)-(16,44) iГаdаlаriпdэп gбгiiпiir ki,

R-+ю olduqda praktik оlаrа,1 .S=O,r,,o =0,€оь=0 чэ Еl=Е11 =Ео
аlmtr. Gijzlanil<liyi kimi, Hj' lionu dissosiasiya etdikda рrоtопа. чэ
эsаs hald;r cian hidrogen atomuTra раrgаlашr:

Hj-+H+H+. (16.45)

(15,j7), (16.З8) va (l6.42)--(1б,44) iГаdэlаriпdэп аltшг ki, Hi
iопчпuп. ,;lelitron enerjisi, gozlanildiyi kimi (Ьах: ý 7), niivalararasl R

(
t
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mэSаfэSiпdэl] aslh olmaltdtr. (l6.42)"_(l6.44)_ii (lб з7) чэ (l5.38) da

уегiпэ yazmaqla bu asrlrlrýl tэsчir сdэп El(/t)

fuпksiуаlаrlпlп agkar ifаdэsiпi da ta,ptnaq оlаr:

l
Ь -,, * лlе 2Jl]t (l + л)е- /?

Дl,л(R)=Е"*+-

чэ Д2(R)

(l6.46)

lt l+1l+
R2 _la

J

ц08 l
l

0.0s

о,о4

0р2

q,J0

"-_-цоz

'i -о,м

-цOý

-!roa

ID;r,0

ýэkil. l6.З. tij ti5:i.in potensial эугiJаr

16,3 ýэklinda I/j ionu iigiiIl Е,,,(R)=Е(R)-Д" furrksiyaslnlп

(l6.46)_ уа asasan qurulmuq qrafiklari gоstэrilmiqdir, '1-cl

раrаqrаfdа qeyd edildiyi kimi, E(R)- Ен ikia|.oml.u molekulda

пiiчаlаriп hаrаkаti пэzаrа alrndrqda. potensial еп,эr.ji гс,luпu оупауlг.

Onda пiivэlагэ tasir еdэп (7,24) qiivvasi Ц= Et - Ео еrtеrjili halda

hэmiýа tarazlrq vaziyyэtina dоýгч уопаlэсэk, Е2=Е11-}.-" enerjili

halda isэ hэmiqа пiiчэlэгi Ьir-Ьiriпdап uzaqlaqdrrmaýa c;all;acaqdrr

(Ьах: ý7). Dеmэli, l/| ionunun .Е,, епегjili halr dayanrqlr, Д,, епеr.iili

halr isa dayamqstz olmalrdlr. 16,З qоkliпdэ qrаfiklэriп х,аrаktеri da

bu пэtiсауа galmaya imkan чеrir. Bcla ki. л,iлi t'unksiyasrnrn qrafiki

kaskin minimuma rnalik olduýu h:rlda, Er(R)-in qrаfikiпdэ Ьеlэ L,ir

а;kаr minimum уохdчг.
Hi iопчпdа birelektronlu kimyavi rabitonin уагапmаst

sababini aytlпrla;dlrmaq mэqsосti ila пiiчэlэrаrаsl,эьlаstrп оrtаslпdа

elektron buludunun р sжltýlnt tapaq, I}u otllastda fо = Гh

/,2 (Л)

V"

2р ;\0
t_', r,,.

4,о 5,а

дl(/i)
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oliiuýund:rrl Ч = Y, оlаг va (l6.18)di.isturuna эsаsап

pt =lyil2=|Дr|'-r, (16.47)

' Рtt=|ч',r12=о (16.4S)

;rlагlq. Dепlэli, Hj ionunun У, rJalýa lЪnksiyasl ila tэsчiг olunan Е,
enerjili hirl;rrilrr пiiл,аlэrаrаsl оlэltLst,сl:r еlеktгоп buludtrnun р, stxltýl
i.irnumiyyatla stГtrdlrn fэгqlidir (lэkil l6.4, а) va bu elektron Ьчlцdч
рrоtопlаri cizi.ina cazb еdаrэk dary,anrqlt sistemin эlпэlэ gеlmэsiпi
tamin еdir [}u dayanlqlr haldal пi.iчаlэriп oz tarazItq чэziууэtlагi
эtrаftпdаkr ki<;ik rаqslэr еtmэsiпi da izah еtmэk оlаг. Doýrudan da,
рrоtопlаг :пii,чаlэгаrаsr oblastda toplanmrý stftrdап farqli еlеktrоп
hrrIudu tаrаt:,пdэп cazb оlчпаrаq Ьir-Ьiriпа yaxtnlaqlr va опlаr
агаslпdа itэl:lmэ qiivvasi dэ аrttr, Еlэ Ьir ап gэlir ki, bu itэlэmа
qi.ivvasi рrоtt:tц|аllц е!еktrоп Ьч]udч tаrаГtпdап сэzЬ oldunduýu
qii,tvad:ln bir_,,,iik olur va ргоtоlrlаr Ьir-Ьiriпdап uzaqlagrл"aýa
Ьаq;lауtr. Nlltiсэdэ itэlаmа qi.ir,v:lsi kigiliг чэ mtiayyan апdап Sопrа
cazibe qi.ivva:;i iisttin gэliг va ргоtопIаr уепidэп Ьir-Ьiriпа dоýгч
уахtпlа,llгlzir чэ s, Вu prosesin periodik olaraq tаkгаrlапmаst
sауэsiпdа nti,ralarin iiz tarazltq чэziууаtlэri atгafinda kigik rаqslэri
baq чеrir.

I1J iclnunun Y, dalýa funksiyasr ila tэsчir оlчпап Еr, епеrjili
halmda isэ пiiчэlэrаrаsl oblasttn clrtastnda elektron buludunun рr,
slxhýr srtia ЬагаЬаrdir чэ опuп nraksimumlan bu oblastdan kэпагdа
уегlаqir (gэkil. 16,4, Ь). Опа gбгэ dэ рrоtопlаrа опlагl daim bir-
ьiгiпdэп uzaqlaqdtran aks istiqztmэtda убпаlmig qiivvalэr tэsir еdiг.
Nаtiсэdэ sisten dayantqsи оlur ,,rа //j iопч dissoosiasiya edir.
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ýakil 16.4. rl] ionunda elektгorl buludunun paylanntasl sxeml

rr] ionunda birelektronlu kimуэчi rаьitапiп уаrапmаsil masalasina

aqaýrdakr miilаhizэlаr asastn,da ba-xllпrasl da miiэууэп mаrаq kэsЬ

еdir. Kvant mexanikast tэsаччtirlаriпа uyýun оlагаq fij ionu tiqiilr

zamandan asrlr dalýa funksiyalarrnl a9aýidakr kimi yazmaq, оlаr:

,lj:t , _,!:! ,

Фr"=чrrg-''fr-',*}{ч,+Y,,}' n', (1б.49)

Ф,, *ч,,,r-'Еi',Jr{ч -*uy,J!,l' . (16.:,0)

ВчrаdаY,чэY,,fuпksiУаlаrlпlrr(16'18)ifаdаlэгiпdа.SiiгtIпо
inieqralt l-a пisЬэtэп kiqik hesati еdilагэk пэZа1э altnmatni9dtl"

Aydrndlr ki, (l6.49) чэ (16.50) l,lirni tэуiп оlчпап Ф,/ va Ф,r

funksiyalaгrnrnixtiyarixattikc'гn]эinasiyastdarryýulnýredingeT
tэnliyinin halli olacaq va еlеktгоп buludunun sш.hýtlrш. miray,u:lrl

paylanmastnl tэsчir edocэkdir. Эл^rlэ],сэ

ч='}(о, *о,,) (1б,5l)

kclпrbinasiyasrnr giitiirэk. Bu \IJ f'unksiyaslna uyýun elektrtln

buludunun srxlrýr



p={vI'= 
}.tr, 

+,Dt,l] = jР,+Ф,, *|Ф, 
+О,,|=

,l:1-Ii11 , _ li1-1.)11

е h +е t,

l54

(l6.52)

(l6.5з)

уеrlэ9iг. Lakirr

( l6.54)

\р,,=*{t*,]'- v,
-t

г
l

L

* [Y// ]2

оlаr. Вurаdап gоriiпiir ki, l=0 anlnda

о,=о =|tn,,- y, )' = [у,]'

оluг, yani еlеktrоп а пiiчэsiпiп агtаfrпdа
lth Т

| =- " "-=_ zarrran a,ntnda isaEt_Ett 2

I
,.z
(ч, -чu)'=[.уr]27,р

2

alrnrr ki, bu d;,r е].еlitгопчп D niivэsinin atrafinda уеrlэýdiу,iпi gбstагiг.
Bu baxlmdan Ьеlэ demak оlаr ki, еlеktгоп а vа Ь пiiчаIэri аrаsmdа

ллi _E, l-EtIv=}-_!|=-L_-ц- (16,55)

tezliyi ilэ гаqs edir чэ ci:zii da Ьч hаllаrrп епеrjilэri fэгqi
ЬЕ = E't - I|,, = 1ru (16.56)

kimidir.
Belэlikla, ЬirеIеktгопlч kimyavi rabitanin еlеktгопчп а vа Ь

пiiчэlагi агаstпdа гаqsi hаrэkэti пэtiсэsiпdэ yara,ndlýlnt da soylanrэk
оlаr. Н; ionu tiqiin bu rэqslаriп tezliyi 7.1014Hs-dir ki, bu da
hidгоgеп atornunun эsаs haltnda е.[еktгопчп niiva эtrаfiпdа orbital
hагэkаtiпiп tezlil,irrdэn tэqгiЬэп 5 dаfэ kigikdir.

Yuxartda dеуilап[аrЭ aiýasan mэlum olur ki, (16.1s) kimi tayin
olunan Y1 mоlеkчl,gаr clrbitall н; ionunun dayanrqlt, Y,t
molekulyar огЬitа]l isэ dayanlqstz haltnt tasvir еdiг. Мэhz Ьчпа gбrа
dэ Y, Гuknsiyasr rаЬitа эrпэlэ gаtiгэп molekulyar огЬitаl, Yu isa
rabitani zailladarr (baxrlan halda гаЬitа аmэlэ gatirmayan)
molekulyaT огЬitаl adl;lntг.

Umumiyyatla. molekulyar огЬitаlа uyýun еlеktrоп buludunun
paylanma хаrаktеriпэ asasan mоlеkulуаr огЬitаl haqqlnda fikir
stiylamak оlаг, Эgэг mоlеkulуаr orbitala uyýun elektron buludunun
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slxllД1 пiiчаlэгагаsr oblastda srtlTdan fаrqlidiгsа (r:ncllekulyar orbitalrn

bu sblasr,da diiyiin поqtэsi уохdчгsа), о. rаЬitэ уаrаdап, haпrin

оЫаstdа еlеktгоп buludunun sжhýr srfia ЬэтаЬаrdirsэ (mоlеkulуаr

огЬitаlrп bu oblastda diiyiin поqtэsi чагdtгszL l, о, гаЬil,эпi zэiflаdэп чэ

пэhаtуаt, эgаr rаЬitаdэ iEtirak еdэп a.tomla,гdalr Ьiriпiп пriчэsiпdэ

rTrolekulyar огЬitаlrп diiyiin пбqtэsi чагrllrsа, о. гаЬitэ эmаlэ

gэtirmэуап'rпоlеkчlуаr оrЬitаl аdlапlr.
Веlэliklэ, aydrn оlur ki, Ьiге[еktrопlu kimyэvi rаЬitэпiп

уаrапmаslпrп еlеktrопlагtп yalntz dalija кrrssаlэгirrа mirlik olmastna

asirslanaгaq kvant mexanikasl tаsаччurlэriпэ gбrе izah еtmэk оlаr.

ý 17. Kovalent rabita. ff, molekulu

Нidгоgеп molekulu iki рrоtопdап ч;i, iki elektrondan iЬагаt

olan dayanrqlr sistemdir. Bu molekuld:r hissасiklэr arastndakt

пrаsаГэlэri 17.1 gaklinda gбstэri.ldiуi kimi igаrа el-sak, (9.1) ýrеdiпgеr
tэnliyindaki Hamilton орегаtоrчпч Н2 mоlеkчlч i.iqiin atom

чаhidlэriпdа (ýl6) a;aýrdakr kimi yazmaq olirr:

Ё=-!ч?-lч12'2"
1Ill l1+--*+--l\э la

li

(l 7.1)
tаL |'а? rbt rbz

Е".," 4

ýэkil 1?.l, Я, molekulunda hissэсiklэг arastndakt mаsаГэlэг

Onda ff, molekulu iiqtin (9,1) ýrеdiпgеr tanliyinitimumi Еэkildэ

Arlt,z1= ду(1,2) (17.2)

l,:imi yaza bilaгik. (17.1) ifadasindэn gбrLlndti,yii kimi, dауigапlагi

ауlrпlаq miimktiIr olmadlýrndan (l7.2) tanliyinin daqiq hallini
tapmaq оlmur. Опа g<irэ da 1927-ci ilda Qауtl,эг чэ London (l7.Z)
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tэnliyini taqгibi tisuilla hэll еtrпiqlэr, Опlаr bel:r fагz еtmiglэr ki.
hjdrogen аtоmlагl аrаlltпdа qarglh,qlt tasir пэZэгэ altnmayacaq
dэrэсэdа zaifdir vэ Н2 .пrolekulunun уагапmаsr hidrogen atomlal.1
araslndtr еlеktгсlп miibaclilэsi sауэsiпсlэ mr.imkЁп оlчг. Bu fэrziууауэ
asasan /?, molekulurrun,:Jalýa funksiyasrnl

.Ц(1,2)=,\(l)Y,12) (17.З)
k,irni yaza Ьilэrik. E}uiTad:r Ч va Ч'ь hidrоgеп аtоmlагlпlп (lб.2) kinri
tэуiп olurran va погmаlhq 9эTtini оdэуэп ls dalj4a fuпksiуаlагrdlг.
}{эzэrэ almaq iaztпtdш ki, (16,2) ifаdэlаriпа daxil olan ra уэ rь

kэmiууэtlэгi (17.З)-rlэ ч,,(I) чэ Yu(2) funksiy:rlaгl йgtiп, uyýun
оlаrаq. rц| чэ rhz kinri gёttiriilrnalidiг.

' (l7.3)'ifadasini уаz,rrkэп пэzаrdо tutulmugduг ki. l-ci elektron
а, Z,ci elektron isa б ,rriivasinin ya,Klnhýlnda уеrlаqmigdir. Lakin
elektronlarln segilmэZlil,i еупi ehtinralla 1-ci е,[еktrопчп Ь, Z-c:i
еlеktгопuп isa а n,iivэsi yaxlnhýrnda yerla9diyini fаrz есlаrаk ,Н,
nrolekulunun daiýa fbnksiyastnt hэm rJэ

Yr(1,2) = Y,, (2)Yб (l) (t7.4)

kimi yazmaýa ilnkarL чеriг,
Еlеktгопlаг rJalýir xassasinэ malik olduýundan н2

nrolekulunda hэr iki еlе:lttrоп,uп eyni zamanda lэir niiva эtrаfiпdа
уеrlэgmаsi ehl.imalr da чаrdtr (bu halda digэr niiva gllpaq оlчг) чэ
ьuпа чуýчп оlаrаq a,ýaýlciakr clalýa funksiyalartnr da yaza Ьilэгik:

Ч(1,2)=Y,,(l)Ч,(2), (l7.5)

\t'4(],2) = Y1(1)Y5 (2). (l7.6)

Qeyd edak ki. еl,эktrопlагlп molekuldakr hаrаkэti опlапп
S|эrЬаSt atomlardakr hэrэkаtiпdэп lЫqlэпdiуi tigiin (l7.з)_(17.6)
funksiyalart а.уrt-аугillq<lа fl, molekulunun diizgLin (dэqiq) dalýa
flпnksiyasr deyildir. ола gбrэ da Ьахilап уахlпlа9rпаdа н2
nrolekulunun dalýa funksiyasrru, kvant mexanikastnda
superpozisiya ргiпsiрiпэ uyýtttr olirгaq. (1 ?.3)-(1 7.6) Гunksiyalarrnrn
xэtti kombinersiyast q;aklilldэ gtitiirmэk оIаr:
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V(1,2)= $с,Y,(1,2) . (|7.7)
,: ''=l

IJurada i.,,|2 - i -ci dalýa Гunlr:siyaslna uуi;;uп olan lralrn nrcivcud

olmasl ehtirnahnr miiаууэп еdiг. Irizik.i miilаhizэlаrэ asasan aydlndrr
ki, hэг iki elektronun eyni Ьir nrivanin эl,гаГtпdа olmast чэ digar
пi.iчэпiп qrlpaq qalmast ehtirnalr yаrsа da Ьч ehtimal паzаrэ

4ltnmayacaq dаrэсэdа kigik olmalrdrr. ()na gоrа da (17.7)-dэ
r:з = 0, со = 0 gёti.irmэk оlаr. Deпrali, Qaytler-Lorrdon

1,axtnla9mastnda //, molekulurrun dalýa furrksiyast ii-mцmi ýэkildа
2

Y(1,2) = !c,Y,(1,2) = с1\(l)Y6(2)-r-сzЧ (2)Ч,(l) (17.8)

'=l
kimi tayin оlчпчг. Вчгаdа ct ,r'a с2 п:rmэlчm эпsаllап taprlmalrdrr.

Bu mэqsэdlа (l7,8)-i (l7.2)-dэ yazaq, ailnan tэnliyi sol tаrэГdаtr

'Y/(1,2) Iinksiyasrna vuraq va hэг iki еlеktгопчп kоогdiпаtlагt iizrэ

inteqrallayaq. Onda cl чэ с2 machullarrnl tap,maq iigiin aqaýrdakr

tэпliklэr sistemi аlшш:

(17.9)

чэ уа agllq gakilda yazsaq
(.rr,, - аЕ,)., + (н,, - длý,r)с, = 9

(нrr- ESrrYt*(Hzz-дsrr}r=6, 
(l7'l0)

I}чгаdа a9aýrdakr igагэlэmэlаr qabul оIчпmtiqdчг:

Sr r = ýzz =, I[v, ц,z1]2 a,av, = i[v" 1l1Г а,, JM (z)]',!u, =. 1,

(17. l 1)

lilэ = 521 =. I 'У, 0,z)v, (|,2)dl,,dv, = J Ч tt)Ч O;du, Iv, 1:l1v, (2)civ, = 52 ,(|7 .12

)
н11= l!22=Iч,(t,z);лу r(|,2)сlч!ч7=2Ен + к, (i7.13)

LI12- Нц=Iv,lt,zlЁv, [2)dv,dv2=2EHS2 + А. (17,14)

Вuгаdа S - Y, va .У, Гчпksiуаlагr аrаstпdа с'гtmа inteqralr

S = jY.,Yъdу, (17.15)

Й - ( l 7. l) kimi tэуiп olunan Haпriltorr орt:rаtогч, д" -sэrЬаst

2

Е
'=l

(Н,, - cs 1,|,=0, (l = 1,2)
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hidrogen z[tomullun ls hallnda

!,
)"

(l) = 1',д7Y,(1)
2

2l
fal

(l 7.16)

ýгеdiпgег tэпliуiпdэп taprlmrg clnerjisi. K.hidrogen molekulundzl
hissaciklar агаslпdа Kulon qarglltqlr tаsirlэriпiп епеrjilагiпirr

к = lЧ|Lrl ,rvt - !M9.l-.un, *J[ч,.,1r;]rаlly6lz\)2 av,,atl, +. L 01.1'7)

kimi tэyirr olunan сэпti. ,l -hidrоgеп molekulundo рць = ЧYл
miibadila yiik stxltqlartntn ni'rvalar ilэ va ciz аrаlаrtпdа Kulon
qar;rlrqh tэsiгlэгiпiп епеrjilаriпiп

l=-S .1Р,Ь0) 4u, - 5.SP"bQ) our*!p"o1)Lpon(2)rlvrdv,
s2 (l7. l8)+__

f al l'o2

kimi tэуiп оluпап сэmidir.
GбrtiпсlЁуii kimi, (l7.9) r,э уа (17.10) cl чэ с2 rnachullarlna

пэzэrап x:rtti Ьiгсiпsli tanliklaг sistemidiг. Веlэ sistemin slfrrdan fЫqli
hallinin olпrasI tiqi,in mасhчIlаrlп аmsаllагtпdап diizэldilrni9
determinant stfrа Ьэгаьаг оimаltdtг:

Hll_дý,|l /1l2_дsl2
=, 

() (l 7.19)
|t"| - E.Sz| н22 - ES22

(1 7. 1 l F(1 7. l 4) ifadalarini паzэr,э ttlaraq ( 1 7. l 9) determinantmt agsaq

,чч_ Е=х(нп_дs') (17.20)

tэпliklэriпi alrrrq. Вч tапliklагi saý tarafdaki mtisbat va rпапfi
igаrаsiпэ uy!un hог bir hal i,igiin hall edak.

1) О,wэlсэ (l7.20)-dэ mэпti iраrэsiпi gciti.irak:

It||- E=_(LIТ_ дs2) (17.21)

(l7.13) va (l'i'.14)-ii паzаrа alrna.qJzr Ьurаdап taprrrq ki,

,, _"l|t.+Hn лг . К+,4,;. = ,fi;ig =2Ен + iз; (|7,22)

(17.1 1}-(1 7.1 4) л,э (l7.2l) ifadalorini (17.1O)-da паzэrэ alsaq
с| --с2 ,- 0. с, = 6, (17,,23)

olduýunu taplrtq, Onda (l7,8)-э эsаsэп Н, molekulunun Д. erLe{ili

halrna uyliurr dalýa funksiyasl tigiirr

ft2 R
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Y,(1,2) =.,[ч,, (l)чп(2) + ч(2)ч,(l)] (|7 ,24)

iГаdэsiпi yaza Ьilэrik. Burada С1 папrэlum эmsаh '-l',{1,2) dalýa

lunksiyaslnrn normallrq qэrtiпdап tapthr:

l= j[v"(r,zl]2a,,, dl,r=zg|11+,S]), с,, ---r: (l7 25)
.,izl t l s,'1

2) indi isa (l7.20)-da miisbat igаrэsiпi gбtiirаk:

l! || ,- Е == tl п - l:S2 ( l 7.2б)

Вчrаdап

1- " = 
Llr, --Jl,z 

= ?Е u + Ц-4 01 ,27)--А I_s2 ,, l_Sl
olduýunu taplrtq (л. va En-da simnretгik чэ antisinnmetrik manastnt

чегап л, va .4 iпdеkslэriпdэп istilhdэ olunmaslntn sаtr,эьj Ьir qэdаr

sопrа aydtn olaca,qdtr) (17.11)-(17.14) чэ (l7,26)-гu (l7.10)-da

yazaraq
' cl t с2 =0, с| = -cz (17.28)

olduýunu tарlгtq. Onda Я, molekulunun Е, enerjili h;llrnr tэsчir

еdэп dalýa funksiyasr iigiin (17.8}э asasan

Yп 0,2) = cl [Ч (l)Y/, (2) - Y, (2)Yь 0)] 07 ,29)

iГаdэsiпi yaza Ьilэrik. Вurаdа с1 паtпэlчm amsa],t 'Р,с dalýa

funksiyaslntn normalltq gагtiпdэп ta,prltr:

t=I[v.l0,z)]2 dv,clv, =zс|ц-S'2), .r =_Ч. . l(1?'.30)

Jztl - s')
Веlаliklэ, (17.25)-i (П.2а)-dь va (17.З0)-ч (l7.29)-da yaz,araq

Qaytieг--London metoduna эsаs*п Н2 molekulu iigiin погmаllrq

;аrtiпi оdэуоп чэ bu molekulun (l7.22) va (|1,21) kimi tayin olunan

'- 
va r, enerjili hаllагlпt tэsчiг edcln daiýa fчlrk.siуа.lагrпr tapmr9

оlчгuq:

Y,(1,2)=J_tY,,(l)Y6(2)l \(2)Y6{l)l. (l7.Зl)
{2(l + S. )

Y/(1,2)=*_t*"(l)yi,(2) - (P,(2)Yr(l)]. t1,1-зz)" 
{2(l_s')

Goriindtiyti kimi, н2 mоltэkчiчпdа elektronlarlп чэ уа
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пiiчэlагiп уегdэу,igmэsiпэ пэzэгэrl Y, funksiyasr r;irnmetrik, Y..l

tЪnksiyasr isэ antisimmctгikdiг.
l904-cii ilda trnadan olrnuq Valter Qауtlеr l/, molekulu iigiin

(|7 ?4) ча l'l? 29) dalýa funksiyalarrnr песа tapdtqlarlnl ХХ эsrirr 60-
cr illагiпdэ Ы:lэ хаttгlауIr: (..,Stiгiхdэ dаýlагdап qчгч va isti, Ьэzэп
isэ qаупаr qэrЬ kiilэуiпiп (almaLnctr bu tубп adlanlr) asdiyi tut,qun
havall Ьiг giin idi. Нэmiп giin rrrап yuxudan qox gec aytldtnr чэ

durduqda,rr s()пrа. па ilэsэ ma;ýul olmaq hallnda deyildim. Ona gбга

dэ nalrarclanr sопrа yatmaýa gc:tdim чэ axýama qadar yatdtm.
Yuxudan aytlan zaman mэпirп qа.гqtmdа 9ох ay,drn ;эkildэ bela Ьiг
mапzаrэ 1,zirandt: hidrogen molektrlunda hidrogen atomlarlnln .dalýa

Гчпksiуаlагl Ьiг-Ьiгi ilэ mйsЬаг чэ mэпfi igarasi vasitэsila опIаr
araslnda пrtitladilэ bag чеrmэsiп,э uyýun qakilda аlаqэdаrdrгlаr. Мэп
Ьuпч еlэ bil сltiпэп olmu;; kimi хаttгlауtrапr. Мэп 9ох
hayэcanlat:tnrtgdlln va dэrhаl hэl 9eyi fikirlasdim чэ ахlrа gatdrrdtm.
Tezliklэ rпапэ,ауdtп oldu ki, bu рrоЬlеmdа mahz mi,iba<lila hэllсdiсi
rоl оупауtr. Malr Londona (1900-сй ilda anadan olmug Irrits
London п:,zэrdэ tutulur) zang et,Jiпr чэ о, darhal yanltna galdi...>>.

(l7,15). (l7.17) va (17.18) itЪdаlагiпdап g<iгiiпtiг ki, s,K ч5 ,а

kаmiууаtlагi пiiчаlаrагаsl Д masafэsindan asllr olmaltdr (ý7). Ona
gбrэ dc Д,(Д) va Д"(R) епеrjilс,гi da Ьч masafadan asllt оlасасjdrг.

Д,(R) va Д,4 (/?) funksiyalartrrrn qrаfiklэгi iimumi halda L'l .2

gэkliпdэkikiпridiг. I qrаfik Е".II qrаГrk isa Е, eneriisinэ ai<ldir.

il
л

I

ýa.kil 1'?,2. Н2 molekulu i,igtin potensial ауrilаr

Bu qэkildan 1;cirtindiiyti kimi, Д. enerjisi mi.iаууэп kэskiп minimuma
rnalik olduýu halda, а) eneгjisi rigiin Ьеlэ minimum уохdчr. Demoli,
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//, mol.ekulunun Е. епеrjisiпэ m,зljk olan Y, dalýa ftrnksiyasr ila

tэsчir olunzrn hah dayanrqlr. Д,, eneгjisi чэ V.4 dalýa firnksiyasr ila

хагаktеrizэ olunan hah isa dal,anlclslz olmalrdlr. Вuпuп sэbabini

aydrnlar;dlгlnaq iigi,in пiiчэlагагчlst Гэzапm огtаslпdа еlеk'гсlп

bultrdunurr srxlrýtnt tapaq. Btr oblast iigiin го -- fl, ,эlduýulldarl

'У,=Y, ýэгti оdэпir. Опа gdrэ cla hаmiп oblastd;l Y',. rэ Ч/п dalýir

f!rrksiyalaгlnil uyýun еlеktrоп buludlannln srxlrýl lr, =,iY,l'*0 va

рz=lYл 
2 
=0 оlчr. н, molekulur,dil elektron Ьulчduпuп paylannrasl

sxematik оlагаq l7.3 ;аkliпdэ gбstorilmigdir. Bu gаkildэп gtiriiпi,iг ki,

Н, molekulunun Y" dalýa funksliyalarr ila tэsчir oluttan hallnda

rltiчаlэrаrаst

ý"эkil 1 7 .3. Н', molekulunda elekttoп buludunun paytrlnnmasl sxemi

<lblastda еlеktrоп buludunun srxlr!;r stfirdan farqlidir. Mahz Ьu

Tn:rnfi yiik пii,rаlэri (рrоtопlаrr) ti;zirпэ cazb еdаrэk dayanrqlr kimyavi

rаЬitэпiп эmэlа gаlmэsiпi tamin еdiг.

Лr, поlеkчlчпuп Y, dalýa frrnksiyasr ila tasviг olulran hallnda

isa пtiчоlэrагаst oblastln ortastnda еlеktгоп buludunun srxhýr srГrа

ЬэrаЬэгdir va опчп maksimumlart bu oblastda"n kanarda уеrlа;ir.
Опа gсirэ dэ пiiчэlэrа опlаrt Ьir-Iiiгiп.dап uzaqla9drгan qiiwаlэr tasir

edir ki, bu da molekulun dissosiyasrna sэЬаЬ olur.

Qaytler va London metodu ilэ hеsаЫаm:rlаr п_аtjсэsirrdэ l/,

molekulunda 
' пiivаlэгаrаst tara,zhq mэsаfэsi fiо = t1,8(;9), гаьitэ

enerjisi isэ 3,14el' alrntr. Lakin bu kаmiууэtlэr i.iqiin tэсrtiЬэdэп
0

Лo=0,74l16-1 чэ Eo=4,7466eV qiуmэtlэri tapllmrýdrT, Nаzэriууа чэ

tэсriiЬа агаsпdаkr bu ttyýunsuzluýun sababi уэсlirr ki, Д, molekulu

i.igiin istifada оluпап dalýa furrkl;il,alarmrn hidrogen,:rtomlaгlntn
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dayi9ilmэmi; daIýa furrksiyalarrrrdan quгulmast чэ еIi:ktrопlаr
агаstпdа qarglllqll tэsirin аgkаг 9эkildа пеzеrэ allnmamasldlг.
Sопrаlаг Н, molellulu ii;iin ýгеdiпgег tanliyinin daha dэqiq hэIliпi
tapmaq mаqsэdi ila 19Зji-сi iltlэ Ceyms va Kulic lЗ haddi, l960-cr
ilda Kolos va R,utat,t 50 lraddi, l965-ci ildэ Kolos чэ Volniyevig 100
haddi оlап dalýa Гrrnksiynslndan istifada etmig чэ tэсгiiьi qiуmэtdап
ciizi Гаrqlэпэп пэtiсэlэr allrrlqlaг.

Веlэliklэ, klassik fizikanrn va kimyanln izah eda bilmэdiyi
hadisani, уапi it, molekulunun аmэlэ gэlmаsiпi kчапt mexanikasl
mtiчэГf'эqiууэtlэ izah etnlig oldu. /1, molekulunda, уаrапап kimyavi
rаьitа kovalent rabitadil,. yuxartda 9этh оlчпап,lаrdап gбriindtiyii
kimi, kovalent гаьitапiп уаrапmаslпtп miimkiinliiyiini,i yaIntz kvant
mexanikast tэsэччtirllэriп:r аsаslапаrаq izah etmak cllar.

indi isэ LIz rrtolekulunda kovalent rаЬitэпiп yaranmastndlr

еlеktгопlаrrп spinlarinin па kiпri rоl oynadlýtnt агаqdшаq.

Qaytler-Londotr metodunda l/, molekulu i.igiin istiГаdэ olunaIl
(l7.1) Hamilton. оре|гаtоruпчп iГаdэsiпа еlеktrопчп spinindan asllr
о[ап hэdlэг daxil lJeyildjr. Опа gбrа da Н, molekulunun spini da
пэzэrэ аlап dalýa funksiyasr еlеktгопIаrtп Гаzа koordinatalarmdan
asth оlап (17.3l) ,r'a (|7.32) funksiyalarlnrn еlеktгопlаrrп spin
funksiyalarrna hasili kimi gбti,iri.ila Ьilэr. Bu mаqsэdlэ Н, molekulu
i.igtin miimkiin оlап еlеktгоп spin funksiyalarmt tapmaq laztmdш. Я,
пrolekulunda iki еIеktrоп чаrdш чэ опlаrlп sрiпlэri Ьir-Ьiriпэ уа
antiparalel, уа da рагаlеl убпаlа Ьilэr.

1) ElektTonlarrn sl>iпlэri апtiрагаlеldiг. Bu halda tam spin
S = 0. tam spinin til;tiin istiqamat tizra prclyeksiyasl Лls = 0 чэ чуýuп
halrn multipletliyi е=2.ý +l=l оlur, bu hal sinqletdir.

Iv{эlчmdur ki. sinqlr:t hаlш maxsusi spin funksiyasl sistemda iki
еLеktгопuп уеrdэуigпrаsirtэ паzэrэп antisimnretrik оlmаlrdш. Bu isэ о
demakdir ki' еlеktrоп!агtп sрiпlэгi antiparalel olduqda II,,

molekulutrun поrпLа lаппrl9 spin funksiyasr
1 г ,],

пLu,r(ol)и-|э(o2)-ulr(o2)u-r,.(or).] (l7.З3)
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,kimi оlаr. Вurаdа lr",,,(o)-elektronun spin funksiyast. ,и,-spin kyant

аdэdi, o-spin koordinatldtr (лl, = l-N,o =*у2)

2) Еlеktrопlагlп spinlari Ьiг-Ьiriпа paгa.leldil,. Bu halda tam
spin лS = l. с,пuп iistiin istiqatnэt iizrэ prroyekl;iyas | М,,; = l, 0, - l чэ

halrrr multiplctliyi е-25+l=З оlur. уапi bu hal tripletdir. I]u halda
ttz m<rlekulunun mtimktin оlап поrmаlапrrttg spin Гtrnksiyalarr

agaýrdakr kimidir:
h,|,, =1 u t,r@)u у;(о.r)

,}/,. = 0 lГ,,, to, i,, , {о- ) + tt , (с, 
'']

л, Jэ1 'lr(or)l,_,r(or)*rll,r(o;)lr,_r.(or)_] (l'7.З4)

,И.; =-1 tt_у,(оl)и_1 (о2)'22
Dеmэli. triplet halrn spin funksi;ualart еlеktгопlаrtп

уетdауigmаsiпэ пэzэrаll simmеtrikrliгlэr.
indi isэ spini da пэzаrэ almaqla /1, molekulunun elektron

dalýa funksiyaslnt Lарач. Мэlrrmduг ki. аt,эm чэ mоlеkцllаrrп
elektron dalýa funks,iyasl sistenrdэ iki еlеktг,эпuп уегdэуigmоsiпэ
пэzаrап antisimmetгik olmalrdlr. Bu qэrtiп осl,эпmэsi i.iqi.in biz faza
kоогdiпаtlаr,пdап astlt оlап (17,Зl) siгrmеtrik .w_. funksiyasr ilэ
antisimmetrik (l7.33) spin funksiyaslnln чэ (l7.32) eLntisimmetrik Ч'о

funksiyasr ila simmetrik (17,34) spin funksiy,llarrnrn hasilini
gбttirmэliуik. Onda ,Н, molekulu i.iqiin elektronlartn sрiпlэriпi dэ

пэzэгэ alan еlеktrоп dalýa fuпksiу;еlагr agirýlda},:t kirni оl;лr:

Sinqlet hal, рагаhidrоgеп

о, = -Д[ч,ltlчu iз) + \ (2).16(l)] х

{2(l + s') 
(l7.з5)lг l- 

лL' ,,1оr)u-ц (оэ) - lt,, (о2 )rr_r., (or )_,

triplet hal, ortohidrogen
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Ф:= I

J2(l-.S2)
Iv,, 1t.l,и, 1 z1 - ./, 12)\yn (l )] х

u 
1 ,(o,1)rl ,, (о 

2 )

7l[r,,'о, )u _,,(оr) - и 1-(сг, ),,,, (о, )]

,r_," (ot )it _1"lo2)

(l7.зб)

Belэlikla. aydln оluг ki, н, tnolekulunun sinqlet, уэпi О, dalýa
funksiyasl ilэ tasl,ir cllunan hall dayanrqlr hаldlг. yuxarlda
gсistэгildiуi kirrri, bu halda пйчаIаг агаsl oblastda mi,ibadila yiik
srхhф slfiгdan Гэrqlidir. Bu ytik slxlrýr еlеktтопlагtп miibadilasi
sayasinda уаrапlr. Мэhz bu пriiьаdilэ qaгgrhqh tаsiгi cazibo
qiivvэlarinin meydana 9lxmaslna чэ dayanrqlr molekulun
yaTanmaslna sэЬеЬ оlur. Ba9qa sсizlэ, еlеktrопlаrlп sрiпlагi
antiparalel у<iltэlmiý iki hidrоgеп atomu Ьir-Ьiriпа yaxпrlagdrqda
sistemin enerjir;inin kэskiп azalmasl Ьа9 чеriг чэ kimуэчi (kovalent)
rаЬitэ уаrапtr. Bu kimуэчi гаЬitэпiп уаrапmаSlпа sаЬэЬ sрiпlэri
апtiраrаlеl olan еl,эktгопlагtп hаг iki пiiчэпiп yaxrnlrýrnda hагэkаt
etmasidiT ki, buttun da sayэsinda пiiчаlэr агаstпdа elektron
buludunun srxlrýr bciyLik olan oblast уагапr чэ bu manfi ytik пi.iчаlэri
бziiпэ cazb еdir. Саziьэ пэtiсаsiпdэ еlеktrопlаrrп ча сlеmэli,
britёvli.ikdэ sis,temin potensial enerjisi аzаIlr чэ kimуэчi rаьitэ
уагашr,

Hidrogen аtоmlаrtпdа elektrorrlaгtn spinlari Ьir,-Ьiгiпэ раrаlеl
olduqda isэ пiiчэlс,rагаsл oblastda elektron Ьчlчdчпцп sжllýt srГrа
qэdэr аzаItг, уlэlri e,Iektrclnlaг еlэ bil ki, пiiчаlэгаrаst fэzаdап itаlапir
чэ kirnyavi гatlita ,/аrапmlr, Baýqa s<izla, elektronlarln sрirrlэгi Ьiг-
ьiriпа раrаlеl olduqda опlаr аrаslпdа mЁbadila qargllrqh tasirini
хагаktеrizа ed:,rr mrib;rdilэ qiiччоIэгi itаIэmэ хаrаktегIi оluг.

yчхапd,а dеуilэпlаrdэп aydln оlur ki, н2 molekulunun
yaranma.Slnda эsаs гоlu rniibadila qiivvэIari оупауrг. Qcyd erlak ki,
miiьаdilэ qiiччэlэгл atrlaylqr k]assik fizikada уохduг. Bu, strf
kvantmexaniki arrlzLyrg rэlчь, еlеktrсlпlаrlп dalýa хаssэlэгiпе malik

х
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olmasl чэ clemali, seqilmэzlik prinsipina tabe oiпrast ila аlаqэdатdrr.

IvIi.ibactilэ qйччаlэгiпiп bir srra miihiim lliisusiууэtlэri чаrсltr.

Bela ki. Ьu qiiч,rаlэг еlеktгогr buludlarr tlir-birini iirtэrkэп meydaLna

grxa Ьi[аr ча опl;лr qox kiqik rпэsаfаlаrdа t,;rsir eda Ьilэп qЁччэlэгdir.

IvIiibadilэ q{iwэlэгi isl,iqamэtlanmil;i tэsiга гпаlikdir. Bela ki.

bOttin istiqamэt.larda tаsiг rэrlэ bilan elektromaqnit qtiччэlэriпсlэп

farqli cllaraq, mi,iьаdilэ qiiччэlэгi, rrraksiпtal сirtmэ prinsipinэ (ý )

gёrэ yalnrz mtiаууэп seqilmiq istiqаmэtlt,rdэ tэsir еdirlэr. Мэsэlэп.

mеtап (cfro) mcllekulunda Ьu qtiччэlаг karbon аtоmчпdап Ьir-ьiгiпа

пэZэrэп yalnrz tetraedrik bucaqlar (tочOzв,1 altrnd:r yiinalarak С- Н

rаЬitаl,агiпiп yaranmaslnt tэгпiп еdirlэr.

Il{tibadilэ qi.iччэlэri doyma хаss:liliпэ пrаlikdirlэr. Веlэ ki,

ikidэn аrttq eyni elektron Ьшlчdlаrmrп Ьir-ьiгirri бrtmasi zamant bu

qiiччаl,эr itэlэmа qi,iччэlэri olur. Masollln, tэЬiэtdа dayantqlt Н1

mоlеkulчпuп movcud olmarnast mtibadil:l qiir,чаlэгiпiп mэhz doyma

хаssэsiпэ malik olmast ila i;lah оluпчr. Doýrudarr dа fэrz edak ki,

hirlTogelr rпоlеkчlчпа Ьiг dапэ hidL:ogen atomu yaxlnla]ýlr.

l1, molekulunda sрiпlэri antiparalel убпаlэп iki еlеktгоп olduýundan

bu molekul ilэ н atomu агаstпdа spirrlari antiparalel olan

еiеktrопlагtп пrtibadilasi lэа9 чеrэ bilmaz.. Qйпki, bela miibadila

пэtiсаsiпdэ Яrmolekulunda spinlari раrаl,эl olan elektronlartn

mtibadilasi Ьаq чеrmэli оlаrdt ki, bu da :itаlэrпэ qйwаlэriпiп

уаrапrпаSlпа gэtiriЬ Еlхаrlr. Dеmэli, Я, molekuluna iigiincii hidrоgеп

atomunun Ьirlэgmэsi, yalli dayanrqlr 11, m,эlеkuluпчп уаrапmаsl
qeyri-rniimkiindiir.

Elektromaqnit qtivvalari isэ doym:t хаl;slэsiпэ malik deyildir.

Маsэlап, лrаСl Ьirlэýmэsiпdэ bir Ml atotnuntrn,altr с/ аtоmч ilэ va

эksiпэ ion rabitasi уаrаtпаsr hо9 <1э iоп ratritasilrilr уаrапmаstпd:r

эsаs rol оупауап elektгostatik qiiччэlэriп doymil хаssэsiпэ malik

olmast ila cleyil, lr4 аtоmuпuп уахlп эl,rаfltrdа ','еrlа9э Ьilэсаk cl
atomlaгtntn iilqiisii ilэ оlаqэdаrdrг.

Веlаliklэ, aydtn olur ki, (17.22) kimi tэуiп olrrnan Д" епеrjisiпэ

malik olan va (17.з5) Фl dalýa tirnksiyasr ilэ tэsчir olunan
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parahicll,cll;en molekulu dayanrqlr. (l7,36) Ф, dalýa flrnksiyasr ilэ

tэsчiг tllчпап (|'7.23) ЕА eneгjili ortohidгogcn lnoleku,lu isэ

dayanrqsrz sisterndir. Рагаhid:гоgеп molekulu iigЁп .S = О olduýundan
опuп maqnit mornenti dэ srfl-1 ЬаrаЬаr olur. Dеmэli. рагаhidrоgеп
diamaclnit. сlгtоhidгоgеп isэ рагаmаqпir mаddэ olmaltdrr.

Nаzаriу,уэdэп ;lltnan bu natica,lar tacriibi faktlara tam uyýun gаlir.

ý l{l. ikiatomlu nrolekullarda kovalent rаЬitа

Еlеktгоп buludunun pa1,lanrnast хаrаktеriпdэп astlt оlагаq

kimyavi rаЬitэпiп miixtalif псiчlагi чаrdtг. Bela lli. lrar Ь,iг nciv

kimyavi гаЬitа iigiin elektrorr lэчlчduпчп оziiпэmахsus paylanmasl

olduýurLdaln. ауdrпdlг ki, kimуэr,irаЬitэпiп пiiчlэгiпiп da sayt эsliпdэ
goxdur чэ ozri сtэ Ьч kirпуэчi гаЬitаlагi ёуrапmаk mэqsаdilэ eyni bir
metodrl,an istifа.dэ etmak olmaz, опа gоrа da kimyэvi гаЬitэlаri

буrэпаrl<аlr Ьir rreqa limit hаIша baxtlmast ila kifауаtlапirlэr. Digэr
hаllаг i:ia baxtlan kimyavi rаЬitэпiп hansr linrit hаhпа uyýun gаlэп

псiчэ rn:lnsub olmastndan asth оlагаq паzэrdэп kegirilir.
KKlvalent гаЬitэ еlеktгrrпrапfiliklаri Ьir-Ьiгiпа ЬагаЬэr чэ уа

yaxtn оlап аt<rrпlаг агаslпdа )lаrапlr, Н, molekulu tigiin ýrеdiпgеr

tэпliуiпl h,all еdаrэk Qaytler ча London gбstarmiglar ki, kovalent

гаЬitапiп )/aranInaslnl tэmiп ()d,эп эsаsап m{iЬаdilэ qiivvalэridir (ý17).

Bu qiillvalar еlеktrоп bulurdlarrnrn bir-birini бrtdi.ilrii oblastda

meydana E:lхlг t/э elektronlaTln spinlэri antiparalcd olduqda caziba,

eyni istiqamorda yбnaldikda il;э itэlаmэ хаrаktегli оlurlаr. ý17-da
qeyd edilCiiyi kimi. dayanrqlr kovalent rаЬitэпiп уаrаппlаsl iiqiin bu

rаЬitэпi аmэlэ gэtirап еlеktrсlпlаrrп sрiпlэri Ьir-Ьiriпа antip;lralel

olmaltdlr. kovalent гаьitа lkielektronlu гаьitаdir ча bu rabitada

iqtirak c:dan аtоmlагtп hаr Ьiri tlir dэпа еlеktгоп tэqdim edir.

Мi.iэ,ууап cdilmigdir ki, kovalent гаЬitапiп хаssэlаri опчп iki
еупi чэ уа iki rniixtalif аtоm.lаг аrаsmdа уагапmаslпdап prinsipial
gakilda astlldlг. Мэhz Ьuпа giira dэ kovalent rаЬitэ эsаs iki п<iчэ
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bolilniiг:
i. iki eyni atom ulгaslncl:t 1lзрзппп hоmороlуtrr kclvalent rаЬjtа.

2, iki miixtэlif atom ar;lslnda уаrапап Lreterclprolyaг kovalent
rаЬitа.

Kvant mexanikasl tаs;-lччtjlэriпэ аsаsэt1 ,4 \,э IJ ll|.olrllaгI

агаstпdа, уаrапап ,4-В labit:lsinin dalýa l'urrksiyalslnt эп iitltulrti

9эkildэ
Yl-в=аYя+hЧ, (l8.1)

kimi уаzпlаq оlаг. Вurаdа Ч'п чэ Yr, ulч!,uп оl;лrаq, д уэ l]

atomlarlnln rаЬitапiп уагапm,аslпdа i9tirak edan elektronlaгlnltr
dalýa Гunksiyalarr, 4 чэ Д jso Yд-.в Гunksiyat;lnJa Y4 va Yi,

funksiyalartnln рауlаrrпt | а|'| va iD|2 kimi tayin есiа,п amsallardrr.

(lS.1) ifadasi а=Ь o]tluclda homopolyar, tl#b olduqda isa

hеtегорtrlуаr rabitaya uyýun gэ.liг.

IIоm.ороlуаr kovaleIrt таЬitэdа еlеktrоп bulrrdu hэr iki пtiчэ
аtrаjlпdа simmetriya (iпчегslуа) mэгkэzitrа п:)zэrап simmetгik
paylanmrq olduýundan Ьu пёч rabitanin clipol mrэmentinin оrtа
qiymati srfra ЬаrаЬэrdir. B:rg.;a sdzlэ, hсlmороlуаг rаЬitэ qсуri-

роlуаrdrг (mаsэlэп, H2,0,,Cl2,h', va s.).

Неtегороlуаr kovalent гаЬitаdэ сlеktrоп Ьulчdч пiiчэlаrа
пэzаrап simmetrik paylanmamtgcllr va еlеktrопmэnfiliуi Ьбуi.ik olan
atoma dоýrч siirЁgmi.ig оlur. Bagqa sсizlэ, hеtеrороlуаr rаЬitэ
sfirdап farqli sabit dipol momcntina malikdjr, !/ani о, роlуаr
rаЬitэdiг (mэsаlап, LiH,Co. н(,-l,,?л' чэ s.).

Qeyd еdэk ki, hоmоllоlуаr kovalent Tatlitarri yalnlz orta
hesabla qеуri-роlуаr hesab rэtпtаl< оlаr. Веlэ ki. elektronlarrn dalýa
xassэsina malik olmast sayal;indэ iki eyni at()ln ,arilsllrda уаrапап
kovtrletrt rabitada hаr iki elcktrorrun пiiчаlаrdэп Ьiriпiп yaxlnlrýrnda

уегlаgmаsi ehtjmah чагdtг (уэrri bu ehtimal 9ох lligik olsa da, hэr
halda srГrгdап fаrqlidir). Bunr.rn da паtiсэsiпdэ liornopolyar kovalent

1аЬitэ ;lni роlуаrlrýа mali$i оlur. Мэsаlап, lIz molekridunda

mi.iayyan anda elektron bulu,junun рауlаппlаsl l!-lI* ion cйti.itriin

уаrа,пm:rslпа ((17.5) dalýa I'rrnksiyasr) uyýun ola Ьj[эг. Lakin t:yni
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ehtimalla l/*,ry- ion ctitii ((17.6) dalýa funksiyasr) уаrапlr ki, bu da
еlеktгоп Ьuluduпuп оrtа ltesabla sinrmetrik paylanmaslna va dip<ll
momentinin сiгtа qiynratinin srlia ЬOгаьэr oltnastna gаtiriг.

Неtсгороу;rl kovalent гаЬitаdа isa еlеktrопlаrtп пtiчэlэгdап
Ьiгiпiп yaxrrrirýtnda olmast ehtiпralr lrаmigэ Ьбуi.ikdiiг (а+Ь, а>6 чэ

уа а<6) чэ bullutr <1а sayasinda hэmiп rаЬitапiп dipol mоrпепti
stflrdan fэrqli sabit аdэd оluг.

ý 19. ion rаЬitаsi

Оgэr (181.1'l ifаdэsiпdа а<<Ь (,ча уа ь..о) olarsa, ,.I-B rabitasi
iorr rаЬitэsi а,СlzLпtr. llaqqa sбzlэ, i<ln rabitasi hеtеrllроlуаг kovalent
rabitanin lirnir. lralrdш. Веlэ l(i, ,{ чэ R аtоmlаrtпlп
еlеktrоmэпfilikl,эгi Ьir-Ьiгiпdэп kэskiп Гэrqlэпiгsа, onda Ьч аtоmlаг
arirstnda rаЬltэ эtlrаlэ galarkan e,lc:ktron buludu elektromэnfiliyi
bёytik olan atotna dоýru stiriigiir t,a Ьч аtоtпlаr aks iqаrэli elektrik
yiikiina maljk olan, ionlara grэr,riliтIаг. Вч iопlа.r агаstпdа
elektrostatik qaгrgllqlr tasir (Kulc,n cazibasi) пэtiсаsiпdэ уаrапап
kimyevi rаЬit:э пrэhz ion rаЬitэsi аdlапrr. Маsаlэп, metal аtоmlагr ila
qcyri-metal аtопlап arastnda уаrilпЁ]п kimуэчi rаЬitэ ion rabitasi
hesab oluna bilar. tsеlэ ki, еlеktrоmэпt'iliуi Ьir-Ьiriпdэп kэskiп
farqlanan bu. ,пt<lmlагlп qargllrqlr tasiгi zamant опlа,г, qeyd etdiyimiz
kimi, aks igar;lli ionlara gечrilirlаr:

д = д+ 1-е + J ., (19.1)

В+е=,В' -Ев (i9.2)
Вurаdа -lo kэrпiууэti ,l аtоmuпчп ionla;ma епегjrsi, Iio isa R

atomunun elektTona hагisliуidiг. д' че д- iопlап arastlrda уаrапап
Kulon cazib:, clfrwэsi mоlеkчlчп уагапmаslпа sаЬэЬ оlur va bu
zаmап miiаууап С enerjisi ayrtlrr v;,1la. udulur:

д+ * в- = д*В- + Е, (l9.3)
Nэtiсэdэ altгlarr molekulda iопlаг Ьiг-Ьiriпdап tarazlrq mэsаfаsi
adlanan еlэ пrаsаГэdа уегlоgirlэr ki, tlnlar агаstпdа tasir еdэп itэlэmа
r,э саziЬэ qtiv,lэlari bir-birini tаrаzlа.gсlrш.

*ts
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Belaliklэ, iki аtоm araslnda ion rabitэsinin аrпа]а gсlrпаsiпi

,1+ В=.1* В- +J,, - Ео+ _Е (l9.4)

kiпri tэnlik ila iftrda еtmэk оlаr.
yuхаrtсlа dеуilапlэrdэп alldrn оlur ki, ion гabitasini r

yirrarrmilslnda asas rоIu rniibadilэ qiivvэlari deyil, elelct,rostirtik

qiirlч;эlэr сlупауlг. Опа gсirэ da ioll rabitasinitl уаrап]mаsl s;lьаьlэгilli

kvzrnt trrexanikast уаrапmаIпlgdап эччэl izah eda Ьilrпigdilаг. Bela ki,

l9l6-cl ilda kossel ion гabitэsilrin amala gэlmаsiпi lzah еdэrэk

gostaгmi9clir ki, iotl rаЬitэsi опа giira уаrапlr ki, M,:lrdeleyev

сэdчаliпdэ hаr Ьiг atom ozi,iniin elektron бгtiiуtiпii ч},Ёчt] tэsirsiz qaz

atomunun' elektron бrtiiуi.illэ tаmаrпlаmаýа galrgrr, I\4iэsэlэп, Kl"

Ьirlэgmэsi уаrапаrkэп К* ionu llr atomunun, .t''- iопц isэ Ne

аtоmчпuп asas hallnln еlеktrоп korrfiqtrrasiyaslna rnarlik оlrrг.

Lakin kvant mexanikast tаsач,чi.irlаriпэ эsаslапаrа,q чэ (18.1)

ifadэsini tэhlil еdагэk ion гabitasinin tabiэtirri va уаrапmаsl

sэЬэЬlагiпi daha darindan Ьа9а dii;mak оlаr. Bela ki, io;r гabitasi

уаt,апаrkэп elektrorrun Ьir atomdan digarina, (19.1) чэ (19,2)-da

tasvir оluпап kimi, tamamila keglna:;i. еlеktгопuп dalýa. xassalэrina

malik olnrast sауэsiпdэ Ьа9 чеrэ tlilmэz, yani srrf (looz"-li) ion

rаЬitэsiпiп yaranmasl miimkйп dеl,il,liг. Baqqa sбzla, ion rlлЬitэsiпiп

yaranlnirslnr кmеtаllапп atomlart oz valent elektronlarlnl asanltqla,

чеrir,, qеугi-ш,еtаllаrtп atonrlart isla lэu elektronlarr harlslikla qэЬul

edir> 9аkliпdэ sathi izah еtmэk, аltlэttа, di.izфn Sa,/ila bilmaz.

Dсrýгчdап da, bela iоп rаЬitэsiпiгt уагапmаsr (l8.l)-cla a=O,b=l

olmaslna uyýun olardt ki, Ьч da ;rгiпsiрса miimkiin deyil. Веlэ ki,

elektron dalýa xassasinэ malik clldlrýuna gога onun .,4 niivasinin

ya:<ln эtrаfiпdа,olm,ast ehtimalr с;ох kigik olsa da hаr h,tlda srГrа

ЬагаЬэr deyildir (а2*0), Doýruclarr da, hеsаЬlаmаlаг пэtiсоsiпdэ

mtiayyэrr edilrni; vo tасrtiьэlэr чаsi*,а;ilэ tэsdiq оlчпrпugсlrrг ki, лисl

ьirlэqmаsiпdэ эп tipik ion rabitasi уаrапаrkэп Nа atomundan

еlеktrоп buludrrnun yalnrz 0,8 hissatii (вои) С/ аtоmчпа kegir, 0,2

hissasi (20%) isэ ,Vc atomunda qaltr, уэпi Nа+lСГ| kimi srrf iolr

rabitэsi deyil. mэhz _маф,tс/-0,8 kinri ion rаЬitэsi эmэlэ gаlir.
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Аtоmlаr агаstпdа qaг;rhqll tэsjrin potensial eneгjisi iigtin hаlэ
l907-ci tlda Q.Iai a|iagl(lakl ifadani tэklif etmigdir:

,rrr==-T r.-L, ur., (19.5)

Burada д уэ в пtiisbat sabit эdэdlэrdir. л>лl ýэ[ti isэ gбstаriг ki,
miisbat i9аrэli hadd daha bёytik рау чегiг. ВеIэ ki, l.--+ 0 olduqdzl
ikinci hadd daha siirэtlэ sorrsuztrufla, r -),ф olduqda isa slгга
уахtпlа9tr. Bu isa о dcmakdir ki, Ьбуi.ik tnasafalarda аtоmlаr
arastnda саziЬэ. }ligik rпаstrfаlэrdэ isa itэlаmа qtiччэIэгi iistiinliik
tэqkil еdir.

iki atom :rгaslndakt qaгgrlrqll tэsiriп и(r) potensial епегjisi iigi.in

sопrаlаr takiif <llun;rn iГаdаlэr пэzагi сэhаtdэп daha yaxýl
эsaslandlrrlmlg cllsalaг da fuli potensiah ilэ,mi,iqауisэdа {аhа yax;l
оlап паtiсэlэ,гэ gэtiгrпэdiklагi чэ опlагtп tatbiqi bбytik riyaz,i
сэtiпliklаrlэ claг9rla9drfrr iigtin эsчrsэп (l9.5) ifаdэsiпdэп istifada
olunur.

Вiгqаt iclnlirr ara:itndakl qaгgr,hqlr tasirэ baxdrqda I}S чаhidlэг

sistemindэ (l9.5)- llэ ,l= !- u" лl==l, SQSE sistemindэ isa l=e2 чэ
4пс11

rп = l gоtiirйIiiг.

Аtоmlаг arastndakt ro tarazltq mэsаfэsi tigi.in и(гп) kаmiууэl.iпi
(19.5) Mi potensiall vasitэsila hesablayaq. Bu mэqsаdlэ паmаlчm В

раrаmеtriпi tэсriitli ytrlla tayin oluna bilan ro kаmiууэti ilэ iГаdэ

edak. r =,ь noqtasinda и(r) Гunksiyasl minimuma malik olduýurrdan

dul

T;l,=
=0 (19,6)

'0

9artini yaza Ьilэгik. Onda (19.5) чэ (19.6)-уа эsаsап

B=!!,1r
п

'1-1п0
(l9"7)

olduýunu taprrlq.
(1 9.7)-ni (1 !).:5)-da, пэzага alsaq

чVl=-rt,Г[+),, ;(9 l
(l9.8)



l7l
оlаr. Вчrаdа ,ь. sаdасэ olaraq, atomlarttt пiiчаlагi агаstпdаkt
tarllzltq mаsаГаsidir чэ moIekulda, hamin mэsа]Ъпi tayin сtmэk оIuг,

(19.8)"а эSаSэп potensiarl епегjiпiп rr,!i], =lr(r,,) minimum qiymoti

lr(1)= 
Ё[, 

- ;) (l9.9)

оlаг.:I]irqаl iопlаrdzrП ibarat olan ikiatomlu molekullar i.igiin (19.9)
agaýrdakl 9akla diigiiг:

77 l\и(l.)=-g_[1_1] (19.10)
,ь \ п)

Bu iгаdэ Ьэzап Вогп dЁstчru da аdlапtг.
u=lt) asllrlrýlnrn qrafiki (l9.1) gaklinda 1;ostarilmigdir. Вu

qrafikda
au*

ýakil 19.1. iопlаrdап iЬагаt olan molekul tjt;tin potensial enerji
qrafiklaTi

mlпlmum noqtasi ro tarazlrq mэsагаsiпэ v,;r taгazltq halrnrn l'0

enerjisina uyýun galir. Elektrclstatik саzilээ qi.ivvalarinin tэsiri
kol,alent (miibadila) qi.iччэlагiп tаsiriпэ nisbatarr daha bёyi.ik
mаsаfэlэri аhаtэ etdiyindan iопlаr arastndakt qarýrhqlr tasirin
potensial епегji эуrilаriпiп srtia yaxmla9ntast rr,isЬаtэп lэпg baq чеrir.

ве[эliklэ, Ьiгчаlепtli kimyэvi elementlot iп а-tсlmlагt агаslпdа
уаrапmtý lnД- ion гabitasinin Лrо епеrjisi

. _rr(. l\
1,яв = * Цt 

-;)* ti, - "' ,о ( l9.1 1)

ifadasi ila tayin оluпur. Bura,Ja ft -iопlаr ar;lsпrdakr tаrаzhq
mэsafasi, е- еlеktrопuп yiiki.i. п isэ ionun tэbiatinclan asth olan tatn
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эdэddir. Мэsэlаlr. lle, Ne,,4r, Kr чэ .\с tэsiгsiz qaz atomlaтlnln
еlеktгоп konfiquгasiy,aslna malik olan аtоmlаr tigrin л, чуЁuп
оlагаq. 5,7,9,10,12 оlur. Qeyd еdэk ki. (l9.1l)-dэ Ьiгiпсi hadd л-iп
qiymatlaгilla о q;jзр сlэ hassas deyildiг, Мэsаlэп, btz п= lI ачэziпэ
л = 9 gotiirsak, hэmirt hэd<lin hesabl:lnmastnda xata 296 olacaqdlг.
Dоýrudап da,

l _ _l_
ll ) (

аlrгtq,

Misal оl:лгаq K(l/ qaz molekulu iigtin

hesablayaq. (ло = z,fi), E6.1=J,$|gy, JK =4,з4еV).
gсitiiгiilmэlidir. Onda ( l9. l 1)-а аsаsэп

Е-L K(:l -
(4,8. l0-10

+ 3,6l - 4,.]4 =
2.67.10-8.1,6.1

(l 9.1 2)

= 4.7\| +з,6l - 4,34 = 4.06е|, :9з,6Ц!!.
mоl

Вчrаdа lerq=-_ l 
,_-el' olduýu паzэrэ altnmt;dtr.' 1,6, l0-',

(l9.12)-dэ altnatr qiуmэt (С/ molekulunun rabita enerjisi iigiin
tэсгiiЬаdэп taprlan 1}lkkal /mol qiуmэtiпа уахlпdtr, lakin Ьч
qiуmаtlэr ii:;t-i.istэ dii9mtiг. Bu uyýunsuzluýun sэЬаЬi, эlЬаttэ ki,
еlеktгопlагrrr <lalýa хаssэlэгiпэ malik olmast sауэsiпdа srrf ion
гаЬitаsiпiп mi.imktill olmamast, уэпi baxdlýlrnrz halda К* чэ С/-
kimi iопlагlп уа,гаппlаmаstdlr. Bunu agaýidakl Гаki da stibut еdiг.

Оgаг КСl rпоlеkulu К' va С/- iопlагlпdап iЬаrэtdirsа. пiiчэIэrаrаsl
0

2,67,1 mэsаfэsiп:, uyilun olan <lipol momenti 12,8D olardl; hэqiсlэtdа
isэ КСl molekululnun dipol momenti l I,05D-drr.

Zreva Zre уiiklагiпа malik qoxqat iопlаrdап tэgkil olurlmu;
ikiatomlu molekrrl йЕiiп (l9.10) ifаdэsi

u(r')=, _Z,Z,ez(, I],* [,_;J (l9.1з)

kinri yazrlmalrdtl. L;rkin (19.13) ifadэsi (19.12)-уа пislrэtап 9ох az

E,lB kamiyyatini

Вч halda п=9

1_1
9 )
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istifadэ rrIчпuг. Qi.inki Ьеlэ molekullaгrla kimуэл,i гаЬitэ io1-1

rabitasindan qox Гагqlэпir чэ ona gбгэ dэ (l9.1З) ifadasi kobud

уахtпlа9mаdlг.
Yuхагtdа qeyd olunduýu kimi, iоп гilЬitэsi hеtегороIуаг

rabitэnin limit halrdrr. Опа gijгэ dэ hеtеrороlуаг rabitani пэzэгdап
kеgiгаrkэrr bu гаЬitэпiп kovalent чэ yzl ion хагаktеrli olmastnt
miiэууэl"l еtmэk lazlmdrr. Оgэr baxllan hеtеrоро[уаг rаЬitэdа
еlеktгоп buhrdunun paylalrm;rsl kovalent rabita чэ уа ion rаlritаsi
tigtin хагаktегik olan paylanmaya уахtпсltrsа, onda Ьч rаЬitэпl,
uyýun оlаrаq, kol,alent rabita ,чэ 

уа ion rabitasi ;rdlandtrlrlar.
Kovaient rаЬitэпi va iо,п rabitasini lэiг-Ьiriпdаrt fаrqlапdirэп

a9aýrda gёstarilan Ьir slrа хiisusiууэtlэг чаrdш.

1. ion гabitasinin dipol momenti kova.lent rаЬitапiп dipol
lnomentindan xeyli bбytikdйr va 9-12D tllur. Kovalent гabitanilr
dipol mclrnenti isэ уа stfга ЬаrzrЬаrdir t|homclpol1rar rаЬitэ), уа da go,K

kigikdiг (еlсktrопrэпfiliуi Ьiг-Ьiriпа yaxtn оlап atolnlar arastnda

уаrапап heteropolyar rabita).
2. Мэlumdur ki, kovalent rаЬitаlаr cloyma va tezada

dэyiqmaz istiqamatdэ yonalma xassasina mаlikdirlэr (ýl7). Lakin iоп
гаЬitэsi bu хаssэlэга malik deyildir. Doýruda,n da, ionlarr ytiklii
l<iirэсiklаг kimi tаsэwtiг еtsэk, hаr Ьiг beli l:iiraciyin yaratdrgr
elektrik'sahэsinin qi.ivva хаtlагi fэzакlа bti:i.in гаdiаl istiqamatlardэ
miiпtаzэпr уёпэlmigdir. Опа gсiгэ dэ hаr lriг ion aks igaraliyiika malik
olan iопч istэпilэп istiqamatda бztiпэ сэzЬ c:,da Ьilэг, yani ion гаЬitэs;i

l'azada istiqаmэtlэпmа (уiiпаlmэ) xassasina malik deyildir. Digаг
tэгаfdэп, aydrndlr ki, эks i9аrэli iki ionurr Ьiг-Ьirilэ qargrlrqlr tэsiгi
iопlагtп уагаtdrýr elektгostatik sаlrаlэriп tztm qarýillqll
kompensasiyastna. sэЬаЬ ola bilmaz, Malrz bulla gоrэ dэ hamin
jопlаr эks igаrэli tla9qa iопlаrr da digаr istiqamatlarda tizi,iпэ cozb eda
lэilаr. Dcmali, ion rаЬitэsi doyma xassosina tlэ malik cleyildir.

Мэsэiэп, ýl7-dэ qeyd olunduýu kimi. l,racl kristalrnda hэг bir
ion altl yaxln qonýu ionla гаЬitа апrаlа gаtiгir, уэпi hэr Ьir iопu.п

koordinasiya аdэdi 6-drr. Lakia bu heg dэ i,rln rа.Ьitаsiпiп doymasr iIa
rJeyil, Д'rl чэ С/ atomlanntn ёhiisi,iila alaqaclardrr.
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3. it,п .гаЬitаsi sayasinda уагапап Ьiгlаgrrrаlэг Ьэrk halcla ion
kristallalr kоча]епt rаьitэ пэtiс:а:;iпdа уагапап molekullardan tagkil
olunmug Ьillа9mаlэг isa mоiеkulуаr kristallar adlanrr. Ku]on
qr-ivvalaгi .,Jo),ma xassasina mzrlik ,эlmаdrgrпа gога ion kristalrnda hаг
Ьir ion ist;апilэп sa,yda digэг i<lnlarla qargrlrqh tasirda ola Ьilаr. Mahz
bu baxlпrdan iotr kгistah паhапg Ьiг molekul<luг. IчIоlеkчtуаг
kгistаllагс[а qопýu molekullar tliг-biri ila оrtmа (miibadilэ) qiiччэlэгi
ilэ qaгglllqlr tasirda ola bilmir. (:iinki bu qi.iwэlэr cloyma хаssаsiпэ
malikdir. Ona gбга dэ molekulda hаг Ьiг atom bu rnolekulun digаг
atomu ila krэчаIеrrt rabitэda оl,JrзЕч iigiin qongu molekuldakt atom
iiэ kovaient гаЬitа уаrаdа Ь,ilmэz. Molekulyar kristаllагdа
moIekullar aгaslndakl qar9rlrqlr tэsir Vап-dеr-Vааls qiiччэlэri
vasitasila lra:; чеrir (ý22 ).

Мэhz учхаrrdа deyilэrrlor;l эsаsап ion kristaXlartntn эrimа
tеmреrаtuLrчпчп rпоlеkulуаr kristallarrn аrimа tеmреrаtuгuпdztп. пэ
i.igiin xeyli yiiksэk olduýu Ьа9а rJtiqiilrir. Dоýгчdап da, 9ох da yiiksak
оlmауап tеmреrаtчrlаrdа Ьir 9ох kovalent tlirlэ9rпаlаr
(ttr,or,C{2,(t!o va s.) агttq qaz hzrirnda оlчг. ion Ьirlэgmаlоri isa adi
gэrаitdа kristal mаddэlэrdir vo опlаг tigiin NaC:/,CsCl чэ s. kimi iki
ionlu mole}lul anlayr;t dz m,эtlztsrnr itiгir. Наr lrir kгistal kiilli
miqdarda ionlar:dan iЬаrэt cllan пэhэпg Ьir mоlеkчldчr:
NanCIn,Cs,,C/. va s.

4. ic,n lэiгlэgmэlагiпiп sulrr пrэhlчllаrr elektrik сатауапml yaxýl
kegirdiyi halda, kovalent biTlo9malarin sulu mаhlчllагr praktik
olaraq dic Ielitгikdirlar.

5. Кimlrэчi rtrbitanin епеrjisiпа gсirа da опuп ion чэ уа kovalent
xarakterli olduliurru mtiаууэп еtmэk оlаr, BeIa ki, ,{ - д kovalent
rabitэsinilr ellerjisi д - д чэ l] - д kovalent rаЬitэlэriпiп епеrjilаriпiп
caminin уапslпа, ЬаrаЬэrdir:

Еп-о=*(Еп-l+ Еъ-в'.|, (19.t4)

ion rabit;si iigiirr isa (19.14) gэrti 6dэпmir.
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ý 20. Dопоr - аksерtоr idlritэsi

мэlumdur ki. dayanrqll kovalent rаьitэ sрirrlагi апtiрагаlеl

olan iki еlеktгоп tэrаfiпdаrl ,/агапlr (ý17) Веlэ ki, maslrlotr.

Il2, Li1,or чэ s. kimi ikiatomlu пrolekullar уаrаrrаrkэп hаr Ьiг atom

ьir еlеktгоп tэqdim edir чэ brr еlеktгопlагlп sр;.пlэгi Ьiг-ьiгirlа

antipaгalel olmalrdlr. Qoxatomiu molekuliard а ( lt 2о,, N/i з, с/lц чэ s.)

da kovalc:nl. гаЬ,itэ (ýl7) sрiпjэгi antipaгalel ybnalmiE еiеktrопlаr

vasitasilэ уаrапlr. Lakin Ьir stга hаllагdа kovalelrt таlэitа Ьiг atom

tэrэfiпdап sрiпlагi апtiрагаlеl оlап 2 еlеktгоп, digэr at<lm tаrаfiпdэп

isэ bog atom orbitalr tэqdim еdilпrэklэ уаrапш. Bu qaycila ilэ уаrапап

kovalent rabita donor-akseptor rabitasi adlanlr. [ilе,Кtrоп ctiti,ini.i

taqdiпr edan atom dопог, bog огt,itаlr tэqdim еdэtr atonr isэ akseptor

hesab olulrur.

Qeyd еdэk ki, dопоr-аksерtог qaгqrhqh tэsiri 'bir qox kimyavi

reaksiyalarrn ilkin mэгhаlэsiпсlэ ozi.inti Ьйrчzа чеrir, kataliz

proseslэrillin asasrnl tэqkil еdir. mэhlчllатdа nrolekul va ionlartn

solvatlaqmastnl tamin еdiг чэ Ь,,r gox yeni Ьiгlэqпrэlэгiп уаrапmаslпа

sэЬаЬ оlur.
}yIisal оlагаq, рrоtопчп ammiaka Ьiгlэ9lпэsi naticэsinda

аmmопiumuп mtjsЬэt iопuпurr уаrапmаSlпа baxaq:

NII. ч- lI+ + [rifl4]*

н- + /У' -+

|'н
| "-t|н

-н
н
л|

I

н
дzоt iltоцuпчп эSаs lraltnln elektroll konfiqurasiyasr

lrz2s22p:2pf,zp: kimidir. лI/з nrolekulunda kimya,vi rаЬitэlэriп

yaranmasln,Ja Zs-elektron ciitii tam iqtirak еl.пriг (hitlridlэ9mэ Ьа9

чеrmir, ý ). Опа giira dэ azot аl ,с]пuпчп 2s-еlеktгопIап sаrЬэst чэ уа

Ьоli.iшпоz еlеktrоп ci,itti аdlапlг. [ruно]п iotru yirfzlrlarkэn azoL

atomunun 2.s-Ьоliiпrпэz еlеktг,эп ciiti.i protc,Tt l.аrэfiпdэп cazb
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olunaraq ojIa uygtln еlеktrоп buludu dеfогпrаsiуау,а uýrауlг.

ргоtопu oz daxilina allr va паtiсэdэ donoг-akseptor tipli kovalent,
rаЬitэ yal,anIr.

Dопог-аksерt,ог rabitasi iki lnolekul arastnda da уагапа Ьilэг.
Misai оlага,q t]t.j ча NI.з molr:kullart аrаslпdа dопог-аksерtог
rabitasinin уi]гzt l1Inaslna baxaq ;

H,.N-dl * в*О' г,-. --+ I{ зN, 
. вFз

HF 1|tl-k+ъ-r,-rfI-N-в*F
h i |, i

Вчгаdа 8/i гnolekulunda mrisЬэt eГfektiv уiikэ malik olan В

аtоmч еlэ bjl k:i. Ьо9 огЬitаlа ma]ikdir va akseptor rо]ulru оупауlr,
ДИ-, поIеkululldа manfi efГektii ytika malik olan V atornu

boli.inmaz еlеktrоп ciitЁna malikdiI чэ dопоr rolunrt оупауlr.
Yuxarlrlalct misаllагdап g,Эгiiпdiiуii kimi, dопоr-аksерtог

rаЬitэsi kovirlelrt гаЬitапiп va ion rаЬitэsiпiп еlэ bil ki, miiэууап
kombinasiyasrclrr, Dопоr-аksерtо,г rаЬitэsiпiп dipol momenti digэI
kovalent rаlritэlагiп dipol mоmепtiпэ пisЬэtап xeyli ЬбуЁk оlrrr.

Вчпа gбrа da donor-akseptor rabitasinin уаrапmа mexanizmini
gostaгmak rnaqsadilэ Ьэzэп ох igаr,эsiпdэп istifada еdiliг:Ё1-,N -+ 8l!.

Моlеkullzlг агаstпdа уага.па.п donor-akscptot, гаЬitэsiпiп
enerjisi б - lLliC l поl ila 2О0 - 250kC / поt intervaltnd а dayigiг.

Gёrriпdi.iуЁ kirni, bu interval qox btiyiik olub, Valr-deг-Vaals
qar;rhqlr taliirinin l:ý22) enerjisindэn atomlararasl adi kovalent
rаЬitэпiп (ý17) enerjisina qadar olan Ьiг oblastl эhаtэ еdiг.

MolektrllaLг arastnda Ьа9 чеrэп dопоr-аksерtоr qargrllqil tasiri,
Ьir qox hаliаг<lа. maddanin qaz hallndan mауе чэ Ьэгk аqrеqаt
hallartna kеgmэsiпi tamin еdir. Mosalэп, qaz halrnda berillium diftor
ВеF2 xatti molekullardan iЬаrэtdir. Berillium аtоrпчпчп Ьоý

orbitalrnrn чэ 1tог аtоmчпчп bcili.ilrmaz elektron cЁtiirrtin hesablna
BeF-2 molckull;lгl агаstпdа dопоr-аksерtоr rаЬitэsiпiп yaranmast

miimki,iпdiiг. Еiеlэ iInkan agaýt tetnperaturlarda геаllа9rг чэ BeF,
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пrrэlеkчllаri Ь!гlэ9аrаk .Be,,F,z,, рсliitпег. molekulutlrt апrэlэ gэtiгiгlэr.

Btt роlil,пеr berillium diftor krista]r ас[lапtг чэ hаmiп kristalda hаг lriг

lle atornu 4 dana dопоr-аksерtог k,эчаlепt гаЬitэ:;iпdэ l,qtiгаk edir.

Biz yu:Karrda MerrdeleYev c:ad чаIiпdэk.i 2-ci d,:iчr,эlепrепtlагi ll in

atomlaгtnItr lrбtiiпmэz 2s -сIеktгоп ciiti.intin i9tirak r ilэ yarailaI-1

dопог-аksерtог rabitasini пэz-агdоп keqirdik, Br,r гаЬitа qeyri-metall

atcmunun taqdim etdiyi еlеktгоп cijtii чэ nretal аtопrullчп tэqdrm

etdiyi Ьо9 orbitahn i9tiгаkl ila 1,агапlr, уэпi qeyri-metal atonru

сlопоr, rnetal atomu isa аksерtог г<llrtпu оупауlr, ]-akin iИerrdeleyev

саdчэliпdэ аlачэ yartmqrupla rlп |и, - l)сlпsпр-чаlеlrt elektI,onlart оlап

elementlarinin atomlartnda Ьбlijпrпаz еlеktrоп cЁti.i,/- elektronlar

crla Ьilэr, I}u halda metal atolnu dопог, qeyгi-mel.al atomu isэ

akseptor rоluпч оупауlr. Bu z:tпrап уаrапап kimyavi rabita tэгs

dо,пог-аksерtоI rabitasi чэ уа dativ rаЬitэ аdlапlr. Gtiriindiiyý kirni,

tars dоtrоr-аksерtrэr (dativ) tipl,i l<ovalent rаЬitэ keq;id ,qruрlаrlпа

mэпsчь оlап kimуэчi еlеmепtlэriп igtirak etdil,i Ьirlэ;lпаlэr эmаlэ

galdikda уагапа Ьilэr.

ý 21. I{idгоgеп rabitasi

ТэсriiЬi Гаktlаг osastnda rп.i.iэууэп edilmi9dir ki, hidrоgеп

atomu lrаг Ьiгi heq olmasa Ьiг Llбliinmaz еlеktrоп ciitij,na malik olan

iki еlеktгоmапfi atom arastnda kirnyэvi гаьitа аmэlэ gаtir,э Ьilir. Bu

поч kiпrуэчi rаЬitэ hidrogerr гcrtlitэsi аdlапlr. l\гаlагtпс[а hidrogen

rallitasi уагапап аtоmlаr mi.i>ltaliГ molekullaTln vc )Ia eyni Ьiг

molekulun tэrkilriпэ daxil ola Ьilэr. Мэhz ЬuпаL gоrэ da

molekullararast ча molekuldaxili hidrogen Iabitэsi kimi

anlayrglardan istifadэ olunur,. Hidrogen rabitasini пёqtаIэгlэ

gоstэrшэk qэlэul edilmigdir.
. ) Моlеkullагагаst hidrogen гаЬitэsiпi i,imullri gэkildа agaýrdakr

kilni gtistэrIпаk оlаr:
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IL| * tIп,'|...в-62л, .

Burada hidrogen irtoпtu elektromanfiliyi btiyi.ik оlап ..1 atomu ilэ
kovalent гаЬitэdа oldufiu iigiin oIrun еlеktгоп buludu ..1 аtоmuпа
tэrаf stiгtiýmtigdfrг r,a htlrun lrэtiсэsitldэ о. mtisbat rI, efгektiv yi,iktina

malik olmu;dur vi) уа аdэtап deyildiyi kimi, protorrla;mtgdlr. Bu
ргоtопlаgmlq hidгоgеп atonlu ilэ qonqu molekulull Д аtоmчпuп
botiinmэz elektroll clrtii агаsIпdаkl elektгost:rtik qaгqrlrqlt tаsir
пэtiсэsiпdа hidrogen rabitasi уаrапlr. Hidrogen rаЬitэsiпiп
уагапmаslпtп эsаs sэЬаЬi mtisbэt polyarlagmlg hidrоgеп аtоmuпчп
9ох kiqik cilgiiya malik olmasl va опчпlа kovalent rаЬitаdэ olmayan
mапfi polyarla9lnlý q,)пýч аtоmuп elektron cirti,iyiirra daxil ola
bilmэsidir. Mahz bulta gсirэ dэ hidгоgеп гabitasi уаrапагkап
elektгostatik clarlillrqh tэsirlэ yanaýt dопог-аksерtог qra;rlrqlr tэsiгi
dэ miihi.im гоl оупеrуш

нidrоgеп rаrьitэsi:па misal оIагаq sinil turgusu molekullaгt va su
mоlеkчllаrr агаsl nclakt rabitani gcistarmэk оlаг:

}l\

н-с=пI...,н ^,'o-"n
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Qeyd еdэk ki, su molel.:ulunda oksigen atomunun iki dапэ Ьсiltiпmэz
elektron ciitii ча i]<i dопа hidrogen atomu olduýuna gбrэ hэг Ьir su
molekulu dёrcl dаrrа hidгоgеп rabitasi уаrаdа Ьilэr. Buzun kristallik
quruluqu mэhz bununla izalr оlчпчr.

Hidrogen rabit:sini уаrаdап hidrogen atomu heg dэ
аlаqэlэпdirdiуi аtоmlаг (bu atonrlaг hэtta еупi olsa bela) агаslпdаkr
mэsаfапiп огtаslпсlа у,эгlэ9mir; о, kovalent rаьitэdэ olduýu atoma
daha yaxtn уегlэl;ir. Мэsэiап, suda о - Н kovalent rabitэsinirr
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0

uzunluЕu 0,9,4 olduýu halda, о""н hidгоgегt ratritэsinin uzunlugu

0

1,76;-dir. Вчrаrdап da aydln о[чг ki, hridrogen rabite,sinin епегjisi

kovalent г;лЬitэпiп епегjisirrdэlr 9ох ki9ik olma]irdir. Mahz Ьuпа

gёrаtiir ki. buz эriуагkап hi<lгоgеп rаЬitаlагiпiп ^ l5%-i, suyu 400.ý

tепlреrаtuга qэdэг qrzdrrdrqda isa bu rаЬiэtэlэriп -5096-i qrtlrrл Su

buKaгtrrda isэ hidrogen rаЬitэlэri praktik оlагаq уохсlчr.
Мtiэууэп еdilпri;diг ki, hidгоgеп гаЬitэ:;iпiп епегjiqi kovarlent

rabitanin enerjisindan аdаtэп bir tartib (уэпi, ,, to dэfэ) kigik olduýu

halda, Vап-dеr-Vааls qargllrqlr tаsiгiп eneljisindэn iimчmiууаtlэ

boyi.ikdi.ir чэ 8 - 40 kC l mоl intervalmda qiymat alrr. E[idrogen rаЬitэsi

taгkibina еlеktrоmэпfiliуi bciyiik olan аtоmlаr daxil olan Ьirlа9mаlаr

iigiin daha хагаktеrikdir. Мэsаlэп, azot (ti-2lkClmol). oksigen

(tз - 29 kC l mоl\, Гtоr ( zs - +о kC l mсt) atoml;rrl daxil olan

Ьirlа;mэlэrdэ lridrogen гabitasi хlог чэ kiikiil,d аtоmlап daxil olan

Ьir[э9mаIаrdэkiпа пilsЬэtэп daha rпоhkапr оlчr.
Нidгсlgеп rabitasi kristallaqma, hollolma, trlгista.lhidratlarrn

уаrапmаsl. elektrolitik dissosiasiya, molr,:kullarrn Ьir-Ьiri ilэ

ЬirlэЕmаsi ргоsеslаriпdа miihiirn rоl оупауlг. Hidrogen rаЬitэsi

analayt;t hэm dэ tiz,vi ЬirlэgmэIа.r, роIiпrеrlэr ча z,iilallar kimyasrnda

miihiim аhаmiууэt kэsЬ edir.

Мэsа]эп, Ьаrk, mауе чэ hatta qaz haltn<la оlап hidrogen

ftoгidin Ffl molekullarr hidrоg;еп rabitasini:з уаrапmаsl sауаsiпdэ

ziqzaqvaгi zапсir qaklindэ Ьirlэ9iг:

Вчгаdа F - д masaf'asi z,z 2 . nr" bucallr isэ lЗ4O -dir.

Yuxarlda baxrlan misаllаr molekullararast lridrogen rаЬitэsiпа

aictdir. Bazi hаllаrdа hidrogen rаЬitэsi eyni l>ir пrоlеkulчп mtixtaliГ

ri',, фп"'Ft'н 
t ..*,r,
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hissalэrini'lэiгlэýdirir. уэпi molekuldaxili :hidrogen гabitasi уагапIr.
Molekuldaxili hidгоgеп гаЬitаsiпiп уаrilпmаsl эsаsэп iizvi
mаddэlагiп пrolekullartnda Ьаý чеrir. Эksэг hаIlагdа hidrogen
atolnu mi,istavi altltrucacllr hэIqауэ daxil сlluг: аgэr Ьеlэ tsiklin
уаrапmаsl qэtindil,sa. onda nrolekuldaxili hidrоgеп rabitasi
уаrапmlr, Molekuldaxili lridгogen гаьitаsiпiп yaranmasllla aid misal
оlzrгаq a;aýldakr molekullirrr gсistагmэk оlаr:

ёi&ф&--
Burada o-etirrilГenol molekulu xiisusi maraq kasb еdir. Bela ki, bu
molekulda hidгоgеп гаьitэsi iigqat rаьitапiп ;r-еlеktгопlаrl hesabrna
уаrапlr.

Hidrogelr гаьit.эsi, dеmэk оlаr ki. hэr уегdэ - iizvi kгistallarda
(опlагdа C.I-| ,le Cr atornlart var), ziilallaгda (опlагdа С, 11 va N
atomlarl чаг), роlim,еrlэrdо ча ca;nlt оrqапizmlаrdэ tэzаhi,ir edir. Веlэ
fаrz оlчпur ki, yadda; da hidrоgеп rаЬitаlэгiпэ malik olan
kопfiqчгаsiуаlагdа iпfогmаsiуапtп saxlanmast ilэ аlаqэdаrdrr.
нidrоgеп rabitcrsinin bela ап gox yayrlmasl isa su mоlеkчllаrlпtп hэr
уеrdэ movc;ud olmatit ilэ аlаqэdаrdrr.

Nэhауаt, qeycl еdэk ki, h.idгоgеп rаьitэsiпiп tэьiэti hэlэ dэ
ахlга qadar nralunr deyildir. umumiyyatla isa hidгоgеп ralritэsinin
yaгanmasllrda hэm dipol-dipol qarqrlrqh tэsiri. hаm роlуаrlаgmа
effekti va hапr dэ donor-akseptor qargrlrqlr tэsiri rоl оупауш.
I-Iidrogen rabitosini rr kvantmexaniki metodla,rla сiугапihпэsi zamanl
meydana glxan gati;lliklaг опdап iьаrаtdir ki, hеsаьlаmаlагtп хэtаst
bu rаЬitэlriп епегjisiпdэп xeyli boytikdtir. Bu baxrmdzrn mоlеItulуаr
огЬitаllаr mel-o,Cu (ýl1) эsaslnda daha yaxgl паtiсаlэr а!dэ еdilэсэуi
giiman ОluПul" 

ý 22. Metallik rаьitа

Qoxlu mi,ldar tacrljbi fаktlаr gos.taгiT ki, rпеtаllаг Ьiг sша
xi.isusiyyэtlэljn;r gогэ kov;rlent va ion Ьirlэglпаlэriпdап ;Гаrqlопiгlаr:
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l . rnetallaT у iiksэk elektrik чэ ist ilikkel;iriciliyinэ malikdi rlэr;

2. adi ;эrаitdа biiti.in rnetallar, civa istisna olmaqla, kristal
rrraddalэrdir чэ cizti da Ьч kгistallarda hэг Ьiг a.tomun kooгdinasiya
аdэdi bбyiikdr,ir.

Bu Гаrqlэr gоstэгiг ki. пr,эtаllагdа бzuLtrэ ma)(sus kimyэvi rаЬitэ

гrсiчсчddчr чэ пrэhz buna gcira dэ metrtllik rаЬitэ anlaylEtndan

istiгаdэ edilir.
Мсtаllагrп уuхагldа gбstагilап lэiгiпсi хаrаktеrik

хrisчsiууэtiпdэп gоri.iпЁг ki. еlеktrопlагltr heq, olmasa Ьir hissэsi

baxllan пretal pargastntn biitiin hэсmi boyuttca sэrЬаst hагаkаt edir.

Digar tэrаfdап metallarrn kristallik cluruluga гпаlik olmast gtistагiг

ki, metallarda аtоmlаr Ьiг-Ьiri ilэ lokallagпrrg ik:ielektronlu rаЬitа ilэ
Ьirlэ;mэrпiglаr. Qtinki atomun valent еiеkl,rопlаппlп sayl kristalda
bi.itiin qonýu аtоmlаrlа Ьеlэ гаЬitаlэr amala gэtirmаk iigiin kifayat
еtmэz.

Мэsаlэп, litium hэсmdэ mаrkэzlа9пri; l<ubik kristal qэfэsэ

malikdir va опчп hэr bir аtоrпчпuп kristalda sakkiz yaxln qопýчsц

vardlr (sakil 22.|), Веlа quгuluEda ikiеlrэktrопlч rabitalarin

уагапmаsl iigiin litium atomu sakkiz elektron tэqdim etmali idi. Вч
isэ miimkiln deyildir, giinki litium аtоmчпi-}п уаlпи Ьiг dэпэ valent

еlеktrопu vardtr,

ýakil 22.1. Litium kгistalrnd:r аtошlап;з уеrlаqmэsi

Metallarda kimyavi rabitanin, уэпi глеtаllik гаЬitэпiп tabiэtini
litium misalrnda ;lgaýrdakr kimi izah etma}: olar. Litium kristalrnda
qonýu atomlartn оrЬitаIlаrl Ьiг-Ьiriпi бrtl,iг. lfar Ьir atom rаЬitэ

уаrаtmаq iigtin dбrd valent clrbitalr чэ camisi bir еlеktгоп taqdim

еdiг. Dепэli, metahn kristalrnda tзlеktгtjпlаrrrl say1 огЬitаllаrlп
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saylndan irzdlг. Е}uпа gбrэ da еlеktгопlаr Ьir oгbitaldan digэгiпа keqa
bilir va mэlrz Ьч da metal kгistalrrrda bi.it{in аtоrпlаг агаstпdа
kimyavi гаt,itапiп аmэlэ gаlmэsiпdэ еlеktrопlагrп igtiгakrnl tэlпiп
сdiг. Melal аtоmlагt tigiin iопlа9mа potensialr kiqjik ol,Juýundan,
valent еlе.ktгl:rпlаrl atomdan asarnltqla qорчr va kгistаhп btitiin hacmi
ьоучпса ]rэrаkаt еdiгlэr. Еlеktrоrrlаrlп bu сi,iг hэrаkаt еdэ bilmasi isэ
metallartn hаm dэ elektrik kegiгiciliyini tarnin еdir.

Веlэliklа, kovalent va ]lon Ьiгlа;mаlаriпdап faгqli оlаrаq,
mеtаllагdа az sayda еlеktгопl:rг, btittin hacm iizга hагаkэt еdаrаk,
goxlu say.Ja аtоmlаг (daha dоýгusч, atom g<ivdэlari) агаstпdа гаЬitа
уаrаdш. Ba.:;qa sёzla, metallirr.da lokalla9ma.mrE kimyavi гаЬitа
пrсiчсчddur. Mahz buna gcira,dэ Ьаzэп mеtаllага Ьir-ьiri ila еlеktrоп
qazl ila ra.bitalanmig miisbat yiikiti iопlагdап iьаrаt olzrn kгistal kimi
Ьахшlаr.

QeyrJ edak ki, metailik rabita ozi.inii ham dэ пбчЬаlа9ап birqat
va ikiqat rаЬitэlэrа malik otan Ьэzi molekullarda da gоstэrir,
Мэsэlэп, роIimеr zэпсirlэriпdэ z-гаЬitэlаr lokallagmamtýlar, уэпi bu
rаЬitаlэri эtlrэlа gаtiгэп z- е].еktrопIаг, metallarda olduýu kimi,
bi.itiin zэпсiг Ьоуuпса hаrэkаt еdirlэr. Eyni iIэ bela mэпzэrэ benzol
hэlqэsiпdэ da miigahidэ оlчпчr.

Metallik r:rbita qeyri-lokalltc1 xassэsina malik olduýu iigtirr onu
nrolekuly;lr orbitallar пэzэriууэsi (ý1l) vasitasila tasvir etmak daha
lnaqsadauyýundur,

ý 23. Vап-dеr-\rааls qar;rlrqh tasiri

Моlеkullаг arastnda dоп,эr-аksерtог qargrlrqlr tаsiriпdэп (ý20)
bagqa еIе]<trrэstаtik qarýrlrqlr t:lsir dэ Ьа9 чеrir. Bu qargrlrqh tэsiг hаr
iki molek.ulrrn pcllyarlagmasl, yani dipol mоmепtiпэ malik olпrast
naticasinilЭ уагапtr. Веlэ еlеktr,эstаtik qaг9llrqlr tasir qЁччаlагi qazlar
чэ mауеlэr iigtin mэlчm оlап vап-dеr-vааls tэпliуiпа da daxil
olduýundan 9ох zaman hэlпiп qtiччаIэr Vап-dег-Vааls qiivvalэri
аdlапrг.

Umtrmiyyatla isэ, atonllarm elektron чегmэsi оlmасlап
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tаsir 'Van-der-Vaals

, ,]qaT9lllqll ,tэsiri adlandlrrllr. Моltэkullагtп elektrcln cirttiklэri bir-bifini

,огtmэdiУimаsаfаlэrdэопlаrlrаstпdаУаlпrzсаziЬаtriiччэlэritэsiг
,,,edir., IVIolekullar,ir,raslnda eleKtгostatik qa19rlrqh t:эsiгiп dispcгsiyir,

, , oriyýntasiya чэ indukslya qargrllqh tэsiri kim.i iig :rsas nбvii чагrllг,

- Вuпlцr:dап, оп чпiчегsаl olalrr. уэпi bfitiin hаilаrсlа tэzаhiiг cdarri

dispersiya qarqrhqh tэsiridiг. I\{c,lekullar arastlrda disp,эгsiya qагýrlqh

tasiri опlаrdа уаrапап ani diptll mоmепtlэriпilr Ьiг-ьiriпi cazb etmэsi

пэtiсаsitldэ bag чеrir. Веlэ ki. mоlеkullаг Ьir-Ьirilrэ 1,ахtпlаgаrkэп

опlаrdа уаrапа,п mikгodipollarrn oriyentasiyasr агtl,q Ьir-ьiriпdэп

astlt r>lur чэ опlапп miixtalif rnolekullarda уаrа,пmаsl чэ уох olm,ast

5i1l1rэп(еУпiаhапglа)tlа:lчеrir.МiiхtэliГmоlеkullаrdа
mikrrэdiроllаrrп siпхrоп yarilnmasl va уох olmast опlаrrп cazb

olunmasl ilэ miigауiэt оluпчг. Мikrоdiроllаrtп yara,nmasl чэ уох

olmast siпхrоп,эlmаzsа mоlеl<ulIаг araslnda itэlэmа bzLq чегir,

yuxartda dеуilапlэri Ьir-ъ,iriпэ yaxtn уегlэ9ап ilii molekulda

elektronlarl п fazaca uzla9mrq hаrэkэtiпiп пэtiсэsi kbni izah etmak

оlаr. Вчпuп tigiin mоlеkчllаr Ьil,-Ьiгiпdап еlэ masaf'ada уеrlаgmэliСir

ki, miixtэlif molekullardakr е]еktгопlаrtп clarqtlrllr tasiri опlаrlп

hаrэkаtiпdэ uzlaýma уаrаdа b,ilr;in. Bu halda molel-.ullardan Ьiгiпdэ

еlеktrоп,mаSэlэп,sоltаrэfэuzаqlа9drýrапdаЬrrrпоlеkчluпsаý
tаrаfi ani miisbat yiika malik оl.ur. Baxrlan nrolekrrldan saý tаrагdа

yerlaqmiq digar molekulda da еl,эktrоп sol tаrаfdа yerlэ9diyindan ani

dipollar arasln,da caziba qiiv,иэsi yaranlr. Disp,erl;iya qiiwэlаri

hesatltna algaq tсmрегаtчrlаrdа dayantqstz mоlеkullаг уаrапа Ьilэr.

Bela ki, 9ох agaýr temperatttг|arda Nе2,Дr2,,Yе2,,Yсllf, ()а2, l1g, vэ s,

kimi molekullartn mёvcud olcluýu mэlчmdчr. I]el:r пlоlеkчllаrrп

mcivcud oImasl iigЁп onlarln ,istilik hаrэkэtirriп rэпr:rjisi Vап-dег-

vaals qarqrlrqlr tэsirinin епеrjisirrdэп kigik оlmаhdrг,

Mi.iayyanedilmigdirki.clil;persiyaqargritqltl':эsiгininpotensial
enerjisi mоIеkullагrп ./| va -I, io,nl:rgma potensiallar.inclatn va а| Че az

polyarlrýrndan astltdr:
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вчгаdа r -mоlс:kчllаг arastndakl tтtэsагаd iг.
Dispersiya qa.гq;rllqlr tasiri l<va ntmexaniki хаrаktеrlidiг. Веlэ ki,

kvarrt mexanitrlasltra gбrа molekulun daxilinda }rissac:iklaг hэmigа,
hatta miitlэq sltrг tеmреrаturdа. bela. kэsilmэz harakat еdirlаr.
Dispersiya clar;tltcllr tasiri :rnlaytlit da еlеktrопlаrtп bu hэгэkэtirriп
i9lýrrr dispel,si;/aslna (mi.iхtэliГ d;rlfa uzunluýuna malik olan i9rq
giialarlnln rrrtiхtэlif'сi.ir stnmastna) sэЬэЬ olrnasl ila эlаqэdаr, olaraq
пrеуdапа 9lx mrl;drr. Dispersiya qa_г9llrqh tasiгinin паzэгiууоsi l 930-crr
ilda Lorldon tагэГiпdэп verilmigdir. О, miiаууап etmigdir ki,
dispersiya q;rrgllrqlr tasiгinin eneгjisi

4
(23.2)

kimi tayin tliuna Ьilаr. Вuгаdа ,li-Plank sabiti, сzо -rаqslэгiп Г=(l
mЙtlaq slfir temperaturda Eg=hvg,/2 stfrtncl ene{isina uyýun o)ati

tezlik, а -ро,|уаrltq,Сrг.

(2З.2)-rJэ hvtl kэlniyyatini taqriban ionlagma potensiahna
ЬэrаЬэг gсittirпrэk оlаr.

Огеуеr,tаlsiуа qargrlrqlr tэsiгi роlуаr mоlеkullаr arastlrda bag
чеriг. Bu q:ш;rlrqlr tэsiг 9ох zaпlan dipol-dipol qar;rlrqll tэsiri dэ
аdlапlr. I]еlэ ki, эgаr mс,lеkчllаr sabit dipol momentina
пrаlikdirlэrsэ, опlаr Ьir-ьiгiпэ yaxtrrlaqarkan xaotik istilik hэrэkаti
naticэsinda ela tarzcla усiпэlirlэr: lli, опlаr arastnda qa.rgllrqlr tasirilr
eneгjisi miпimum olsun. Bunutr ligi.in elektrik diроllагrruп mi.iхtэlif
yi.iklti uclarl bir-birirla qагqr yerlagTnalidir.

istilik,hэгэkэti molekullarrn qаг9rlqh oriyentasiyastnl pozmaýa
qalrgdlýrlrdan tеmреrаtuгчп artmast oriyentasiya qaгgrltqh tasirini
zaifl эtmэlidir.,вчпdап bagqa роlуаr molekullarln Ьir-ьiriпi с:эzьеtmа
qiivvasi han,r сlэ (эIllаr araslndal<r mэsаfэ аrtdкlса kaskin аzа|п,.

Oгiyentasiytu claгýtlqll tasiгinin pot,ensial епегjisi iiqtin 19l2-ci ildэ
V.Кееzоm эп, sаdэ hal iigiirr паzэri оlаrаq aqaýrdakl ifаdэпi
tapmtgdlг:

_h,od2
6

3
Е О,"r,
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Вчrасlа i\' ,-Дчоqаdго эdаdi, /?,uпiчегsаl qaz sabiti" г -miitlэq

tепrреrаtuг. r - diроlIаг aгastndakt lпаsаfэ, 1r -dipol tnonrc:ntidir.

(23.3) d[rstuгu dipollar araslndakt mэsаfэ clipoltrn r;zunlttfuna

пisЬэtэп xcy,li boyiik olduqda, yiiksak tеmреrаtчг чэ b,эyiik olпrayatt

tэzyiq qэrаitiпdа dоýгчdur.
Molekultar araslnda indul<siya qargrlrqh tэsiri опlагlп

induksiyalannrlý dipollarl hеsаьша Ьа9 чеriг. Fаrz еdэk ki, Ьiгi

polyar, digэгi isэ qеуri роlуаг оlап iki molekul tlir-biгina уахtпlаýtr.

Еlч zamall роlуаг molekultrn tasiri пэtiсэsiпdа сlеугi-роlуаr

molekulun elektron buludu detlэr:masiyaya чýrаl,tг l,a опdа dipol

уаrапш (incluksiyalanrr). Natimda qеуri-роlуаг molekulda

induksiyalannrrq dipol роlуаr mrэlеkчlчп sabit dipolu tаrэfiпdэп

cazb оluпчr чэ hэlп dэ induksiyala.nmщ dipol oz: пёчtlэsiпdа роlуаг

пrolekulun dipolunun elektrik nromentini aгttllr. Дуdrпdrr ki,

rпоlеkчlчп dipol momenti \,э polyarlaýmasl biiytik olduqca

induksiya q;lг9rhqlr tasirinin

c,"u,=-\(о,р? * оrй) (23.4)

kimi tayin otunul potensial enerjisi <la b<iyiik olacaqilrr. Molekulun

elektron бrtЁуйпiiп deformasiyasr bбytik olduqr;a опчп а

polyarlaýmast чэ сlеmэli, induksiyalanmrý dipol mоmепi;i da bбyiik

oluT. induksiya qargrlrqlr tasirin,in enerjisi пLolekulun р dipol

rпоmепti biiytik olduqca аrttг" ;molekullar arastndalit r masafasi

artdrqca isэ kэskiп azalt. L;rk.in dipollarln ind,uksiyalanmasl

mоlеkчllагlп fozada istonilan сi.ir yerlagmasindo Ьа9 verdiyindan

induksi5la qargrlqlr tasiгinin enerjisi tеmреrаturсlап asth оlmur. iki
eyrri рсllуаr molelculun induksil,a (deformasiya) qaTllrlclh tэsiriпiп

potensial enerjisi iigiin 1920-ci ildэ Debay пэzэri оlагаq

2ор'tr __--Lind -_ rб 
(2з.5)

ifadэsini tарlцl9d11,
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Qeyd еdэk ki. mrllekullar агаsrпсlа oriyentasiyzr va induksiya
qargllqlr tаsiгlэri Ьiг 9ol,; hallarda Vап-dеr-Vааls саziЬэsiпiп kiqik Ьir
hissэsini ta9kil еdiг Tasirsiz claz :ttomlaгl qeyri-poly:rr olduqlartndan
чэ опlагtп еlrэktгс,п бгtiiуii gox sэгt olduýundan опlаг araslnda
огiуепtаsiуа r,э induksrya qar;lllqll tasiri pгaktik оlаrаq heg tlag

чеrlпir. Ancaq buna Ьахmауагаq tasirsiz qаzlаr lrаг halda
mауеlэ;irlаr. Bu takt isa опu gсistэrir ki, mоlеkullаг аrаslпdа
dispeгsiya qaгlrhqlL tэsiri dоýrudап da mйhtim аhаmiууэt kasb edir.

2З.I саdчаliпdэ bэzi molckullar iiqtin Vап-dег-Vааls
qiiччаlэriпiп tорlапапl:rп gбstarilmisdir, Bu саdчэldэп уuхаrrdа qeyd
оlчпап mi.ilahizэlalin doýruluýu bilavasita gortinlir:

l. dispersiya qargllqlr tasiri br}ytik olub, qеуri-роlуаr va
polyarlrýr az оlап rпоlеltчllаr tigЁn э:;аs гоI оупа1,1r;

2. bбyiik polyarhfia malik оlап поlеkчllаr iigiirr oгiyentasiya
qarqrhqlr tэsiriпiп payr claha 9охdчr;

3. induksiyzr qar9rlrqh tasiri аdэtэп gox da bбyiik оlmur.
Cadval23.1

Eyni mоlеltullаг аrа,s;tпdа oriyentasiya. induksiya чэ dispersiya
qargrlrqlr tэsiгlarirri хitrаktеrizэ ed:rn Д'1,6 ,|Об (erq.cnl6; kаmiууэtiп

qiуmэtlагi
Mclekul

I{20

induksiya qar;lllrqh tэsiгi yalnrz роlуаг mоIеkчllаг
роlуаrizаlаппrэsi bбyi.ik оlап molekullarla yanaýl mбчсud olduqda
bciyi,ik ola bilir. Iчlаsэlэп, роlуаrizаlэпmэ qargrltqir tasiri пэtiсаsi.пdа
nitrobenzol паftаliпlэ ( 

бI] 5NОз. CloHB nlolekulyar Ьirlэgпlэsiпi эпrаlэ

gаtiгir. Buna oxqa:,, go>llu sayda digаг Ьirlаqmэlэr dэ mбчсuddчт,

огiуепtаsiуа
tаsiгlq

induksiya dispeгsiya
со
HCl l8,6

0,00з4 0,057

5,4

(l'7,5

l05
I-IBr 6,2, 4,05 I,Iб

382

84

ItJ 0,.:}б

NНз
l,68
l0 9з

l i)0 l0 4,1
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Dispersiya. oriyentasiya va induksiya qarqllrqlr tэsirlэriпiп
(2З.2). (2З._]) чэ (23.5) potensial еrrеrjilэriпi tорlауагаq пrolekullarasr

caziba епеrjisi iiqi.in

t._.n_ib"= -!в (2_r.6)
r

iimumi ifаdэsiпi yaza Ьilэrik. Elurada

l л l, I

A=J_ht,oa2 -:Ч:_ +2clp2 (2з.7)

iqаrа edilmi9diг.
' (2З.6) dtisturun;l эsаsап aytJln оlur ki. molekullarasl caziba

qiivvasi onjar arastndakt masafanin },eddinci dэrасэsi ila tаrs

mi.itlэпаsiЬdir.

Моlеkullаг arasrndakt mаsаfЪпiп onlarltl elektron orttiyiintin
bir-llirirli kэskin ortmasina uyýun olan kiqik qiупrаrlэriпdа hэг iki
molekulurr пiiчэlаri ч,э elektronlart arast.ndakt elektrost.atik itэlэmэ
mоlеkullаrг агаstпdаkt caziboya tistun gэIir ki, 1lu dlr mоIеkчllаrагаst
itэlаmа qtiччэlэriпiп mеуdапа glx.lnaslna sэЬэl,r оluг, Qoxlu tacriibi
tЪktlаг, xi.isusi halda, mауеlагiп чэ Ьэгk cisimlc,rin к;эtiп slxilmast bu

italama q,i,iчл,аlэгiпirr ппбчсчd olmas tnt si,ibut edi r.

IVIolekullar araslnda itэIэmа enerjisi (2,3.6)-уа охqаr olaraq
birinci yaxtnlagtnada

дt,"l"*"=;fl. (23.8)

kimi tэуiп o1una Ьilаг. Вчгаdа Д > 0 kamiyyati iiэlапrа sabiti аdlапг.
(2З.8)-dап gёriiпi,ir ki, nrolekullararast itаlалпэ qiilvalari gox

kigik mаsаtЫагdэ tezahiir еtmауэ baElayrr чэ r шаsiаГэsi kigildikca
kэskiп аrtlrlаг.

iki lnolekul aгaslndakt qaг;rlrqlr tэsiriп tarn enerjisi
г- a,л = л cazi6"* ДitэIэmэ (23.9)

оlаr. (2З.6) чэ (2З.7)-пi (23.9)-da пэzэrа alsaq

c=-4*L ri23.10)" rб rl2

yazzt Ьilэгik. Bu ifada 1924-cii ilcla Lennard-(]ons tэгэfiпdап taklif
edilmigdiг.
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Qeyd ес]э]с ki. (2з.10) Lennatd-Cclns dйstчrч yalnlz birinci
yaxtnlaýma kiгrri clobul olunmupduг. Bela ki, r tnэsafasi ,)
taгtibinda olduqda (23.2), (2з,з) чэ (23.5) ifadalэri dэqiq сllmчг.
Bundan lэаlсlа yuxl,.rlda 5эгh оIuпапlаr агimig duzlага чэ пlеtа]lага
heg dэ tam tatbiq оluпа Ьilmir.

(2з. l0) , <liistrtгuna uyýttгr olan qгаfik зz.l ;эkliпdэ
gсistэгilmiýdir: yekrrn эуriпiп milritnum nciqtэsi mоlеkullагаrаst
qargllrqlr tЭsiг enel'iisinin Ё, чiуmаliпэ ,,. .. tqtlzlta .rлс,-rГл.i.lз

uyýun galir

ýэkil 23.1 . Molekullarasr qaгgrlrqh tэsirlагiп pcltensial епеrji
qгаfiklэгi

23.1 gaklirrdaki qrаfiklэr iопiаr агаst qarýthqlr tэsiriп potensial
enerjisinin iопlirг itгasmdakl mэsаfэdэп asrlrlrýtnl tэsчir еdап I9.1
ayTilaгini xatшladtr. Lakin IJ ча r kэmiууэttэriпiп aldlýr qiynratlarin
ham miqyast, hltln i[Э (-/саziьэ Чэ L/ jbl-, kamiyyatlarinin r-dэп asllrlrq
itЪdаlэri bir-birindan faгqlandiyi iigiin l9.1 чэ 23.1 9эkillагiпdэki
qrаfiklаг da bir-birirrdan kэmiууаtсэ kaskin fэгqlэпirlэr

vап-сlеr-vааls qarýrhqh tэsiгinin enerjisi kovalent rabitэIrin da
enerjisi ila miiqаlri5зdз 9ох kigikdir. Веlэ ki, mэsаlэп, Clz
molekulunun аl.оmlаrа dissosiasiya еtmэsi iiqiin tэlэЬ olutran епеrji
243kC /mol olduýu halda. Ctz kristalrnrn sublimirsiya errcr.|isi

25kC lmоl -cluT.

Моlеkullагагаsr eiektrostatik qargrlrqh tэsiriп бугапilmаsi
qazlarln, пrауеl:эгiп vэ Ьэrk mасlrlэlэriп хаssаlэriпiп va qurulullunun
оугапilпlаsiпdа bбyiik аhаmiууэt kэsЬ еdir. \'ап-dег-Vааls qtiччэlэгi
molekull:rrrn tliг-Ьiгiпi сэzЬ etmasini, qazlarln mауе haltna,
mауеlэriп isэ Ьэrk hzrla k,e9mэsilri tэrпiп еdir. Mosalan, qaz h;rlrnda
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оlап хlогu soyutduqda dispersiya qiivvalaгinin tэsiri пэtiсэsiпdа r'l,

mоlеkullагr Ьiгlэgэгэk kristal эгпэlа gоtlrirlаг.

ý 24. Kompleks Ьirlаgmlllаr

Мr-rэууап есlilmi9diг ki, yalnrz аtэmlаг аrаsшdа deyil.

пrоIеkullаr arastncia da саziЬэ qtivvalэri tэsi:: еdiг. Dоýrчdап da. Ьiг
gox hallarda mоlеkullаг Ьiгlэ9эrаk daha miirэk}lэЬ оlап mоlеkul[аг
эmэlа gэtirir. Bundan baqqa, uyýun ;эrаit olduqda, qazlar mауе.
пrауеlаг isэ Ьагk ;lqrеqаt hall:lrrna kеgirlаr. istэпilап mаddэ digэr
maddadэ mi.iэууоп dаrэсаdа hэll оlчпur ki, bu dir уепэ mоlеkчllаr
arastnda qarErlrqlr tasiгin cllmastnt si"ibut t:diг. Britiin bu hаIlаrdа
qar;rlrqlr tэsiгСа olan hissэсiklэriп qargrlrqlr sчrэtdэ koordinasiyas;,
miigahida оlчпчr ki, buna da аdаtэп kompleks а,mаIа gэlmasi deyiliг.
Kornpleks эmаlа gэlmasi, tпэsаlап, aks i,;аrаli yiika malik olan
iопIаrtп Ьir-Ьiri ilэ, molekullarrrr iопlагlzr.. Ьir molekulun digal
molekul ilэ qargrlrqh tasiri zamant Ьа9 чеrir. Кrэmрlеks оmэlа,

galmasin:l sэЬаЬ olarr bu qargrlrqlt tasir hапt elektrostatik (ýýl9,23),
hаm da lJопог-аksерtоr (ý20) tabiэtli ola lэilэг. Мэsаlэп, duzlarln
suda hall olmast zamanl аmаlа gэlэп ionlar hidratlaqmrg оlчr. yani

hэlledicinin (suyun) molekullarr опlагtп ' atгaftnda уеrlаqiг.
I\4olekullartn qaг;llrqh kooгdinasiyast maddanin qaz halrndan mауе
чэ Ьаrk hala kegmasi zamant da шй9аhidа olrnut.

Kornpleks Ьi,rlэqmаlаriп qurulu;u hatlqrn,la tasavviirlar XIX
аsriп ikinci yartstnda isчеqrэ aiimi Vеrпег tаrэ_Ппdэп i9lanib-
haarlannrtq kоогdiпаsiуа lrazэriyyэsinda ilk dofa oz aksini tapmtqdlr.
Uzvi mаddэlэr i.igtiп Вutlегоч паzагi,lуаsiпа охýаr оlаrаq
koordirrasiya пэzэriууэsi strukturu tауiп еdэп fiziki mеtоdlаrlп
i;;lэпiЬ haarlanm;lsmdan xeyli эwэi koInplcksllэrin quruluEunu
nriiayyan еtmэуэ iInkan veTmigdir чэ mаrасlttdtr ki, bu пэzэгiууаdэп
allnan nclticalar sсlпrаlаг mtikоmmэl Гrziki mеtrэdlаr vasitэsila tam
tosdiq olunmugdur.

Вir qox kоrпgllеkslэr adi пrzrddаlэгiп biгlgamasi пэtiсэsiпdа alrna

bilir. Мэsаlэп,
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CuClэ + 4|iH \.=[c:ulvH11o]ct,

ДgJ+KJ=KIrglr].
Kompleks Ьiгlа;mаlаri sintez сtmэk iiqiin goxIu s:tydzr baqqa
metodlar iia ,rаrdlr.

Digэг qeyri-i.izvi mаddаl:rгэ пisЬаtэп xeyli 9ох kornpleks
Ьirlаqrпэlог lпэlrlmdчr. Коmрl,эks Ьirlэ9mэlэr igaгisinda turýчlаr,
эsаslаr va rltt;zlar, hэrп dэ ionlara, dissosiasiya etmayan, yarri elektrolit
olmayan пtасldэlаr чаrdг. Мэsэlэп.

tчrgulаr tt[,ччсtп] яr[si4 }

эsаslаг [нgцмнrlrРн, [r;rulMlrr; оkон)r;
duzlar [л;l,vlrr;о]1лQ)r, лtl,,[zlrQ];

elektгolit olmayzrnlar [rцм,а rlrсtr} [мlсо;о ] .

Kompleks Ьirlа9mэlаrdэ а.dэtэп daxili чэ xarici sfегаlаrt
Гэгqlэпdiriгlаг. Daxili sfеrа gclx zaman koordinasiy,a sГеrаst da
zrdlanlг. koc,rdinasiya sferast adlanan daxili sfera kompleks эmаlа
gэtiгап daKili hissacikdэn (iопdап va уа atomdan) чэ onu аhаtэ edan
aks igar:lli i<rnlarln чэ уа molekullarrn liqandlarrndan
(addendlarin,Can) iЬаrаt оlап qгuрlаgmаdtг. Demali, daxili sfеrапm
mэrkэzi ittc,Inu (ionu) kоmlriеksэmэlэgэtiгэlr, опuп аtrаfiпdа

уеrlэ9эп ,nrcllekullar (iопlаr) isa liqandlar аdlапlг. Kompleks
Ьiгlаýпrэlаl,iп kirrryэvi tarkibini )/azdlqda daxili s.Геrапr (kooгdinasiya
sfеrаstпl) kvadrat mоtагiz:э igiпdэ уаztrlаг. Маsэlэп,
к,[геlслr;,,} KrfttgLo} [иglмя,lrРl, кr|zпlонlп|[сrцнrоlоN:tr.
Коmрlеksэпrоlэ6;э,[iгапiп аtгаljrкlа уегlа9эп liqandlaгrn s;}yl

koordinaslya. асlэdi аdlапrr. .Koordinasiya sferaslndan kэпаrdа

уеrlа9эп iопlаr kompleksirr x;Lrici sfeгasrnr tэ9kil edir. Маsэlэп,
кr[вегr|[zпtп'нr|оk't, kompleks Ьirlэgmаlэriпdа [в"го]2- va

fZnlMttrlof2* atoln qrчрlаgmаlагI (kоmрlеkslэгi) daxili, .К+ va (]/-

ionlarr isэ хаriсi sferant tэ;kil еdir,
Daxili sГега kompleks Ьirlэ9mэlатiп mэhlчllагrпdа da sахlапш.

Мэsэlап, yuLxaгtda gбstarilarr kcrmpleks Ьirlэ9mаlаr mahlullarda
dissosiasiya etdikdэ
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[г"lс-мiп]а- ,|HgLo]2-,|лg(Nнз l17- ,|icr(oHto]2-, [ri,lrтr,э1,,}]' korrrpleks

iопlагr уаritпlr.
Kornpleks Ьiгlэýmэlэг va опlаrlп xarakterik xiisusiyyэtlaгi <>

qэdэг qox va ham dэ mi.iхtэliГdiг ki, <kompleks l1i1l;,91,1tэ)> anla, t;;tntrt

ii,rпuгпi qabul olunmuý mtiэ},\/эiз tэгifiпi чегtпаk lrriilnkiin dеуildiг,

Lakiri. эksэr hаllагdа. kimya lаьогаtоriуаlаrlпdа Ь;lrk va mahlul

halrnd:r olan Ьiгlа;mаlэrlэ ig apa.rlldrýlnl llаZаrэ irlaTaq kompleks

lэirlэ9mэlэrа agaýrclakl tэrifi чеrmэk оlаr: miiэllуэп Ьirlэýпапiп

kristlrltnln сliiуйпlагiпdэ уеrlа9:rп komplekslar mahlulda miistaqil

mбчсчd ola bilirsa, Ьеlэ Ьirl,"r9:mэ kompleks tlirlаl;mэ adlanrr. Bir

daha qeyd еdэk ki, bu tэrif рrоьlеmiп mahiy5,эtini heq da tam ahata

еtmir.
Elektгik yi.ikiina gбrэ kclпlpleks Ьiгlа9mаlэг kalion, апiоп чэ

пеуtrаl kоmрlеkslэrа boliiniir. k-ornpleksin yiikil dеdikdэ hэmiп

kompleksi эmэlа gэtirэп hissэс:iklэriп yi.iklэrillin сэtэri сэпri Ьа;а

dчýчlчr,
Mi.ilsbэt ytiklii ionun эtrаLГtпdа пеуtrаl molekulla,rrn (нrо, нн:l

va s.) уеrlэgmаsi паfiсэsiпdа у;lriапап kompleks liаlirэп kompleks

adlatrtr. Kompleks ЬirlаЕmэlэriп nomenklaturasrtt,Ja НrО va NII..

rnolekullarr. uyýun olaraq. akva- чэ аmmiп- adlant;:.'{егi gаlmigkэп

qeyd edak ki, kompleks Ьirlо;,mэlэriп adlandlrrlrnast adi duzlarrn

adlandrгllпlaslna охgаrdtг (,lilcl-natrium хlогid, ,1;rSOo-kalium

sulfat va s.), Lakin kompleks Ьirlаýmэlаri adlandrra.ncla liqапdlаг va

mэгkэzi ionun (kompleks amala gэtirапэп) оksidlэ9rпа dагэсэsi da

gбstагilir. fuIэsаlэп, |,ttltl rФuPt,, kation kompleksi

heksaakva:rltiminium tig xlorid \/э уа heksaakvairltinrinum хlогid

(II), [ZлriЛllJ)4'trl2 kation kompleksi isa tetraarnminslnk dixlorid чэ

уа tеlrапшtiпsiпkхlоrid (II) kirпi аdlапlг.

дmmiпkоmрlеkslэr d:rxit olan Ьiгlаqmэlаr ammiakatlar,

аkчаkоmрlеkslэг daxil olan Ьiгlа9rпэlаr isэ hidrаtlаг acllantr.

лlпmiаkаtlаr ча hidratl:rгdan ba9qa liqandlar:i с)11- iопlаrr

оlап hidrоksоЬirlэ9mаlэr (:пrаsэlап. кr|ъlоttlоi,vаr[sъlон;о],

liqandlarl turqu qalrqlarl olan atsidokomplc,kslaг (masalan,
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чэ qагl;Iq tipli qoxlu miqdar lэirlэgmаlаг
(mаsэlэп, fс,,лц lv t t 1 nc: t rPl, [лll,r,il-, ;1 ( i /, о)2 ]с/4 ) da mёvcudd чr.

Апiоп l<о:пrрiеkslаrdэ mагkэzi atom (kompleksamalagatiran)
rrrusbat оksidlэgrпэ dаrэсэsiпэ malik cllur (nri.isbat ion). liсlапdlаг isэ
mantl oksidl;,9пla dагэсэsiпа rnalil: Dlап аtоmlаrdrr (mапfi ionlar).
Aniorr komдlleksin mэпГi i;аrэli 1,i.iko malik olmasttrl gоstэтmэk i.igiirr

mагkэzi аtопluп latlnca adtna - oz lsonluýu аlачэ еdilliг. Маsэlэlr,
К, [леЛо ]-kаli,.rгrr tetгaftorberilliat (II), KrfHtlclH1o]-kalium

tetrahidrokscalijmirtat (IШ), Д'42,Sr)4-natriumtetraoksosulfat (И),
к, [Be(soo ), J 

-llalium disulГato berilliat (II).

NeytraI kclrnplekslэr atomun аtrаГlпdа molekullar yeгlarldikda,
hэm da korn;llejcs эmаlэ gatiran muslrэt ionun эtrаfiпdа mапfi iопlаr
чэ mоlеkullzLr уегlэ;dikdэ уаrапш. Маsэlэп, |ПlMH,,1rс/r]-platin
dixlordiamnrj,n (II), [lr4coo)]-nikel tetrakarbonil, |сrqсчпulrl.
xromdibcnzol. Gбriindi,iyii kinri, псуtгаl kоmрlеkslэrdа xarici sfei:a

уохdчr.
Qeyd r:dak ki, Mendeleyc:v cadvэlindaki istanilan atom

kompleks апrэlэ gэtirэп гоlцпч о\/пауа Ьilаr. Oz kimуэчi tabiatirra
uyýun olaraq qеуri-mеtаl atomlart аdаtэп апiоп kоmрlеkslаг уаrаdtr
ki, Ьчгаdа da liqand rоlчпu elektгomanfiliyi boyiik оlап аtоmlаг
оупауlr. Мэ,sаLэп, K[rru] Kr|t o.iKr[rsi] чэ s. Tipik metallarrn
(qalэvi чэ qэl:lчi-tоrраq еlеmепt_[аriп) atomIarrnln isa qeyri-i,izvi
liqandlaгla kompleks Ьirlэgmа аrпаlэ gэtiгmоk qabiliyyati zaifdiT,
Mбvcud olil,n az miqdarda ЬеIэ koпtplekslar kation kоmрlеkslаrdiг.
Мэsэlап, [s,.1clrr, )ullz,[c"lMr.;r]c:tr. Tipik metallar чэ qеугi-

metallar arastnrja аrаhq mcivqe tul:an еIеmепtlаriп (Ьчпlаrа a,mfoter
еlеmепtlэr da deyiliг) atomlart isa hаm kation, hэm da апiоп
kоmрlеkslэг аmаlа gэtiгiг. Мэsаlап, учхагldа gtistaгdiyimiz

IHlHroluPt, vc, Kf,lt{oH).] kоmрlеkslэгi buna misal ola Ьilэr.

Umumiууэtlэ isэ kompleks эlп:llэ gаtirmэ эlача уаrtmqrчрlаrrп
еlеmепtlоriпiп ionlarl iigЁn, xiisusi halda Cu2*, дg*, дч3+ ,сrЗ* iопlаrt
va VIII qruр еlеmепtlэriпiп ionlarl ii.q:iln хаrаktеrik.dir.
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Kompleks Ьirlэqmаlаrdэ li<larrdlaг аdэtап hаlоgепl;,riп iопlагl,

()д,-, NCs-, No;,OIt ..(,<l|-,crol-,c:o| kimi io;rlar чэ

It,O, NFlз, Nrllп (hidrazin), CrFlrN (рiridiп). Nttl-CH,--C1-1,,- л|lt1

(etilendiamin) пеуtrаl mоlеkullаrl о,lчr,

kcrmp)eks эmаlа gэtiгэпlэг ii9tin kooгdinasi1,,a эdэdi bazi

h,аIlагrjzr sа'lэit, lakin эksаr hallaгcla isэ liqandlarrn t,аьiаtiпdэп va

komplellslarin эmа]э gаlmэsi 9:rl,аi,tiпсlэrr asllt cll:Lrac1. сlауi9kэlrdiг.

I\Даsэlэп, (]l.:}* \,э р/а* i,igiill btittn kornpleks Ьiгlэýmаlэrdа

koordinasiya аdэdi 6, Ni2* i,igiin isэ 4 va уа б оlur. Ёlпumiууаtlэ.

kompleks Ьirlэýmаlэгdэ koordinasiya эdэdi, аdэtэ,п б чэ 4 оlчг; 9ох

az miqdагсlа kompleks Ьirlэgmэl:,г i,i9iin koordinasiya adadinin 8-dэп

bбytik olduf;u mэlumdчr,
вэzi liqandlartn molekullaгLn,da Ьir пе9а qruр оlur чэ hэmiп

mcrlekullar brr qгuрlаr чаsitэsilэ kornpleks аmэlа gэtirэлrа (mэгkаzi

a,toma) Ьirlэqirlэr. NII..,-'ЭtIz-с112-N1,!2 (etilendiamin)

mcrlekulund.a Сt}*,сrЗ*,соЗ* чэ s. iопlагl ila asanl:a tlirl;gэ Ьilэп iki

сlаlrэ NHz qrupu vardtr. I]elt li,qandlaгln trrаr lэiri kompleks

birlagmada N11, va 1/rО kimi iki dапэ adi liqandrlr yerini tuta Ьilаr-

baqqa sбzlэ, NHz-CH2-CII2-- NH2 molekulunun koordinasiya

tutumu (dentantlrýr) ikiya ЬэrаЬагd.iг, yani о. bidentanridrг (dentant -
latlnca кdiglэri оlап> mэпаslпl чеrэп dentalцs sбz{indan

gбtiiri.ilmi,i9di.ir). Kooгdinasiya tutumu 3, 4 va :;, оlап, уэпi

polidentant liqandlar da чаrdtг, polidentant |!rqarrdlarr оiап

irompleks Ьirlа'mэlэга xelat koпrpleks lriгlаsmаlаг rleyi1ir.

Yuxartda qeyd olunduýu k:irni. kompleks Ьiгlэgm::,lэr tэbiatda

gelriý yayrlnrtglar чэ bioloji рrоsеsl;эrсlэ mtihiim rol оупаl,tгlаг. Misal

Ъlurчq. xelar kompleks Ьirlэ9пrаlэг оlап qап _helnoqlobinini

(krэmрlеks аmэlэ gatiran Fuzn) чэ yaýrl Ьitkilэгiп xlorofilini

(krэmpleks эmэlа gatiran мg'*) gбsltэrmэk оlаr ki, Ьuпlагstz da canlt

alami tэsavviir еtmэk qeyгi-miimkl,incliir,

Kompleks Ьirlаýmэlэriп Ьir l1ох mtixtalif pгaktik t-atbiqlari da

чаrdlr. Мэsэlап, co,d Suyun ','rrmgaldrlmasinda !'l) Ьоуrаklагdэ
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dщlаrlп aгidilmasin jэ xelat kompleks Ьirlа9mэlэriп alnala
gэlmаsiпdэп istifada olunu г.

Kompleks Ьirlэ;mэlагiп эmаlэ gэlmэsiпi izah etmak tigiin l9l6-
l922-ci illэгdа аlmап аlirllэri Kossel чэ Maqnus cahd gбstаrmi;lаг,
Оrllаг Ьеlэ hesab e'dirdilar ki, kompleks Ьiгlаgmаlагiп аmэlа gэlmasi
elektrostatik qaгr;rhqll tэslr naticasirrda Ьа9 чеrir. Bela ki. kompleks
эmэlэ gэtirаlr ion эks i;arali iопlаrl чэ роlуаr molekullarr сiziiпэ cazb
еdir. Digэr tаrэfdап kompleks аmаlэ gэtirэп ionu аhаtэ еdэп

hissэсiklэr (liqandIar) bir-birini itэlауir. Komplekslardэki qargrhqlr

tэsliri Kulon qапuпчпа эsаsап Ьа9 чеrап slrГ elektrostatik qargrlrqlr

tэsiг hesab еdагэk liqапdlагrп kompleks аmэlэ gеtiгэп ion ila rаЬitэ
enerjisini hеsаlэlаmаq оlаr. Kos;sel чэ Maqnusun Ьеlэ
hesablamalartnda kompleks эmэlэ gаtirэп чэ liqandlar defoгmasiya
olunmayan yi.iklti ktiraciklar hesab edilirdi. Lakin bu, 9ох kobud Ьir
yaxtnlagma olsa da bir stra hаllагdа rаЬitэ enerjisi tigiin tartibcэ
diizgiin qiуmэt r,егirdi, Liqandlarr роlуаr lпоlеkчllаr olan
kоmрlеkslэr iigiin hesalrlamalarln lrаtiсаlэri yaxýl olm;rsa da,

роlуаrizэlэпmа effektini пэzэтэ almaqla onlarl miiаууэп qadar

уахrпlа9dlrmаq оlчrd ч.

Kossel va \z[nrlnus,un hеsаЫаrпаlап hэm dэ gcistardi ki,
liqапdlагrп sа)ц 9ох oldrrqca onlar arastnda itэlаmа qtivvэlaгi еlэ
bёytik оlчr ki, Ьuпuп da- naticэsinda kompleks dayantqlr оlmчr.
Опlаr miiayyan еtdilэr lli, kiГауэt qэdэг mohkam kоmр[еkslэriп
alLnmast iigiin Ьiг valentli kompleks аmэlа gаtirэпlаг iigiin
kclordinasiya эdэdi 2 va 3,, ikivzLlentlilэr iiqйn 4, iigvalentlilэr iiqiin isa
4, 5 va б olmalrdrr. .Вч rrэtiсаlэг isэ hэqiqаtdэ оlа,пlага qэпаэtЬах;

9эkildа yaxtndlr.
Lakin kоmрlеkslэгi deformasiya оlчпmауап yiiklti

kiirэсiklаrdап tagkil rэlчпmчg аqrеqаtlаr hesab etlnэkla опlапп Ьiг
stt,a хiisчsiууэtlагiпi lэaqa dtigmak оlmuгdu. Bela ki, mаsаIэп, yiiklii
kiiraciklar modelind:,n istifacia etdikdэ koordinasiya adэdi 4 оlап
komplekslaг iigtin enerji 'caxtmtndan an alverigli qurulug
kоmрlеksаmэlэgэtiга;эiп ;эtrаfiпdа 4 liqaIldrn tеtгаLеdriп tэрэlаriпdа
уеrlэ;mаsiпа uyýurl olart tеtrаеdгik quгulug olnalrdш. Вэs onda
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сч2, , plz" чэ s. kilni iопlаrrп Ьiг slга bela komp,lekslarinin hэqiqэtdа

mtistavi qчгulч9а malik olrnaslnl песа izah еtmэk оlаг?

Bundan bagqa hэmiп model kompleks Ьirlаýmэlаriп maqllit

хаssэlаriпi dэ izah еtmэk ii9iin taIn уагаrslzdtr. Маlчmdчr ki,

mаdсlэпiп tnaqnit хаssэlаriпi tadqiq c:dar:rk сi,itlэqmэmiý

еlеktгопlаrrп Saylnl tapmaq оlаг. Kossel va Iv,laqn,usun asaslandrýl

tэsаvчiiгlэrэ gога ionrtn liqапdtагlа qaг;rhqlr ta,siri n:lticasinda опчп

еlеkr"rоп quгuiugu dауiqmir чэ clna gбrа da korrrpleksdaki ionun

ciitla;mamiq elektronlaгlnln sayt sагьэsr ioncJakr kimi оlmаlrdrг,

Lakin tэсгiilrэ gostariT ki, komplc:kslarda Ьu slly bagqa ola Ьilаr va

оzЁ da bu dayigiklik liqandlarrn t.аЬiэtiпdэп a,:;tltdlг. Мэsаlэп, F'е2П

ionunda сЁtlэgпrаmig 4 еlеktrоп чаr. [Гu4f- komprleksindaki damir

ionttnda bu say еупilэ qaldrýr halda, [rъlс,,9u} kornpleksindэ biiti,in

еlеktrопlаr с:iitlэgmiq оlur.
Belalikla, elektrostatik qaгqrlrqh tasira эsаslапап tэsэччtiгlаr

koпrpleks ЬirlэgmаIэriп эmаlа gэlnrasi sэЬаЬlэгiпi рriпsiрсэ gёstэrdisa

,1э, rаЬitапiП enerjisini чэ korTrpleksamalagatirartin lloordinasiya

adaclini пэz:эгi olar:tq qiуmэtlапdirmауа ir1kап чеrdisэ da bu

Ьirlа9mаlагiп Ьir gox xtisusiyyatlaгirri (fэzа qurulu9unu, maqnit

xassalarini va s.) izah еdэ Ьilшэdi. Опа giiга dэ miiаsiг dбvrda

konrpleks Ьiгlэ9rпэlаr пэzаriууэsiпdа elektrosiatik qaгqrlrqlr tаsiгlэ

yanaýl hissaciklэrin kvantmexaniki qaг9rlrqlr tasiri da паzаrа аltпtг,

маsэlап, kristallik sаhэ паzэгiууаsi srf eleklrostatik madela

asaslansa d.tr, Kossel va Маqпus паzэriууэl;iпdап farqli olaraq.

liqandlarln tasiri naticэsinda konpleks amola 11эtir:ln ionun elektron

tэЬаqаlэriпс{э Ьа9 чеrап dэyiqil,:1iklari пэzэr,а aJlr. ;\ydmdrr ki,
: konrpleksda rabitanin kovalelrl хаrаktегi listiLn cilduqda ion

mo,Jelina эsаslапmt; kTistallik salra naztlгiyyasinda rniiayyan

dэyigiklik еtmэk lazrmdtr. ВеIэ ki, rabita zоjГ kovalent хаrаktеrli

olduqda bunu пэzаrэ almaq riqiin kristallik sа]rэ nazariyyasinin

mеlоdlаrt iia араrrlап hesablarnalarra miiayyan di.izaliglэr edilir. I]u

lralrJa mctocl liqandlarn sahasi nazariyyasi lldlа,r1г. I;rkin Tabita

giiclii kovirlent xaгakterii old uqda lrristallik szLhэ пэzэгiууэsi
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tэsэччiirlэгiпi da пэz:ага almaqla molekulyar огьitirllаг metoclurndan
istiгada edilir чэ bela yanaýrna Ьэzап ham da уепэ liqandlarln sahasi
паzэгiууаsi adl,alrtr.

kompleks Ьiгlа9rпэlэriп аmэIа gэlmэsiпi чэ хаssэlэriпi izah
etlnak Ligtin tэtbiq о^uпап kvantmexaniki metodlardan Ьiгi da valent
гаЬitэlэri пlеtоduduг (ьý10). Bu nretoda gоrэ liqandlar чэ korTtpleks
эmэlа gаtirап агаsltldа. liqandlarrn taqdim еtdiklагi еtеktгоtr c:i.itlari
hesabtna dопог-аksерtоr rabitasi уагапtг. vаlепt rаьitаlагi metodu
goxlu sayda kc,mpleks Ьiгlэ9mэlэгiп qurulugunu va хаssаlэг,iпi (о
сiimlэdа1,1 maqnit ха,:;sэlэriпi dэ) izah еtmэуо imkan чеriг. Lakin bir
srra hallarda lru metodun kornpleks Ьirlэýmаlага tatbiqlэri mi.iэууэп
gatinliklaгla qагgllаl;tr чэ kэmiууаtсэ qiуmэtlэпdiгmэlаr араrmаq
rigi,in о, az уаrаrh ol,"lr.

ý 25. Kimye,vi r:Lbita ча valentlik haqqlnda tаsаwtirlаriп inkigafi

kiпryavi гаьitэпiп rrаzэriууэsiпi уаrаtmаq i.i9tin ilk cahd xlx
эsriп эчr,эliпdэ isvc,g alimi Berqlnan чэ Frапsа alimi Веrtоllе
tаrэfiпdап cdilrniýdir. опlаr bela hesab edirdilar ki. hissэсiklэтiп
kimyagrlaг tэгэl-tпdап kinryavi harislik adlandlrrlan qaг9llrqh tasirda
olmaýa say gоstэгпrэsi onlaT araslnda iimчmсlйпуа rэаziЬа
(qravitasiy;r) qiivvэs;inin tэsiri ilэ эlаqаdаrdrr. Lakhl mэIчпr oldrr ki,
kimуэчi hэrislik Ьir[а9аrаk molekul аmэlэ gаtiгэп аtоmlапп kЁtlаlагi
ilэ heg da diй пriitarlasib deyildir, Мэsэlэп, civa atomunun ki.itlэsinin
hidrogelr atomttnurr kЁtlasindэn 200 dэfэ 9ох оlmаsша lraxmayaTaq
su сiчэ оksidlпэ nisbatan miiqayisayэ gэlmэz dаrасэdэ mоhk;эпrdir.
Bundan ba9qa,1ravitasiya qiivvэlori biitiin mэsаfэlэгdэ tasir etdiklaгi

halda. kimyavi qtiчt,эtагiп tasiri yalnrz 0,5- з,} intervahnda бzi,inii
biiruza r,егiг, z\tоп,r]аr zLгaslndzr qravitasiya qtiччэlэгi kigik olub,
onlaT arat;lndakt tпэsаfапiп k,radratt ila tаrs nriitэnasib оlаrаq
azaldrqlaгr halda, kimуэчi qiiччэlэr xeyli, yani аtопlаг aгastndakt
qravitasiya qtir,чаlэгiпэ rrisЬэtэп -l0зз dэfэ boyiikdiirlaг va Ьiг 9ох
hirllarda masaf,lnin ikidan xeyli lэtiуiik йstй ilэ tэrs miitэtrasib оlагаq
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kaskin аzаltrlаг. Qravitasi),a qiivvalэri do,/nra x,assasina malik

dеуildirlаг; Ьсlэ ki, mndda. xirsusi halcta рlапеt,lоr kiilli miqclar

аtоmlаг toplusundan tэ9kit olunmu9du,r. I(imyavi qi,iччэlэr isэ

doynra хitssэsiпа mаlikdiгIаг; bela ki, mэs,аlэп, Ьiг-Ьiгi ila Ьirlаýэrэk

11, molekulu эmэlэ gаtiгэп iki hidгrэgеп atonluna i.iqtincii hidrоgеп

atomu Ьiгlэ9э bilmir (ýl7). Bundan baqqa qravitarsiya qi.ivvalorind,эn

farqli сllагаq kilnyэvi qiivvalaг Гэzаdа adatan mi.iэууап istiqamatda

tзsiг еd,iгlэг (mэsаlап. mеtап molekulund;L С - ll гаьitаlаri arastnda

t09028, tetгaedi}i bucaqlar). Неr Ьiг cisim iliitiirL digar cisimlarla

Nyutotrun timumdtinya саziЬэ qапuпuпа u;lýun оlаrаq qarýrlrqlr

tasirda ola bilir. Lakin kimyэvi qiiччаlэгirr tasiri Ьеlэ deyil. Мэsэlэп,

хlог atolnu natrium atomu i[a mбhl,:эпr, х,lоr аtоmu iIэ nisbatan zaif

rabita уагаdlr, trelium atomtr ila isa heq эir rаьitэ, уаrаlmlr. xarici
tэsirlаriп, kiisusi halda tеmреrаtчгuп kirnyэvi rаьitапiп

mбhkэmliуiпа tэsir etdiyi dэ 1lаZагэ аhпsа. kimyavi rаЬitа i.iqiin

веrqmап-веrtоllе qravitasiya паzаriууэsi,пiп ;пiуэ уаrаrslz olmasmt

baga di,ýrnak gatin deyildir.
Веrqmап-Вегtоllепiп it]asir uýramtql qrirvitaSil,a паzэriууэsiпi

kimyэl,i rаЬitэ iigiin isveg alimi Bertseliusrrn 1ltlO-cu ilda tэklif etdiyi

еlеktrоkimуэчi паzэriууэ эчаz etdi. Bu пэzllriууауа gбrа hэг Ьir

kimуэл,i elementin аtоmч miisbat чэ malrfi igа,гэ[i iki qtitba malikdiг,

бzi.i сlа bazi atomlarda mtisЬlэt, digагlаriпсlа isэ mаlrГл qiitb iisttinli.iyэ

malik оlur. Маsэlап, elektгomйsbat mаqпеziчпtuп еlеktrоmэпfi

oksigelt ila birla9masi, Beгtsulius паzэriуllэsi Ьаюmtпdап, bu

аtоmlаrdа i,isti.inliik ta9kil еdэп aks iqаrэli qittblэrin Ьir-ьiriпi иrzb

еtmэsi ila izah olurrur. Оgаr уtiklэriп trlomllensasiyasr tam deyil,

qismэп olnru9duгsa, onda reaksiyadan аhпап molekulda уепэ

qiitbla,sma qalrr.

lчti.iгэkkэь molekullarln уаrапmаsш.m mtitnk{in olmasmt mahz

Ьчпчпlа izah еdiгdilаr (МаsаlэП, <,цii5$,р[>> MgO ila <mэпfi> c'q

Ьirlэ;пrэsi naticasindэ maqnez.ium };arboIrat tlmаlэ galir). Bertsellus

пэzаriу,уэsiпа эsliпdа Devinin 1806-cr iljэ irэli stlrdi.iyii кkimуэчi

rаЬitЭ oks igarali yiiklarrlniq сisilпiэriп biг-birini clэztr еtmэsi sауэsirLdа
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уагапlгD kllni Ьiг ideyanrn inkigaf etdirilmasi kimi da baxmaq оlаr.
Еlеktгоkiпrуэчi паzэгiууа ilk baxtgdan hэqiqata Ьаrrzаr gсiгiiпr-ir va

clektгoliz рlгоsеsi bu пэzэгiууэпiп dоýгч olduflunu еlэ bil ki. tasdiq
еdir: ttirl:э9mэ уаг;rdагkэп atotnlartt,l itirdik],ari polyarllýr
(qLittrlaqlnani) elektroliz sarrki опlага qауtагlr. Beгtselius
пэzэгiууlэsiпi tanqid еdэrаk H[egel уаztгdt ki, bela уапаýmа zaпIanl
kimyayi рrrэsеsdэ xiisusi gakirrin. rаЬitапiп. formalrtlr, гапgiп va s.,

hэm da turquluq, qэlavilik. agtndtrrcrlrq чэ s. kimi хаssэlэriп

dayigmal;i diqqэtdэп kапаг<lа qalrr чэ hаг ýеу elektrik
zrbstraksiyasrnda itir. Eyni роlуа.rhýа malik olan atclmlardan iЬаrэt

olan rпоhllэm. molekullarrn (,tпэsэlап. FIz,O2,Cl2) nrcivcudIuýu,

Вегtsеlius пэzэriууаsirlэ gбrэ eyni polyarlrýa malill olan kiпrуэчi
elementlarin tliгlэ9mаlэrdа bir,-birini эчаz etmasinin Ьаs veгdiyi

рrоsеslагiп hэуаtа keqirilmэsi (Dtima, l834) Bertselius nazariyyasi ila
barl;maz ziddil,yat taqkil eclirdi чэ mэhz Ьuпа, gбга dэ hэmiп
паzэriууа tezliklэ unuduldu.

XIX lэsriп 40-cl illаrilrdэ l]rапsа kimyagrlarr Di.ima va Jеrаr
tiрlаг n;lzэ,l:iyyas;ini taklif etdilllг. Bu пэzаriууауа gога maddalarin
kirnyэvi хаssэlэri опlапп tarkibindaki molekullarln oxýarlrýr ila
alaqadar olub, аtоmlагlп tэЬiсrtiпdэп dеmэk оlаг ki, asrlr dеуildiг. Bu
ideya пrа<ldэlэгiп уаllпп tar:kibi haqqrnda mэlцmаtdап istiГada

еtmэklэ kimyanrn nazariyyэs;irii qurmaq cahdi idi. Mi.ixtэlif iizvi
Ьiгlэрпrаlэrа Ьiг пе9а qeyri-i.izvi mаddэlагiп tсirаmаlэri kimi baxrhгdr.

Маsэlап, c:til r;pirti (с2н5он\,rrэ dietil et-rri (Сrя, -o-Crrlr) kimi

rпаddэlс,r /1rО tipina aid ed;iliгdi. Веlа hesab olunurdu ki, hэmiп

maddal;,r tlrO-da, uyýun оlагаq, Ьir hidrоgеп atomunu Crl1, r,э iki
hidrogell atomunu iki dапэ ,j2l15 qrчрu ila эчаz etmakla аltпшlаr.

Buna оr:9аr оlаrаq Гагz edirdilar ki, снrмн, чэ (cHr)rMl maddalari

Nll, tipina mэпsuЬdчr ча s. Lcrkin Ьеlэ sisternlaqdirilma srrГ fоrmаl

эlаmэtэ gё,rэ a,partlrrdr. ig о )lеl,э gatmrgdl ki, yeni kaqf olunmug Ьir
qox Ьir:lэ9пrэlаri dэ arttq пrэlum оlап tiplara aid еtmэk mэqsadila

eyrri biг mаddэ iiqiin, onutr lranst rеаksiуауа girmэsiпdап asrlt

оlаrаq. miixtэlif fогmullаr ya,zlnaq lazrm galirdi. Uzvi kimyaya aid
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vэsaitinda Jеrаr yaztrdr ki, rrrtiэууэп Ьir cisnri уаIпrz уеgапа 'оir

fоrmulа aid etdikda Ьu fiэrmчldа qox zam;]-l] еlэ kimyavi

mtinasibatlai gizlanir ki, baýq:r fоrmul опlаrt lraqa diiqmэуа imkan

чеrаrdi. Molekul]artn qurulu9tlnu miiэууэп ettnak сlэlrtllэгi pгinsipial

оlаrаq гаdd eclilirdi va Ьеlэ hesab оluпur,lu ki. tilgtiya galnraz

dэrасэdэ kigik olan obyektin ,lахiliпэ niiГuz etmak insan aýlr iiqtin

qeyri-mЁrrnkiin olan Ьir geyclir. Веlэ hesab еdi|iгdi ki, kirrryэvi

prbr"rlr.d, mаddэпiп оуrаrrilmэsi onun indisini deyil, yalntz

leqmiEini va gэlэсэуiпi miiayyan еtmауэ imkan чrэrir, Маsэlап,

Ьепzоlчп (CuHo) nitrolagdlrttmzLst nitrobenzolun k,э9rпiq, CбtIsNrI2-

уа barpasl isa olrun gэlэсауidir,

Lakin l852-ci ildэ mc,lekullartn miiayyan qttruluýa rnalik

olmast haqqrncla fikгiп meyda]:la qlxmastna sabab olan elmi iqlаr

огtа},а grxdr, Bela ki, iпgiltэrэli alim Fгапklапd Ьir l;tга i,izvi-metal

Ьirlаgmэlаriп (сllrма,lснз)zнg,\снз)здI, (снз)а Sл va s,)

yaralrmaslnt буrэпагэk аtоmагhq (valentlik) lraqql;rdll anlayrý daxil

etdi. Fгапklаrrdа gоrа v:rlelrtlik чегilmig kirпуэчi elementin

аtоm,uпч,п digэr elementin miiаууэп sayda a,tonrlart ilэ ЬirlаЕmэ

amala gэtirmаk qabiliyyэtirTi ,kэmiууаtсэ ifarla edir. Hidrogenin

valentliyini чаhidэ Ьаrаьэr gоttirmэklэ Ьеlэ hesalr .эtmэk оlаr ki,

digar kimvavi elementin valerrt,liyi bu elementin аt-,эгtuпа пеqэ dana

hidrоgеп (va уа digar hэг hansr birvalentli еlеmепiiп) аtоmчпuп

Ьirlщmаsiпi gоstэгэп эdаdа ЬагаЬаrdiг,

valentliyin qiymati kimуэчi eleme,ntin hanst halda

уеrlоgmаsilэdэп, onunla rcaksil,a,ya girап element:Ltl tэЬiэtiпdап чэ

qargrlrqlr tэsiriп hansr 9аrаitdэ Ьа9 vermэsindatr astltdш. Btitiin

kimy.ui еlеmепtlэri valentlil,i sabit qalan (rnasalэrr, natrium) va

valentliyi dауigэп (mаsэlэп, ГtrsГог, ki.iki.ird va s.) е,lrп,епtlэr olmaqla

iki bбyiik qluра Ьбlmэk оlаr,

valerltlik kimya baxtmtndan аtоmuп, ап miihiim

xarakterisitikasrdrr. Kimyavi rаЬitэlэrdэ аtоrпuп )ralrttz ciitlaqlnamiq

sрiпэ rnalik olan еlеktrопlагt i9tirak еdiгllэr. Qap:rlr tэЬэqэlэrdа

уЪrlаqаП va spinlэrilrin cami sifia ЬаrаЬаr olatr еЬktrопlаг kimyavi
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qarqrlrqll tasit с]:, i9tirak еtmirlэr. l]eialikla, aydrn оluг ki, kimyavi
qarqlllqir tаsiг v:> опu kеуfiууаtсэ хаrаktеrizэ edan valentlik аtоmчп
dolmaml; v;tient tаЬаqэlаriпdа уегl::9эп ciitlэqmami; еlеktrопlапп
sayr ila tayill olirnur. Atomun verilлri; halda tam spini S оlагsа,
опuп bu hаltlа vatentliyinin эdadi cliymati г=25 оlаr. Gortindiiyti
kimi, atonrun v;Llcntliyi опuп hallnrlan astlldtг. Bu isa о dеmэkdir ki,
atom Ьir haldarr digагirlэ keEdikda onun valentliyi dауi9э Ьilэr.

Оgаr аtопluп birinci hэуэс:r,пlаgmrg halr спегji Ьахrпrtпdап
onun asas haltnil yaxlndtrsa, atom bu hэуасапlа9mlq hala kegdikdэn
sопrа kimyэvi qaгgrlqlr tэsirdа i9tira.k еdir.

Mendelc:ye,r сс,dчэliпdэ yeddi d,,5чг[iп har birirrin baglanýrcrnda
dчrап biгinr;i qruр еIеmепtlаriпiп atomlan i,igiin lэsаs halda хаriсi
tаЬаqэпiп еlс:ktrоп konfiqurasiyal;r,l olduýundan, atoInun,taln
spini s=l/2.,ralentliyi isэ r=25= t оlаr.

ikinci с|rчр elementlarinin artomlarl iigtin asas lralda хагiсi
tэЬаqапiп еlеktгоп konfiqurasi}irst s2, atomun tam spini S=0 ча

valentliyi r.=0 оlаr. Оgаr bu аtоmlагdа birinci hауэс:rпlа9пrlg hal
эsаs hala 9о); },axln уеrlа;mаsэуdi, onda опlаr kimya baxtnrndan
qеуri-fааl оlаrdtlаr. Lakin kigik hэуасапlаgmа enerjisi olduqda bu

atomlarda 
"] -> rlpl hэуэсапlаgmаst bag чеrir ча atomun tarn spini

S=l, valentliyi isa r=2 olur.
Ugiinci.i qгчр еlеmепtlэriпiп а,tоmlагtпtп asas hallltda valelrt

tэЬэqэlэriпitr elc:ktr<rn konfiqurasiyast s2pl, atomun tam spini S = l/2

vэ valentliyi r,=l, olur,. Lakin bu аtоmlаг kigik hауасапlаýmа cnerjisi

udагаq asas haldatl ,lp2 hahna k,еq:irlаr ki, Ьч halda опlаrtп tan
spini s=3/2, valentliyi isa r=3 оluг.

МепdсIrэус:ч саdчэIiпiп ilk Liq qrupunun еlеmепtlэri kimya
baxlmtndan ,me,tal hesab оluпurlаr. Malum olduýu kimi, ion tipli
kimyavi rаЬitаlсrг уаrапаrkэп metallar elektrorr чеrmаk qabiliyyэtina
malik оlmаlаrr ilэ хаrаktегizэ оlчпuгlаr.

Dбrdi.iпэii qrup еlеmепtlэri эsаs чэ hэуэсапlа;mrg halda ,2 р2 ,Ie

Jp] xarici r:lсktгоп konfiquгasiyastna malik olmaqla kimyavi

гаЬitаlаr эпrзlэ gэtirirlаr. Bu hallarda tam spin чэ valentlik, uyýun
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оlагаg. .ý = l,r =,2 уе .S = 2. l, ,= 4 olur,
, j I}eýinc:i qгчр еlr:mепtlагiпirr аl.оmlагr iiqiin эsit-s hilld.a xarici

tэЬэqаlаriп еlеktrоп korrfiquгasiyast ,"р1, tam Spin S =3i ]l, valentlik

. = 
j оluг. I.akin bu аtоmlагdа Ьа9 k,uzLnt аdэdi vahid l1эdэr аLrtпrаql:,

irp. -r.r'рЗrl hэ!эсапlаqпrаstпrп Ьа9 чеrmэsi sayasinda atoln talll

Spini .ý=5/2 оlап hala kеqэ Ьilаr ki, btr haldzr da onttn чаi,эпt,liуi r=5

оlчr.
l\lttnc:lqrupelementlarininzltclmlarlnlnэSaShahndaxarici

tэЬеqаlагiп еlеktгоп konfiquгasi}aSt s,2;la, tam spini ,ý=1, T,alentliyi

isa r=,2 оlцr. Lakin bu atomlarda s;|p4 ->r2рз"' va .,2pu -;,.r'p3r'Pl

hэуэсiлпlаq:mаlап baq чеrа Ьilэr ki, bltnun da пэtiсаsiпdа опIаrlп tam

spinit"valentliyi, uyýunolaraq, S,=2, r=4 чэ,S=3, r=t! о,l,ur,

yeddincr qrчр elementlarinin аl:оmlагtпlп asils halrnda xarici

elektTon konfiqrrrasiyasr ,'25, tаrп spini S-l/2 чэ valentlik r:t
оlчr. Bu atomlarda hэуэсапlаýrпа паtiсэsiпdэ Ьir, ikii чэ ii9

elektronun Ьаý kvant adadi vahid qadar boyiik olzrn пёчьэti

tаЬаqэlагэ kegmasi sауэsiпdа ,",on,", ,,2p3slp,l ч:} 
" 

р"' р'

konfiqurasiyalaгr аlш,tг, Bu konfiquгasiyalarda atolnun 1.аm, spini va

valentliyi, uуýuп оlаrаq, S=3/2, r=3i S=5l2, r==5; ý='l12, r=7

оluг.

Qеуdеtпrэklаztmdtrki,ikiпсiсlёчгеlеmеtlэriпidiд;аrkirпУэчi
elementlardan kaskin ýэkildэ fаrqlэпdirоп Ьir xiisusiyvэt чаr,drr, Bela

ki, ikinci dбчr еlеmепtlэriпiп atomlannda эszts haldlr valent

еlеktrопlаrl2s2,рtаЬаqэlаriпdэУегlэgiгlаrчэопlапппtiчЬаtiзsзр
tэЬэqаlаriпа kegmasi i,iqiin tэlаЬ olrtnar,r hауэсапlа9пrа ene{isi xeyli

bOytiicltir, Мэh;: buna gбгаdiг ki, пrаlsэlап, azot. oksigerr va ftоr

atomlarl, опlаriп digэr d<iчrlэrdэki analoqlart kiлri, yiiksak

valentliyэ malik ola Ьilmirlаr,

Dord,beý,alttvэyeddinc'irlruplannavl,a]'inda.yerlaýrniý
еlеrпепtlаr kiпrуа baxtmtndan qеуri-rпеtаl hesab оlчпчгlаr Веlэ ki,

iопtiрliЬirlэ9пrэlэгrJаЬuеlеmепt,lэгiпаtоmlаrl,qараh[эЬаqэlэг
уаrаtmаýа meylli olub elektron qэllrrl есliгlаr,
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Qeyd edak ki, valentliyin yuxartda gоstэrilэп qayda tizгэ tayini
,yalntz эsаs уаrlmqгuрlаrtп еlеmепtlэri (Ьuпlага sр-еlепrепtlаr da
rleyiliг) iigiin ciztinii dоýruldur, Эlачэ уаrrmqruрlаrtп еlеmепtlагi,
,yarri dаmiг. palladium чэ platin q,ruрu еlеmепtIагi (kegid qruI)u
еlеmепtlагi ча уа ,У-еIсmепtlаr), hаm dэ lапtапidlаг чэ аktiпidlэг
rigtin hamin qayda rjztirlii doýгultrrrul- va опlаr сiztiпэmэхstrs kimyavi
хаssэlэгэ mаlikdiгlаг,

Маlum<lur ki, dаrr.iг, palladium чэ platin qrчрч еlеmепtlагiпiп,
,lantanidlэrin va аkt.iпidlэriп atomlartlrda darinda уегlэ9эп d - ve .f -

tаЬэqэlэгiп dolmasr Ьа1 чеriг. Bela hesab оluпurdu ki, d- чэ _/-

elektronlar аdэtап l<im1 avi rаЬitэlагiп уаrапmаslпdа i9tirak еtmirlаг
va atomun valentliyi yllntz xarici tаЬаqэlаrdэki сiitlэgmэmiý sрiпэ
rnalik еIеktгопlаrlп sayl ilэ tэуiп edilir. Lakin tlu heg da ciddi tliг
qапuп deyildir. I}еlэ ki, bezi hallarda kimyavi Ьirlаgmэlаriп
yaranmasr zamal1l d- v;l /-tэЬэqаlагiпdа уеrlэ9эп еlеktгопlаr xarici
tаЬаqэlэrэ keqarak ]kimvэчi rаЬitаlаriп аmаlэ gэlпэsiпdэ igtirak edir.
Опа gсiгэ da эlаrrа у,апmqrчрlаrrп еlеmепtlэriпiп. lantanid va
aktanidlэrin kimyэl,i хаssэlэгi xeyli mi.irakkabdir. Мэhz Ьuпа gtiгэ da
son dочrlэгdа kiiпrya elminda kegid qruрu еIеmепtlэгi kimyasr.
lапtапidlэr kimyarsl va aktarridlэr kimyasl kimi xiisusi istiqаmэtlаг
уаrапmtgdш.

Valentlik anla,ytgI kirnyэvi qчгчlчg nazaгiyyasinda nriihtim rоI
оупаmtgdlг. Lakin zaIIIan kegdikcэ valentlik haqqrnda tэsаwйгlаr
inkigaf etmi; чэ hal-hazrrda brr anlaylg ila эlаqэdаг miirэkkаЬ bir
vэziyyat уаrапrпщldtr. Всlэ ki, qurulu9 kimyasrnda edilэn yeni kэgflэr
va miigahidэ olunan ус,пi Гаktlаг valentlik haqqrnda yuxarrda 9эгh
оIuпап tэsаччiirlаг r;aгqirlэsinda izah еdilэ bilmir. Мэsаlап, qeyri-iizvi
Ьirlа;mэlэтiп ёztiпэ mэ,{sus роlimег хаrаktеrli olmast sауэsiпdэ brr

Ьirlэgmэlаrdа rаЬitоlаriп sayl miiэууап olunmuq valentliya uyýun
gэlmir. Buna bela Ьir tipik misal gбstоrпrаk olar ki, titan oksidi hеq
vaxt TiO tэrkiЬilrэ .:ralik olmaytb, эtrаf ;mi,ihitda oksigenin
tэzуiqiпdэп a,sth olal aq TiO1,25 - 7niO0.69 tэгkiЬiпdэ оIчr. Siirk
oksidindэ isa tэrkiЬ Zп,.,t) ve Zпr,2О fоrmullагtпа чуýuп gэlir.
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Valentlik anlaytqlnl gаtiпlэýdirэп аmiliэrdэп biri ikilaylr

quгulu9a malik
olduýu iigOn sendvi9 Ьiгlэ9mаtэг adlalran yi:ni nretal-iizvi Ьirlа9rпаlаr

sinfinirr kэ9fidir. Вuпlаrdап эп эtrаflt oyranilani

D- t,i + FесIё К )2 Fе + 2t-iCl

гeaksiyasr паtiэсаsiпdа аltпап fсгrоtsеп \,э yil ditsiklopentadienil

dэmiг пlоlеkчludчг. Fегrоtsеrr molekultrr-run tэdqiqi gбstаrir ki,

onun qurulu;u tamamila orijinaldlr \,э vah)ntlil< haqqndakr klassik

iэsаччiirlагэ эsаsэп heq ct-rr iz,ah оluпа Ьilmiг. Bu molekulda iki
pentadiclril halqasi аrаlагmdа,kt mаsаГэ о,.\з2пm olmaqla Ьir-Ьiгiпа

раrаlеl, dэmir atomu isэ bu hэlqэlаrirr arastnda опlаrtп hэr Ьiriпdэп

О,166пп mаsаfэdэ olmaqla уегlэ9пrigdiг. Bundarr baqqa dэmir

atomirlrun 10 dэпа kаrьоп а.tоmчпuп hаг Ьiгiпdэп olan mэsаfаsi

0,205ллl-dir. Вч halda pentadienil halq:,laгirrdaki biiti.in kаrЬоп

atomlart eyrri htiqi,iqliidiir :

НС:gц 
"

нс:сн

Belolikla, fеrrоtsеп molekulunun fэzа qu;ulu;lu mаrkэziпdа dэmiг

atomu уегlа9mi; pentaqonal antiprizma qak,lindэdiT:

Dibenzolxrom (CuHu),r::r, Inolekulrt dir mагаqlt qurulчqа

malikdiг. Rentgenoqгafik tadqiqatlar паtiс,эsiпсlэ mi,iэууап edilmiqdir

l >." Ф
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ki, diьепzоlхr<эm molc:kulunun fэzа quгuluýu mаrkаziпdе хrопl
irtomu уегlа9lпi5 hel,1saq,rnal апtiргiапа 9эkliпdэdiг:

Bu molekulda хrоm al,krmu ilэ hаг Ьiг kаrьоп atomu araslndakl
mэsаfэ О,2l9пm, Ыэпzоl hэlсlэlэriпdэ kагьоп atomlart arastndakl
гаЬitэпiп uzunluýu isa t;эrЬаst benzoldakr 0,140лlll-dэп Гаrqli olaraq
0,138t 0,005лm-diг.

Hal-hazrr,Ja kobalt, nikel, titan va digэr metallar daxil оlzLп
r;oxlu sayda sendvig Ьiгlаgmэlаr mоlumduг. sen<ivig Ьirlэqmэlэrсlа
kimyavi гаьitаiоriп хаг;лktеri kчапt kimyasr metodlarl ila miixtaiiг
tabqiqatgrlar tагаtirrdэп aragdlrrlmtgdrr. Мi,iэууэп edilmigdir ki, bu
ЬirlэgmэIаrdэ kimyavi rаЬitэlаr klassik qапчпlага agrq-agkar uyýun
golmir. Bela ki, fel,гotsenda dаmiг аtоmuпu 10 valentli,
diхlогьепzоlсlа isэ :(гопl аtоrпчпu 12 valentli hesab etmak mэпаstz
iqdiг.

Belaliklэ, kimyavi rаьitэlэr haqqrnda klassik tаsаrцriiгlэгdап
1'эгqlапэп сэhаtlаr cizii.nti tаkсэ kгistallokimyada deyi1, hаm cla
molekulun эsаs kiпtyavi lrissacik sayrldlýr йzvi kimyada da gбstаri.r.
мэlum оlчr ki, mrэlеkullагdа kimуэчi rаьitаlэr yalnrz ikimorkazli
,Jeyil, goxmarkazli dэ ola Ьilаr.

Оgэr baxrlan atonl и sal,da atornla ahato olunmugduTsa, bu heg
dэ о demak deyildir k-r, hanrin atom л sayda iki гпэrkэzli гаьitэ
;lmala gэtirmаklа л yalelttlidiг,

Dеэmli, verilmig Ьiгlоqmаdа eIementin valentliyinin bu
elementin iýtirak etrliyi кrаьitэIаriп sауг> kimi toyin edilmasi iimumi
qayda deyildiГ va lэчпuп heg Ьir эl;аst уохdur. Bununla alaqaclar
olaraq Ьеlэ Ьir su,al пtеуdапа 9шш ki, valentlik saTbast atomun
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xassasidiг, yoxsa kimyavi гаЬitаdа olan atomun? Bu suala Ьiгmэпаll
cavab hala ki, verilmami;;dir. Valentlik haqqtnd;l klassik tаsаччiiгlэrэ
uуguп gэlmэуап Гаktlагiп getdikca агtmаst аksэг hаllаrdа Ьеlэ Ьir
fikrin уаrаппаslпа sаЬэЬ oIur ki, bu tllsэчlч iiгlэr, [irпumiууэtlа,
эsasslzdtr. С)па gбгэ da Ьэzi tadqiqatgrlrrг hattir tэklif'еdirlаr ki. бz

avvalki manaslnl itiгdiуiпэ gijro:,valentlik anlaylqrrrdan al gэkmаk

lazlmdш. Digэr qгuр tadqiqatr;tlar isэ bela .lresalr еdiгl;lr ki, valentlik
:rnlaytgt nainki гаdd edilmэli, aksina. saxlannralt va mоlеkullаrrп
qчгulugu haqqrnda эtr yeni tэsэччtirlагi dэ пэzаrа alnraqla bu ;rnlayl9

rjztiniin claha dаriп manaslnl аlаrаq inkiEaГ t:tdiriilmalidir. Bu nciqteyi-

паzаrlагdап hanstnln diizgtin oldulunu, зlý;lttа,,zаmап gбstаrасэkdiг.

Hal-hazrгkl d<iч_гdэ isa аtlэmuп valelltliyirlilr k,vant kimya:;l

tэsаччtiгlагiпэ asaslanaraq tayin edilmasi da.ra a]<tual gёriiпiir.
ОччаIса VR metoduna (ýl0) gбrэ v;rlentliyin tayinina baxaq.

Kirnyada qabul olunmu; tэsоwЁrlэrэ uуguп ,эlаrач ,4 atolnunun
valentliyi l'o onun аrпэlа gatiгcliyi rаЬitаlагilt sayr ila tэуiп оluпчr:

|,л= Zклв. (25.1)
BiA

VR metoduna gбгэ Кrо kэmiууэti

к.ав =Zбrap_ Е lкrir) Q5.2)
ае ое "4 Ье l]

dtistuгuna эsаsэIl taplhr. Вurаdа аuп-k,эmiууаti il saylr limit

quruluqrrnun qakisi (movcud olma ehtimah), Kjflr) isa уа vahida, уа
rla sfra lэоrаЬе '' ---**'^i- --'-_* аgэгd/limitquгuluЕuпdарочэrроогЬitаllагrсiitlаgmigdirsэ

;l,
I

,Kjiu)=.l
1л эks halda (25.3)
i0.

Мэsаlэп, benzol tnolekulu iiqiin l чэ 2 Kckule quгulчglаrr (ý10) ilэ

kifауэtlэпsэk bu quruluglarrn qakisi eyni otub at=clz-]-air. Onau
2

Kekule strukturlartnda iki qorrýu kartlon аtэmч iigiin
Kcicl+l=0,5,2+0,5,1=1,5 (25,4)

оlаг. Doýrudzrn da, tэсri.iЬэ gбstэrir ki, benzol hэIqэsiпdэ biitiin
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гаЬitэlэr с:уп.idiг r,э опlаrtп uztrnluýu (0,t+Oли) etan<la va etilerrdэ
('-С rаtlitэsiпiп uzuпluqlагt (О,|:;4пm va 0,1З4ли) arzLstnda уеrlаgir.

Benzol molekulu tigiin Rumеr strukturlагrпrп beqini dэ (ýl0)
пэzэга aldlq,Jtr K(-,(,,,l аrzаllг ча bir-birinin qzrrgtstnda durzLn kаrЬоп
аtоmlаrt ilqtin К,,,,,.о *0, К,,r,.о *0,Аi,.r,,, *0 altntr.

Yun.; :;хеmlэriпэ uуýuп bazis quгuluЕlагtпа kegdikdэ isa

C"Cr, С4С]5 чэ С,Сб rаЬitаlаri tlirclat altntr (К, _r. = l), С,Сэ, С,('о чэ

('5Сб -гаЬitэI,эri Ёgiin isa K.,_,.>,l оIчr. Веlэ uyýunsuzluq mi,i;аhidэ

olunan goKlu sayda digаг misаll,аг da чаrdlr.
(25.2)-ni (2:5.1)-dэ пэi аго alsaq VR metclduna gёгэ .4

atolnunLlri va.lentliyi iiqiin

|,,ц,= Z Zша, Z zKii=z:, Lrrr}u'' (25.5)
B*Aat а€АhеR аl|u<|,4

diisturunu yaza Ьilэrik. Вчrаdа
ч!,= L Zк!|п') (25.6)

li$AbcB

Karniyyati clеl a-tom огЬitаlirrlп ,4 atclmunun valentliyina vc:гdiyi
paydrr ча о, уа slГrа, уit da vahi,la ЬэгаЬаг оlчr.

Misell <llаrаq уепа da benzol molekulu Ёgiiп Kekule quruluglагt
(ai =1,2) ila kifа,уэtlэпmаklа Ьu molekulda kагЬоп аtоmцпull
valentliyirri (25. 5) dtistчгчпа эsа.sflIl hesablayaq ;

l',,, = b,(K]rlz1 + К|rlо))* rr(к,2rlо1 + К$lо;)+
(25,7)

* [.,i,K;u1o1+ K|u1o1)+ аr(*,'uiоl+ к,]оlо1)

Вurаdа л" ,r,э .т igаrаlаri beлzolda п- vэ o-atom огЬitаllа.гtпrп

сiitlэgmэsiпа uyfrun gэliг. Yuxa.rlcla gбstэгdiуimiz kimi, а, =c,z=0.5

olduýunu п€,zэrа alsaq
Исi = 0,5(t + 1) + 0,5(0 + l)-r C,5t0+ l)+ 0,5(l +l) =З (25.8)

оlаr, Bu hel;ablarnada С-н rаЬitаlэгi пэzаrа аlпmаmt;d:гг. С-Н
rabitasi birqat olduýundan

K-(.:,ll, = 0,5,1+ 0.5,1= l (25.9)

alarlq.
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Веlэliklэ, benz.ol molekulunda kzLrbon atomunun tanl valentliyi

V[",o,=4 (25.10)

оlur ki, bu da klassik qiymata uуЕurrdur,

мuэууап edilmigdiг ki, hаг Ьiг irtoma yalntzl Ьiг dэпа val,,ut

konfiquгasiyasl uyýun galdikdэ sinqlet hаllаг tigi.in (2э.5) va (25.6)

if;лdэlэгiпdа 4|, kamiyyыi a!._dlan asth оlmчr, yani bu tralda а|

indeksini ya7-mamaq оlаr. Вчпdап ba9qa Еа3, carni da ]-а ЬаrаЬэr

o].ul,. Onda (;25.5) aqaýldakr gэklа rlrigiir:

|,n= ||,о, (25.1l)
аеА

уэпi l atomunun гА valetit konГrqurasiyasln(:la valentliyi

сiitlа9mэmig orbitallarrn Saylna. 1эа9qа sоzlэ. bu atorinun spin-

valentliyinэ Ьэrаьэrdir чэ па baz.is stгukturlarlntlr segilmosindэn. па

da опlаrrп hэr birinin gэkisindan asrh deyildiг. Bu mепаdа valentlik

molekulda atomun invaгiantrdtr.

Вч паtiсэпi аtоmlаrtп valentliyinin empirik qaydalarrna

uyýunlagdrгma.q maqsэdi ilэ <аtоmuп valent halu anlaylql (Ьах: ý )

daxiledildi.
Qeyd edak ki, spin-valentlik паzаriууэsi yalnlz i:цоlа olunmug

atomun xassasi kiпri valentlik haqqInda deyil, hоrп dэ kirrrl,эчi rаьitэ

haqqrnda iki еlеktrопчп сЁtlатпrэsi kimi kIassik tаsаwiiгlэriп

kvantmexanik-i qаrЫ baxtmtndan ilk сэhd idi. Вч пэzаri,/,/аdэ izola

o,lunmug аtопruп kimуэчi potensiah kiГауэt qadar с[эqil1 чэ tam

tэsr,ir olunurdu. L:rkin molekulda уеrlаЕэп rаЬitэli atс,mun quruluq

xiis.usiyyatlэri Ьч пэzаriууэdэ heg dэ adekvat gэkildэ cleyil,, kimyэvi

Ьirlэgmопiп еlеktrоп qurulu;unurr yalntz Ьiг darta Rчmеr diaqramr

ila aks etdiгildi.yi Kideal сtitlэgmа>> y;rxtnlzrgmastnda mii:,yyan edilirdi.

Bu isэ о dеmэkdiг ki, atomun гeaksiyaya qэdаrki h,ah haqqlnda

tаsэччtirlэтi spin-valentlik nazariyyasi yeni kvalrtmrэxzrniki, уэrri

klassik оlmауап sэчiууэdэ gаrh etdiyi halda, rabitэli atomun

хаssэlэriпiп ýэrhiпdа hэmiп паzэгiууэ Lyisin elel<tron cЁtlari

rrэzаriууэsi gargivasindэn kэпаrа qшmlг.

мiiаsiг сltiчrdэ molekul fizikasrnda эsаs hesablanra metodu
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kirni МО LCAO metodu (ý l1) geni; tatbiq оlчпur. Опа gбrэ dэ
valentlik analyrEltrtn МО LCAO metodu asastnda kvantkirnyavi
r;arhi dahir |,,5yiik mаrаq kэsЬ еdiг. Valentlik anlayt;lntn N{O LCAO
mеtоduпzL эsаslапап gагhi чэ valentliyin kаmiууэtса tэуiпi tisulu ilk
dаГа l972-ci ildэ tэkliГ olunmurq va sonrakl dочгdа valentliyin МО
LCAO паzа;:iууэsi sчгаtlэ inki9:rf etdirilmi9dir.

Valentliyin l,a kimyэvi ratliianin пе9э qat olmastnt (sayrnr) МО
LCAO mctoduna эsаsап 9эгlr etmak iigiin .4 atomunu riyazi сlаrаq
miiэууап atom orbitallart чэ уа atom spin-orbitallarl ylýrml ila

хаrаktеri;:э rз,tmаk qэЬul olunmuqdur. Lakin Ьч zаmап паzэrэ alnraq
lazlmdtr ]ii, rnole.kulun dахiliп,Jэ olan l аtоmuпuп spin-orbitallarr
dedikda izola olunmug bu atomun spin-orbitallarr Ьа9а

diigiilrrarrtalidiг, qi.inki molekul аmаlэ gаIаrkэп аtоmlаr bir-birina
yaxlnla9drqcla опlаrtп sрiп-огЬitаllаrr iimumi halda оrtоqопаl оlmчr
чэ bu m:,па,dа Kbiri digэriпа claxil оlчгl>. Кirпуэчi rаЬitэdэ igtiгаk
еdэп аtоrпu riуаzi modelligadiгmak iiqi.in isa огtопоrmаl bazis talkil
еdэп funl<siyalarclan istifadэ etnrak alveriglidir. Bu шэqsаdlэ izоlэ

olunmug аt<эmlаrtп pon,pou,... sрiп-оrЬitаllаппа uyýun olan yeni

оrtопоrшаl Ьаzisdэп istifada оlчпur. ilkin
qО =Ьi,,р',,..) (25.12)

bazisirr ortoqonallagdtrtlmasl zamanl izolo оlчпmчý atomlarln spin-

orbitallarrntn deformasiyasr milrimum olmalrdtг.

МО L,CAO mеtоduпа gогэ valentlik arrlayrgrnl ;аrh еtmэk

tiqйп, sаСэ]lik паmiпэ. qapalr tэЬаqэli molekula baKaq. Веlэ
molekulda ;\l еlеktrоп Ni 2 sayda mоlеkulуаr orbitalda уеrlаýiг va о,

N saydaL lnolekulyar spin-clrbitallardan di.izaldilmi9 Ьir dэпа
dеtегmiпiiпt dalýa funkisyasl ilэ tэsчir оluпuг (birdeterminanth
yaxrnlagma). Мtiэууап edilmigclir ki, Ьч yaxtnla;mada molekulda я
чэ В atrrпilart arastndakr kimyэvi гаЬitэпiп пеqэ qat olпrastnl
gбstаrап ,'{n,., эdadi (rаЬitаlагiп sayr)

Kno=Zz(:.r,.,,l[ I.'",.orl (25.1З)
ii \,7еЯ /\реВ' /

kimi tэуilr оlчпuг. Burada .,n, - МО LCAO Inetoduna gоrа tayin
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olunmuý пrоlеkчlуаг оrЬitаllагlп (1 l .l ) ifadэsinda t,a,zis atom

огьitаllаrrпlп эmsаllаrldlr.
Klassik t,аsэччiirlэга gбrэ К.,,., mtisЬэt haqiqi эdаddiг. (25.1З)

kimi tэуiп olutran Кr, kэmiууаti molekulu tэgkil eda|Iз ittomlarcian

hаг ]ranst Ьiгiпiп spin-oгbitirllartntn чпitаr gevrilmэsinll (mэsэiэп,

hihidla9rnэsina) чэ atom-spin clгllitallannln уiiпэlmаsiпэ паzагэп

invirriantdtг.
Klassik kimуэчi qurulug пэ;lэ.гil,уэsiпdэ baxtlan гпоlеkчldа hэr

Ьir аtопuп valentliyi dedikdэ hапriп atmoun bu molekulda lrahnl

хаrаktеrizэ r:dэп эdаd Ьа9а diigtiltiг, Мэsаlап, CF,l 4, С 2II 6, CzH 4,С 2II 2

molekullarlrrdlr kаrЬоп atomu 4-. Cttr-de 3-. СНr-dэ 2-, Сн -da 1-

valentli hcsab оlчпчr; FIСl,Сl2,СlГ molekullarrncla х[оr atomu l-,

С/л,- dэ 3-. c:l4- da isэ 5- valetlidir чэ s. Kimyavi Ьirlа;mэdэ,4

atomunttn l/A valentliyinin onun digэr atomlarla эrпаlэ gэtirdiyi

r:rЬitаlэr iizr,э paylanmasl rаЬitэlаriп пеgэ qat olduýunu gсistэrап Kru

эdэdi ilэ tэsчiг оlчпчг va бzti dэ ,4 аtоmчпuп vcrlentliyi (25.1) kimi
tayin olunur.

Belaliklэ, (25.1) va (25.13) ifаdэlэriпэ аsаsэп IVIO LCAO
metoduna gбrа qapah tabaqali molekulda atomun valeгrtliyi

|',= Т К
В+,4

kiпri tэуjп оIчпчг.
Dе:mэli, (11.1) iГаdэsiпа ,Jmlil оlап cgi эrпsа.llаrltrr bilarok

(25.14) diistrrrrrndan istifadэ еtmэkl,э atomun valent,liyini ]ИО LCAO
me,l.oduna аsаsэп bu metodun imk:rn verdiyi daqiqliklэ tresablamztq

olar.
Наr Ьir 9t atom spin-orbitahltl onun mэslluпluýu, yani bu

spilroгbitalla tаsчir оlчпап harlda уеrlэ9эп еl,эktгопlаrtп

kvantmexaniki mэlrаdа оrtа sayl
Д* =<Фtl ilpt,, (25,1i5)

va bu halda еlеktrопlаrш sаушln dispersiyasrntn kva,Cratr (orta

kvadratik fliiktuasiyasr)

uu= pn; ,h,*,,;.)(,} С pic ri (:}_5,14)
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(^2l )2 =., tрt |,|,.Ь - ,1l)2 I и,л ,=< tpl l\рl||аr > -,|i (2-5. t6)
ila хагаktеrizэ o'luna Ьilаr, Вurаdа р -Ьirеlеktгопlu slxllq
ореrаtотчduг. Ond:t

lд= Z ),l
,l€,4

(2:).l7)

kэrrriyyati l aton-]u,nun tam еlеktгоп lrlaskunluflunu tayin etnriq olr,rr,

Аdэtап bu karTriyyэl,in avazina atomull Гогmаlуiiki.i аdlапап чэ

чд=zл- lд (25,18)

kimi tэуiп ol,unan kаmiуээtdап istifadэ оluпчr. Вuгаdа :/-atomun
ni.ivasin in ytiktid iir.

Aydrndlr ki, atomun fоrmаl yiikii опчп elektrovalentliyi
апlауlgша uyýun gэ,liг.

Мtiэууэп edilmi9diг ki. atomun valentliyi (25.16) diisturu ilэ
tayin оlчпап (^,tt )2 kэпiiууаti чаsitэsilэ

Vl==2Z Q\tr)2 (25.19)
,]еА

kimi ifаdэ oiuna Ьil:,r. Вч ifаdэ valentlik anlaylgtntn эsliпdэ
kvantkimyэvi пrаhiууэtiпi aqrr: atomun valentliyi kimyavi
ьirlаgmэdа bu atr>mu tamsil edan hibгidlagmiý чэ
ortoqonallaEdrгrltntg spin-orbitallarln rnэskunluýunun
dispeгsiyalarlnln kvadrcL1.lart сэmiпiп iki mislina ЬаrаЬаrdiг.

Yuxartcla 9э,гh, оluпап formalizmi niirnayig еtdirmэk mэqsэdilа
kimyavi Ьirlэ;rпаlэ.гiп ,ralent quruluEunun Мо LСAO mеtоdчпа
аSаSэп kvantkiml,э,ri tэrlqiqina aid l;tilli rпiqdаг<lа misallar чагdtr.
Onlardarr Ьэzilаri ar;aýlcla verilmiqdir.

Eyni аtоmlагdап ta;kil olunmug ikiatomlu rnolekullarda
аtоmlаrm valentliyi bu lnolekul]aгda rаЬitэпiп r;ayr ( Кr, ) ila eyni
olub, tam чэ yi} y;],rlmtzrrn эdaddil,. Buna aid misallar 25.1 cэrjvalinda
verilmiqdir. Вч сэdч;lldап g<iriiпiir ki, KlB kamiyy,эti д- в
rаьitэsiпiп уагапп)аslrлt tamin еdэп elektron ciitlэrinin saylna
ьэrаьэrdir.

Doýrudan da. ilk псiчЬэdа гаЬitэ аIпэlа gэtirэп spin-oгbitallar
lnэskunlagdlijurda.n oTllarln пl. sayl гаЬitэпi zаiflэсlап spin-
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оrЬitаllаrtп ,; saylndatl az oldugu tigrin bela hesab еtmэk оlаr ki.

eyni аtоmlаrdап iЬirrэt olan ikiatomlu nrolekull;rrda, гаЬitапiп пе9а

qat cllmastnt gбstэгап К.о, эdэdi rаlэitа эmэlэ g:ltirэп чэ rabitani
zэiflэdэп tnэskunla9ml9 Ьiгеlсktrrэпlu spin-orbitalIarrn saylnln
fэrqiпiп уаrlslпа ЬаrаЬэr оlап tam ча уа yirrlm,[am эdэd оlmаhdtг:

I

К uo = !-(п, - п,) (25.20)

IICN rnol*kulunun (ý:21) valent strчktчrчпuп hesablannrt9

раrаmеtгlэгi klassik пэzэгiууэdэп Ьч molekul ii<;rin mэlum оlап

раrаmеtrlэrlа pгaktik olaraq uуýtiпdiir: Ьir qllt I] -С, iigqat (.'=N

rаЬitэsi, Ьir valentli hidгоgеп, doгdvalentl:, kаrЬrэп valtigvalentli az:ot

(саdчэl25.2).

Cadval25.1
Eyni atomlardan ta;kil olunmuq bazi ikiatclrrrlu mоlеkчllаrdа

rаЬitаlоriп sayl (Kur) va аtоmlагtп vahntliyi (иr)
(ikiatomlu molekullarrn tеrпrlа,гiпiп iqаrэ,|эlrmэsi, Ьах: ý )

н;
н2

H"i

I{e,

Liz

B"z

в.,

Molekrrl Кдв a/,Тегm
2r*

]r*

2 r,+

lг+
"g

Is+
"s

ls+us

3r_
5

0,5

0,5

0

l

0

l

0,5

0,5

1

0

1

0

1

)5

2

J

2,5

2

l

KnB

,ý

?ý

V,

2

з

2

l

Mcllekul Тегm

Е;,3п,,
f T,Fus

.l,*

'n,о;

о1

г,

зý'.-

lT-

L2

,Vz*

,\'2

l
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С]эdчаl25.2
ЯСN molekulunun virlent qurulugu

Atom VA ,гаЬitэ

Ll l,(l
с 4,0

3,()

нс
с-N
IlN

1,0

3.0

0,0

25.З саdчэliпсlэ li;rda дt-t r tarkibli Ьэzi hidгidlаr iigi.in

уаrlmеmрirik НоГmаrt metodu ilэ taprlml; mоIеkчlуаr
orbitallarlndan istifаdэ еtmаklэ аtопrlаrtп fогmаl уtiklэгiпа аsаsэп
apartlmt; hesablaпraIartn пэtiсэlэrл verilmigdiг. Bu с;аdчэldэп
gоri.iпi,iг ki, hidridlc,rda hidгоgеп atomunun valentliyi 1-а kifayat
qэdэr уахtпdlг va digаг еlеmспtlагiп valentliyini tayin еtmэk iigiin
starrdart ola Ьilаr. Dоýгudап da ,чнr hidridlаrirldэ .а elementinin
valentliyi опа Ьirlэ9ап hiJrogen аtоmlаппtп & saytna yaxtn olur.

Cadval25.3
l/H K,sH

0,00

1,9,7 0,98; 0,01

DiЬоrап molekulunun (В2Н) quTulugu valent]ik паzэriууэsi
tlaxlmtndan 9ох boyiik mаrаq kэsь edir. Веlэ ki. bu molekuld,a н'
hidrogen аtоmlаппlп hаг biгirrdan еу,пi mаsаfэdэ уеrlэ9ап iki dэпэ в
aLtomu vardtT.

дIIk VА Кнн
LiH 0,1зб

l,:)8

0,86 0,86
(ВеII2) 0,99

1,00

0,99 0,00

(BeI!,) 3,{)0

3,98

1,00 0,00

СНц 1,00 ]

l
1,00

NH, 2, il8 0,99 0,9б 0,02

ollz l,,)6 0,98 0,98 0.00

F,H
ClH

0, в8

0,99
0,88

0.99
0,88

0,99

вн
4

3, в9 0.97 0,97 0,00

с,н 0,99 0.99
CHz 0,99

V,t,з
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Нэг Ьiг Ьоr zLtomu da ёz пёчЬэsiridэ d,jгd dэпа lridrogen atomll

ilэ bilavasita гаЬitаdэ i9tiгak еdiг. Вrэr trtclmlaгttltn оzlэri arasrndll

rаЬitапiп- olmast imkantnt da паzагdэп qilglrmаq olmaz. Bu

deyilanlaг gcistariг ki, diborall molekulu,nun va.lent strчkturчпцп

kva_ntkimyavi tэhlili mаqsэсlэm[iчаГrqdir. Hof mап lnetodu ila

араrtlmt; kvantkimyavi hеsаЬlаmzrlага эsаsапL diЬогап mоlеkчlu

tigiin qurulrnuq valent diaqramr a9aýrdakr kimidrr:

Н +0,1б

-0rOý

ý

05

3, н

l,t 0 ,Н*-оr98

RаЬitэпiп пеgэ qat olmast ( К.с) bu rаЬitэуэ uyýun olan valent

хэttiпiп i.izаriпdэ, atomun чаllэпtliуi Ьч atcma doýru gakilmig oxun

1эа9lапýlсrпdа чэ lror Ьir atomun tЪrшаl yiil;.ir iso tlu atomun yantnda

uyýtrn аdэdlэ gostarilmigdir.

Tseyze duzunun |Crttoptclr]- klassik valentlik tаsаччiirlэriпэ

1зога anlagrlnlaz olan valerrt strukturunцn уаrtпrеmрiгik kvant

kimуэчi SCF' МО LCAO SNDO metodu ilэ hesablanmastndan Ьч

duza daxil olan аtоmlаrtп valentliyi tit,:iin aEaýrdakr qiуmэtlэr

irltnmtgdш:

н
g?a

н

Atom
yaientlik

Pt (: Н ,si.s - Cl trапt - Cl

1,0 1,1 |,22,9 4,0

Tseyze duztrnda чаlепtliklэriп rаЬitаlэг iИrэ paylanmastnt

,0170
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опlаrll1 пеqэ qat olmast ila (,К.оr,) tasvir еdэп dlaqram a;aýrdakr
kimidiг:

(]l
он I-1

/1.' \,о"cI
4t,C3

о,аз

or9c ,н

AtoInlart dolmaqda davam еdэп d- elektron tаЬаqэsiпэ malik
olan еlепrепtlагiп valentliyillirr tэdqiqi xйsusi mаrаq kasb edir.
Valentlil,in Г{О LCAO metodu,na grjrэ tэуiпiпэ эsа.slапаrаq trапs-

[rtxct.| чэ trапs- |рйwнз)(:4] kompleks ionlarda (Ьчгаdа х ilэ
С 2tI 4, PtI,, С'О, LI 1S, NН з, l t 2О. r{- " СN-, С Н r, Br-, Cl-, ОН -, NО, i9ага

edilmigdir) platin atomunun valentliyi yartmempirik kvantkirnl,avi
mеtоdlагlа hLesaЪlannrtý va пli,i:эllуап edilmigdiг ki. bu Ьirlаgmаlаrdа
platin atomtlnun valentiiyi 2<l/n,.:3 intervalrnda qiуmэtlэr alrr.

Valentliyin МО LCAO rnctoduna gоrэ tэyini iigiin yuxarrda
gэrh оluпа,п Гоrmаlizmdэп ist,ifada edarak goxlu sayda iizvi
Ьirlа;mаl:rгiп molekullarlnln valent strukturunurr ]<vantkimyaslmn
yarrmemt,iri]< metodlart ila lresablanmasr паtаiсэsiпdэ mtiэууап
edilmi;dir ki, Ь,ц hеsаЬlаmаlаrш пэtiсаlаri klassik kimуэчi qurulug
пэzаriууэsiпiп dayanrqlr iizvi Ьirlа9mаlэгdа kаrЬоп аtоmuпчп dбrd
valentli olnrast haqqrnda Гuпdаrпепtаl postulatrna uуýчп gэlir. Bu
Ьirlэ;mэlаr i.iqi.in хагаktеrik ol,arr kаrЬоп-kаrЬоп rаЬitаlэriпiп пе9а
qat olmaslnl gоstагэп К.., раrаmеtгi olduqca miixtэtif qiупэtlэr аlrr,

Bela ki, (loý;ma iizvi Ьirlэ9mаlэгdа birqat, ikiqat va tiqqat kаrЬоп-
kагlэоп rirЬitаlэгiпdап ba9qa К,-,".- пiп arallq qiyrnatlaгina uуýчп
galan dillar гаЬitэlэr dэ mcivcuddur. Uzvi Ьiгlаgmэrriп r.alent
stгчktuгuпuп рат,аmеtгlагiпi hеsаЫаmаqlа опuп kinryavi xassalari
lraqqlrrda la:ami rпэlчmаtlаr эlсlа еtmэk оlаr.

,,u,II
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ý 2б. Molekullarln qurulч;u hlrqqlnda tаsаwiiгlаrilп ilrkiqafl

Molekulun qurulu;u dedikda опчп kimуэчi ourrrlu.;u. hапdэsi

(faza) qrrrulu;u va elektron qurultl9u Ьа9а dii;i,iliiг. M.'Y.i-omonosov

fаr;l еdiгdi k.i, mоlrэkul bir_biri ila alaqali оlап аt"оmlrl_г tcplusundan

iьаrаtdiг va tizij da eyni atom talkillinэ malik olarr. lakin bu atolnlar

агаslпdаkl аlаqэlаriп qaydasrna gоrэ Ьir-ьiriпdэrr tыqlапrэп miixtalif

mоlеkчllаr шсiчсчd ola ьilэr, futolekullarln qrrгultt9tt haqqlnda

klassik пэzэriууапiп эsаslаrl xlx эsгiп ikinci yarlstnda hэm

kimyaqrlar, hаm da fiziklar tarafindlln i9lапiЬ-hаzlrlапrпщtllг.

Моlеkullагrп kimyavi qurulugunun klassik пэzагiууэsiпiп

yaradllrrrast Butlerov, Frankland, Кuреr, Kekule, Vапt-НоГf, Le-

Bel, магkочrrikоч va s. kirni giiгkаmli kimyaql аliml;эгiп adr ilэ
baýIrdш. веlэ ki, Frапklапdlп (t852) iglэriпdэki пrоlе]<ч[dа kimуэчi

rаьitэlаriп mбvcudluýu va аtопr]iаrtп miiэууэп чаlепtliуэ malik

olmast haqqrnda olan tаsаччijrl;эrа аsаslапагак1 Х-utrэеr ( l 858),

molekulun bir_biгi ilэ эlаqаli аtоmlаг toplusu kimi modeli эsastnda

Ьir srra molekullarrn quгulugunu qгаfik formullarla tэ:sчir etmaya

сэhd gоstагrпiqdiг. Вч fоrmчllаг .molekulda atomlaTrn Ьiг-ьiri ila

rаЬitаIэllmэsi ardrcrllrýlnl gбstariгd;i. Кuреr oz iсtеуаlагrпr ardrcrl Ьir

timumi паzэтiууа sачiууаsiпэ qador inkiýaf etdirmadi. Lakin sопrаlаr

molekuliarrn qurulu;u iigtin Кu;rегiп qrafik i.isulu iпkiqаГ еtdirilэrаk

mоlеkullаrrп qurulugunun kimy,av;i l'оrmullаг v;lsitэsilэ чеrilmэsiпэ

ilnkan уагаtdl. l859-186-c:i illэrdэ Kekule Ьеlэ Ъ,ir паtiс:l1,э galdi ki,

i.izvi mаddэlэriп molekullarlnda kаrьоп atomlarlndan iьаrэt olarr

zэпсiгlэr чаrdк. Кчреr. ondan аччэl daxil edilmiý valentlik

anlaytglna эsаslапirгаq, iizvi Ьirlаgmаlэгdа karboIr аtопtчпчп dбrd

valentii olmasl haqqlnda fikir irali siirdi,i.

Моlеkчllагm iimumi ча ardrcil kimyavi quTulug паzэгiууаsiпiп

yaradtlmasr ,d.M,Butlerovun arlr ilэ tlaýhdrr. Bela lii, l86-ci ildэ

But-lerol, hэr Ьir rnolekulun Ьiг-lэiri ilo гаЬitаlаri olatl miiаууэп
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аtоmlаг qoxlugLlndan tэ9kil <rIunmasl haqqlndakr tэsаччtirlаl,э
asaslalrara<1 nrahiyyati йmumi gэlrildа agaýldakr mЁddэаlагdап iьагэt
olan kiml,з,vi qчгr:lug паzаriууэsi:пj irali stirdii:

l. mc,leliulda аtоmlаr Ьir-Ь,iгi ilэ miiа,ууэп qaYda iizга' 
bir lэ9irlэr;

2. аtс,rn]аrtrr Ьirlэ9mаsi crnlatln чаlепtliуiпэ uyýun оlагаq Ьа9
чеrir;

3. maddanin хаssэlаri tэkса аtоmlагlп tэbiotindan ча
miqdarnd:rn aslh olmaytb, hэm da onlarln песа уегlаgrпэsiпdап, yani
mоlеkчllагrп kimyavi quruIu9unclan aslltdtr,

M<lle,l:ulcia аtоmlапп qaгgrlrqlr tэsiriпi Butlerov эsаs чэ alava
qargrhqlr t:rsir olmaq|a iki qrupa ЬбlЁrdii: аtоmlагrп miiэууэп сi,itlэгi
arastndakl klmyavi rаЬitаlаг эsаs qaг;thqlr tаsir, Ьiг-Ьiri ila эsаs
qargllrqlr tэsiг чаsitэsilэ bilavasi[a аlаqэlапmауап аtоmlаr агаstпdа
qaгgrhqh tasit isa эlачэ qaгgtlr,qlr tasir (induksiya efГekti) hesab
оlчпчrdч. Osas qaг;tlrqlr tэsirlагi, yani kimyavi rаЬitаlаri taslvir
еdаrkэп Вutlегоч Fгапklапdrп (l852) iglarinda molekuldakt аtопtlаr
i.iqiin takiif оl-uпmug hэrislik vahidlэri чэ valentlik аdэdlаri haqqrnda
tasawtirlar,,r asaslantrdt. О, гаlэitапiп Ьiг neqa qat ola bilmasi
haqqlnda fikir sёyladi. Вutlеrоч:r gсiга asas qaг9tltqlt tэsirlагiп, уапi
kimyavi rаЬitэlаriп ardrclllrýr va bir neqa qat ola bilmэsi kimy,avi
quгulug пэ;,:агiууаsiпiп asaslnt tэqkil edir.

Вчilеrочuп kimyavi qч,гulu; пэzэriууэsi iizvi mаddаlэriп
mi.ixtэlifliyini izatr c:tdi va aqnostik tiрlэr nazoriyyasina (ý,25) halledic:i
zагЬа ччrа,rас1 g<istэrdi ki, moietrlul{arln daxili quruluqu dark olrrna
Ьilэr. Кim.7э,t,i gечгilmэlаri tiуrэпагаk Вutlегоч паzаriууlэsi эsаsпdа
mоlеkчIlаrrп quruluEunu bilmak оIаr, уэпi Ьч поzэriууа mаddэпiп
qurulugunttn tadqiqinin kimуэчi mеtоdlаrшt gostэrnrig oldu.
Маsаlэп, еlгil spirti molekulunun С2НбО kimyavi fоrmчlчпа эsаsэп,

elcmentlarin ,l,alentliyini пэzагэ ,alnlaqla, kimyэvi quruluq iigrin iki
variant fэrz; еl,mэtrl trlar:
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Etil spirtinirr kimyavi гелksiуаlаrlпlп todqiqi gсistэrir ki,

опuп molekulu l quruluýuпа nrTlrlikdir. Веlэ ki, meta,ln:Ltriumun etil

:;рirtiпэ tosiri zamant yalntz Ьir rlэпэ hidrogen atolnunun avaz

olunmasl Ьа9 чеriг:

2С,Н (,o+2Na =2L-.2н зNao+ II ,,.

Bu isэ 1 quruluguna uyýun galir, gtinki mэlrz halnin quruiugda

oksigen atomu ila rаьitэdа оlап Ьiг dэпэ hidrogen ati]mu kагьоп

lлtrэmlаrt ilэ rаЬitаdэ olan digэr h.idrсlgеп atomlarltrdan f,>гqlidir.

Кimуэчi qurulu; пэzэriууоsi 1,aradrldlqda.n sотtга kеqэп dovr

эгziпdа miпlэrlа iizvi чэ еlеmеп1. tizvi mаddаlэriп mэlеkчllаrrпlп

strчktuг fогmчllаrr taptlmtgdrr, бzЁ dэ опlаrtп Ьаzilэriпi mi.iэууап

еtmэk iigiirr gаrgiп ахtагlýlаr !,э uzun miiddat talalb ,эlчпmugdчr.

МэsэIап, xinin rnolekulunun quгulчguпu tapnlnq iiq:tin miixtalif

бlkаlаriп tadqiqatgllaгl60 ildэп iox vaxt sarf etmi;lэr.

MolekuIlarrn quгчlu;uпu,п хХ аsrdэ iqlэпiЬ-hаzrriапmtg

mrэtоdlirr vasitasila оуrэпilmэsi molekullarda atonllal:tn Butlerov

пэzэriууаsiпэ gбrэ taprlnrrg уегlэgmэsiпi рагlаq ;aki],da tэsdiq etdi.

Brr isa о demakdir ki, Butlerov .паzаriууэsi mоlеkullа;пп quruluqu

haqqrnda nliiasir tэlimiп эsaslnl tэqkil edir.

kimyavi quгчlчý пэzаriу\,эsi elma molekullarda atornlann

qargllrqh tэsiri kimi qox vacib L,ir tэsаччiiг daxil etпriq oldu. Bu

tэsэччiirа gбга, учхагrdа qeyd olunduýu kinri. mole:kulda takca

bilavasita таьitэdа olan atomlirr deyil, molekuldakr btittin аtоmlаr

arastnda qarqrlrqlr tэsir mочсuddur. Дуdrпdrr ki, эlач,э qarýtlrqh tasir

(induksiya ef,fekti.) пisЬаtэп zэif olmalrdrr. Lakin bazi hallarda о,

bёyi.ik dэ ola Ьilэr, Веlэ ki, эgэr
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ti9lLi butil sрiггiпdа ::netiI qruplarrnd:rn Ьiriпdэ btittin hidгоgеп
atomlart ftor аtоrпlагl ila :пrэz olunsz}, spiгt tuг9ч xassasi kэsь еdiг.
Bu, опчпIа izah оlчпur ki, еlеktгопа hэrisliyi bciyrik оlаг Гtог
eIektronlarl cizt-ina саzь,еdiг чэ опчп molekula daxil edilmэsi аtоmlаг
zэпсiri boyunca eIektronlaI"In siiriigmasina sэьэь оlчr:
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Incluksiya еfгеkti ,уаrасlап irtomdan uzaqlagdlqca bu si.irtigmэ аzаltг.

А.М.ВutIегоччп kim,/эvi qurutug пэzэriууаsi i82З-сii ildэ Libix
va Vеlеr tагаfiпdап kэ9f olrrnmug va oz пбчЬаsiпdэ bu паzаriууэпiп
inkigaгrnda miilrtim rс,1 оупаmlg izomeгlik lradisasini izah etdi. Вч
lradisэ eyni kimyavi tarkitrэ malik, lak_in mо]еkчllаrrп qчгчlшЕч чэ
on;l gсirа dэ xassalari mii;ktaliг olan Ьiг пе9а birlallmanin mcivcud
olnrastndan iЬаr;ltdiг. Bela mаddэ]эriп mёчсчd olmasl lraqqrnda
ideya hаlэ M.V,Lomo]:loso\/ tэrэfiпdэп irаli siiгiilmi.iqdii. l745-ci ilda
<Metal panltlst haqqlrtdal, adh elmi iginda о yazlrdt ki, mаddэпiп
хаs,sэlэriпiп dayiqnrэsi ;аЬэЬlаriпdап Ьiri onull hissэIaTinin
yerlogmasinin dayigmэsli ola Ьilаr.

Butlerovult kimуэчi cluruluq пэzагiууэsiпdэ moleku]a dinamik
Ьir varlrq kimi Ьа:цlшсlt. Bela ki, bu nazariyyanin inki9af
etdiгilmэsina aid рrоqrаmdа molekul <laxilinda аtоmlаrlп rэqsi чэ
b{,itovltikd а mо lekulun firlа.-пmаst k j mi trэrэkэt lаrэ baxrltnasl паzагdэ
tutulurdu. Bu isa rnolekulun Гlziki baxrmclan qurulugu haqqrnda
Kliruziusun tаsаr,чriгlэri ( 1857) ila uyýun golirdi, Klauzius cla
molekula Ьir-Ьiri ila гabitati оlап аtоml:tг toplusu kimi baxaraq Ьеlэ
hesab ediTdi ki, mоlеkulчп Ьtitёчltikсlэ irэlilэm.э чэ firlапmа
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hэrэkэtiпdэп ba;qa. hаm da опчп da;tilinda at<rmlartn ciz tzrrazltq

чэziууэti atralinda гэqsi hэrаkаt.lэri lпtimkйпtrdilr, Qoxlu s;ayda

rnaddalaгin molekullartntn qчrulu9u liigiin l8(il-ci ildэ Loqmidt
tаrаfiпdэп orijinal fiziki modcllar tэ,klif <rlu_nclu. Molekullarrn
hэпdаsi konfiqurasiyasr (quгulugч) htrqqlnd:l 1874-cii ildэ \'ant-
НоГfurr va Le Belin fikirlэтi Д.М.Вut!егочuп паzаriууаsiпэ miihtim

аlачэ kimi boyiik аhаmiууэt kэsЬ ctdi. l[i74-cii ildэ hollandiyalr
Varlt-Hoff va fransalt Le Bel Ьiг-Ьiгiпсlэп :rsth оlmауагаq Ьеl,э Ьir
fаrziууа irаli stirdiilar ki. 1,:аrЬоп atomunuIr dcird valentliyi fozada

miiаууэп сйr уеrlэ9mi5diг. OnlaLrtn tlkriпса kагЬоп atomunun
valcntliklari mэrkаziпdа bu kагЬоп atomu уеrlэ9ап tеtгаеdriп ýan
iizlari va oturacaýr di.izgi.in iigbucaqlar olan рiгаmidапrп) tарэIаriпэ

dоýru аrаlаrшdаkl Ьuсаqiаr l090:]8' cllmaqla уёпэlmiglаг.
Molekullartn Гаzа (hэпdэsi) qurulu;u haqqrnda уаrапап Ьu ilk
tаsэччiirlэr sопгаlаr kimyanrn stereokimylr Ьоlпrэsi kimi inki9af
etdirildi.

Molekullarrn handasi quгulu;una aid mаsаlаlаr yalnrz digar

hissaciklardэn kifayat qэdэг izola olunnrug .molekullar, yani 9ох da
ytiksak tэzyiq altrnda oltnayan qaz ,ga 1,а Ь,uхаr halrnda olan

mаddэпiп mоlеkullагr iigrin lэaxrlmalrdш.. (]iinki qaz fazasrndan
kопdепsэ olunmuE fazaya (maye, Ьэгlс) kegdikdэ, hаЬеlэ yiiksak
tаzуiqlэтdэ чэ slxlrqlarda molekullaTm handasi qurulu;unda hаm

kiqik. Ьir srra hаllаrdа isa. ham dэ bёytik dayigikliklaг Ьа9 vera Ьilэг.

наm klassik fizika, hэm da kvant mexalrikasl baxtmmdan hаr

hansr Ьiг molekulun mi.iэ,ууэп daqiq lrandasi q.uruluqunu t4pmaq
prinsipcэ miimki.irr deyildir. Qйnki mo]t:kulrrn hэr Ьir ani еlеktrоп-
гэqs-lirlапrпа hаlша mi"iayyan апifэzа qчгчlu;u rryýun gаliг. Klr:rssik

fizikada mоlеkчlчп ani lrэndasi quruluqu l) atomlarm tarazltq
чэziууэtlэгiпiп goxluýu va 2) bu tагаzl'q vэziyyatlari эtrаfiпdа baq

чегэп гэqsiэriп miiаууэп }ralrnda hэr L,ir zaman ашпdа atomlartn
tarazlrq vaziyyatindan mey}irri mtiayyan edar r,еktогlаrlа tayin edilir.
Kvant mexanikastnda iso r1.1olckulda аt<lmlагtп niivalarinin miiэууап
taгazltq чэziууаtiпdэ siikuпэtdэ olmasl haqqrnda danlgmaq olmaz.
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Qiirlki, kvant mex;lnikzLst tэr;эччiirlэriпо gcira hэmi9а slfltncl гэqslэг
mбr,сuddur.

Belaliklэ. aydln о[чr lli, mcllekulurr hэndasi qurulugu dectikctэ
onu tagkil еdап аtоmlllгltr пtiчэlагiпiп miiэууэп Ьir !'aza
konfiquгasiyirslnl gёttirmэk olduqca 9arti хаrаktег da9lylr. Ona gбrа
dэ klassik fizlkada lnoleku|un handasi quгulчgu dedikda аtоmlаrlп
mЁ.lууэп rэqs lrallnca опlаrtп fэzаdа zаmапа gбrа огtа
чаziууаtIаriпэ, kvant ;nex:tnikaslnd:t isa adiabatik yaxlnlaEmada
molekulun tam еlсktгОп eneгjisinin nrinimumuna uyýun gэlап пiiчэ
konfiqurasiyast Ьа;а dii9tiltiг,

Molekulun hэndasi qtrruluqunu miiэууэп еdэп чэ Ьiг-ьiriпdэп
astlI оlmауап,? ýayda Jlагаmеtrlаr (а<lаtэп и-mоlеkuiчп гэqS
sэrЬэstlik dэгасаiэriпiп Sayltla ЬаrаЬаr оIчr) mriхtэliГсiir segila Ьilаг.
Мэsэlэп, an sada haj. oi;rn ikiatomlu molekul iigtin bu segim
birqiymatlidir. lkiatoпrlu lnolekulun hondasi quгulugu yalnlz Ьiг
рагаmеtrlэ, yani ntival.ararasl л mаsаf'эsi ilэ tayin оlчпчг. Xatti
оlmауап iigatomlu m,эlеkullаrtп hэпdаsi quruluýunu tayin еdэп
л = ]t,3 - 6 = 3 dэпэ pa.a;netr isэ arttq Ьiг neqa сiir segilэ bilar. Bela ki,
mэsэlэп, ,4Х, kimi tigzLtmolu molekulun tarazhq konfiqurasiyaslnl
(hэпdэsi qurulugunu) tэуiп еdэп u9 рагаmеtr оlаrаq уа пi,iчэlэrаrаst
iig mэsаfа (gэkil 2б.1, а), Уа da пiiчэlаrаrаsr iki mаsаfэ va Ьuпlаrа
uyýun хаtlэriп istiqamatlari aгaslndakr Ьuсаq (qakil 26.1, Ь) gбtiiгtilа
Ьilэг.

/*'&

7с,

ýэkil26.1.Ъgurо.mIч lnolekulun hэndasi o,irutuuunu tayin edan tig
рагапtеtriп miinTkiin olan mйхtаliГ segirnlari

Мr.iгэkkэЬ (dёгсl-, Ье9-, a.llt- va daha qox atomlu) molekullarrn
tara.zltq konГrqurasiya,Sml tэyirr edan п sayda раrаmеtrlэriп
seqilmasinin mйхtаliГ чагiапLlаrlпm sayt claha da gox olacaqdlr.
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Demali. mоlеkuluП lrandasi quriilu9u,п,ч tаsчir еtmэk iigiin

fэzаdа пiiчаlаriп Ьir-ьiriпэ пэzсrэп псса уеrlэgmэsiпi tэуiп еdэп Ьir-

birirrdan astll olmayztn hаг hansl л sayda рагаmеtr segmak lazlmdtr.

Lakin bu рагаmеtгlэritl miimktin оlап i;ttiyal i vaгianttnt deyil, yalnrz

еlэ toplusuiru seqmak lazrm<ltr ki. kinryavi qurttluq, fiziki хаssэlаr va

tЪzа konfiqurasiyasl агаSlпdа alaqa tiqi.irl mэ]rz h;,miп toplu пisЬэtап

sаdэ чэ aydtn qапuпаuуýчпluqlаг пriiаууэIl etпIaya imkan versin.

Опа gtirа da mоlеkчllагtп h,эпdаsi quruh:;unu tэуiп еdап раrаmеtlэr
оlаrаq aqaýrdakl kirni йЕ qгчр kэrrriуу,эtlэri gtitiirmak claha

mоqSэdэuуЁuпdчг:
1) Ьiг-ьiri ilэ kimуэчi rаьitэdа оlап atcmlar ciitiin[in пiчэlаri

arirstndakt mэsаfаlаr. yani kimyavi rlLbitalarin uzunluqlarl;

2) Ьir-ьiri ila kimyэvi гаlritэdа оlап аtопrlаr ciitiiniin niivalarini

ьirlэqdirэп хэtlаriп arastnda qallrn brrcaqlaг. yani valent

Ьuсаqlагr;
з) molekulda Ьir qruр atomttn digэr аtс,mlаr qгuрuпа пэzэrэп

dбпmэ bucaqlart, yani rnolekulun dirxili fir[апmа Ьчсаqlаrl,

Molekulun hапdэsi qurulugrrnu tllyin еtlагr 
'bu 

раr;tmеtrlэriп
scqilmasi qaydastna lridraz:in (N2ll4) va metan (сно) molekurllarr

misahnda baxaq. Hidrazin molckulr-i,nul (яakil 26.2) tar:rzltq

konfiquгasiyastnda hэпdэsli quruhrgu r;rbit:rlaгin rlzunluqlarl Дl, va

R2, valent Ьuсаqlагt а| vЭ clz va Ьiг ДН,, qrulrunun N - N rаЬitэ xэtti

эtrаГtпdа digar Л7l, qчrчрчпа пэZэrэл dorrma bucaýr р (baxrlan

molekulda Ьir dэпэ daxili frrlапmа bucal,tr) ilэ tayin olunur.

Tl tl

1! N

ll

N

ýэkil 26.2. N, Но mоlеkulчпuп hапdз,si qttrrtluqunu tэуiп edarr

раrаmеtrlэr
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ýэkil 26..}. Cll. molekulunun hэпdэsi qчгulugчпu tayin еdэп

ра-rа-пiеtгlаг

меtап пrolekulunun isэ tагzrzhq korrfiquгasiyasrnda, hэп,lаsi
qчгчlчý kаlгЬ,,эп atomu ila hidr,эgеп аtоmlаrt arastnda Rl,Л2,Rз,Д+

mаsаfэlаrirriп чэ а,r,а1 з,Q14,d 5,а' 2а,яrо valent bucaqlaгlnln veгilmasi
ila tayin оluпur (gэkil26.3).

вurасlа Ьiг пrаsэlауа xйsusi diqqэt уеtirmэk iа,zlmdl,г: mе:tа.п
molekulunun han,Jasi qurultlgunu tayin etmak Ёgiiп' segcliyimiz
раrаmеtrlэгiп sayl l0-a ЬэгаЬ:,г olub, hэmiп molekul i.igiin Ьir-
Ьiгiпdэп xatt.i asrll оImауап рагitmеtrlаriп л=3 5-б-9 saytn,Jan
gохdчr. Гtешэli, bizim segdiyi.miz I0 рагаmеtriп igаrisiпdэ Ьir-
Ьiriпdэп astlt оlапlаг da чаrdr. Doýrudan da, metan molekulu tigiin
yuxarrda gоs;tэгilап б dапэ ча,[епt bucaqlartndan yalntz 5-i biT-
Ьiriпdэп as;rlr deyil<Iiг. Оgаr biz с,хlагl 4,Л, va R, boyunca ycinolmiq
gapbucaqlr krэогсliпаt sistemincэn istifadэ etsak bu, ayd-rn оlаг. I}еlэ
koordinar sistem,indэ До хэttirriп il;tiqatnэti, mаsэIэп, iki dэпэ a1.1 \.э

аrо bucaýt ila tayin оluпчг, crro tlucaýt isa опlапп funksil,asr оlur.
веlэ hal tаkс.э metan molekulrrnd:l deyil, digar mоlеkчIlагdа da rast
gаliпэ bilar.

Molekullarln hэпdаsi ql,rгulчqчпЧ tayin еttпЭk ti9fin scailэ,n
раrаmеtrlз,rirr igerгisinda Ьir-Ьiriпdап astll kэmiууэtlэriп olmast heg
dэ пагаh;rtlrq dоýчгmаmаlrdl.г, Bu, о demakdiг ki, baxrlan
molekulun h,эпdаsi qurulugu ciddi tэlаЬ olunandan daha gtrx sayda
раrаmеtrlс, хаrаktегizа olunur. L.allin molekulun hэndasi qu,rulugunu
tэуiп еdэП ра-гаmсtrlаГilr bela ser;ilrnэsi molekulrrn faza quruluýunda
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olan simmetriyant (эgаr о, чttг:;а) ifаdэ еtmэуэ ча biitiin bu

раrаmеtгlэri уuхагldа gбstэrilэп iil; tlruра ауtrпrаýа imltirn verdiyi,

bu qгчрlаrсlап hаг biri isa oz поr,ьэsiпdэ xЁsusi xarakter ik хаssаlэrэ

чэ пisьаtэп sаdэ ifаdэ oluna Ьilэп qanunarryýunluc1llrra m rlik

olduýu tigiin digэr sеgimlэrэ nisbatan эlчеriЕli оlur,

моlеkullаrrп hэпdаsi quгulч9ч опlаrlп Гizika baxlmtlrditn

quruluqunutr tэrkiь hissasidir. Веllэ ki. rrrolekrrllarda atomlilrtn

rэqslаri va molekirllaгln firlannrast hэlэ Releyin (l892), I)гudcrrin

(l904) чэ Вуеrumuп (19l2) ilil,эгiпdэ, rпаddэlэrirr iпfrаqtrmlzt

sреktrlэгi ila эlаqаdаr оlаrас1, onlartn hапdэsi qurulu9una

"rurlannruqla, 
klassik fizika qanunlartndan чэ mосlеllаriпdэп istiгаdэ

еtmэklа tэdqiq оlчпчrdч.
дtоmlаrlп чэ molekullarrn пiiчэ-еlеktгоп quruluýuna malik

olпrasl ппtiаllуlэп eclildikdэn sопrа atc,m va molekullan klassik fizika

апlауrglагr va qanunlztrtna эsasl;lr:.araq пiiчэ-еlеktrоrr sistemi kimi

tэsчir еtmауэ qoxlu саhdlэr gоstэril,disа da, bu сэhdlаr iilпчmi halda

uýtrrlu nэticalanmadi. Molekullaгtn elektron qurulugrt ya-lntz kvant

mexanik,ast yarandlqdan Sonra sistemli gаkildэ оуrэпilrпэуа baqlandr,

l927-1930-cu illэтсtа Hund. Matrlikerr, НеrsЬеrq" ]-епаrсi-Сопs kimi

аlimlаr tэrэfiпdэп ikiatmolu molekullarrn glg}lltr]n hallarr

sistemlaldirildi Yа mоlеkulуаr clrtlitallaг metodunun prinsipial

asaslart i9lэпiЬ hazlrlandt. Mo]ekuilaгrn dal!a 1urrksiyalartnr,

еlеktrоп hetll;lrtnln епеrjiIаriпi \,э digэr mоlе}кчlчаr sabitlarini

hesablamaqtigiinQaytlervaLondon(l927),Sleyter(l9з1)'Ceyms
va Kulic (193з), Fliikkel (l934), },агtri (l92s), Fok (1ýtЗ0), Rutan

(195t) чэ digаrlэтi tэrаfiпdэп tаqг1Ьi mеtоdlаr yaraclrldr чэ inki;af

etdirildi. Моlеkчllаrш rэqs чэ trrlanma hallartnrn kvantmexaniki

пэzагiууэsi isa Vittmet (|921|. ,/anq (1929). .Dennir;on (193l),

Воппеr (1934), Kinq (l937) \lэ digэr tadqiqat9rlaг tэrаfiпdэп

yaradrldr.
Miiasir gбчrdа molekuIlarrn quruluqunun ltvantmexaniki

паzэriууэsi mоlеkчllагrп еll:ktrrэп qurulugunun, kimуэчi

qurulugunun ча hэпdэsi quгulugunun nainki эSаS, h€lm da Ьir с;ох
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inca xtisul;iyyatlarini izah еtmауэ ,чэ qabaqcadan sciylanrbya ргiпsiрсэ
imkan чеt,iг.

Oslirld,э bela сlеmэk сllаr ki. hаr Ьiг molekulun kimyavi
quгuIu9u- h;rndasi (Гэzа) quгululiu ча оlgiilэri bilavasitэ onun .rJrion
qu'гulчgu ilэ tэуiп оluпчг. Molekrllun hэг Ьiг dayanrqh elektron hall
da пriчоlагiп miiэууап taгazltq konfiquгasiyasl ilэ xarakt".iza оluпuг.Bu tarazltq konfiqurasiyasr molekulun пiiчэlэriп nisbi
kоогdiпаtIагtпlп funksiyasl olarl Еа(р) tam elektron enerjisirrin
minimumuna va molekulun Tniiayyan E"t=€,,t(P) еlеktгоп епегji
sачiууэsiпа rryýun gаlir.

моl,эkr:lчп tarazhq korrfiqurasiyasml хагаktеrizа edan
раrаmеtгlэriп adэdi qiуmэtlаri ham elektron saviyyasinilr бztiпtiп,
hаm dэ tiu sэчiууэуэ uyýun gэlэп rаqs va tirlanma sачiууаlагiпiп
miihiim ;tarakteristikastdlr. }vIoIekulda niivalarin verilmig nisbi
уеrlэýmаs;iпсlэ еlеktгопlаrlп пlriауl,ап qayda tizra hэгаkаti sayasinda
еlеktrоп l;жhýmtп uyýun рауl,еl_..mаsl altntr. П{olekulda пtiчэIэriп
гаqslаri |arazlrq vaziyyatlaгi atraftnda Ьаq чегdiуiпdап rаqs
sэчiууаlагi va гэqs sреktrlагi da tarazllq konfiqurasiyasmdan asash
gэkildэ asth оlчr. Bundan Ьа9<1а, molekulun эtаIаt mоmепtlэri ча
demali, flrlапmа sачiууаIэri чэ firlапmа spektrlari da пiiчаlаriп
tarazltq krrnliiquгasiyastndan bila,,,asitэ astlt оlчг.

Baxllarr mcllekuI iiqi.in hаr Ьiri bu molekulun mriayyan еlеktгоп
enerjisina u'!'Ёчп olan biitiin rrri.imkiin tarazlrq konfiqurasiyirlart
iqэrisiпdа эSaiS elektron hallna чуýчп olan tarazhq
konfiqurasiyasm,ltt хаssэlэгi х[ir;чsilэ mrihiim rоl оупауr. Bela
konfiqurasiya tiQiin еlеktгоп enerjisinin Е", = 9"Ф) qiymati
molekulun erieгjisinin mrimkrirL olan эlr kigik qiymэti olub, эsаs
еIеktrоП sэviууэsiпа чУЁчЦ gаliГ (daqiq qiymat iigi,in Д' , 

(эsаs)

qiуmэtiпа slfrmсt епегji dэ oJ,avo olunmalrdlr). Molekulun эsas
elektron lralrndakr tarazlrq kortfiqurasiyaslm а<lаtэп sаdаr:э olar:rq
rпоlеkчluп tatazltq kontiqurasiyasr аdlапdlгшIаr va hауэсапlапmlg
еiеktгоП lrallarl iigйп tаrаzlк1 kclnfiqurasiyasma baxclrqda isa bu,
xiisusi qeyd оlчпur.
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.Q"Уdесtэkki.hэуэсапlа9тп'r9еlеktrопhаllаrrйr;iiпtагаzhq

konfiqurzrsiyalaгtnln рztгаmеtrlэгi asas tral tigПn uyýun

рагаmеtгlэrdэп kэskirr fэrqlапэ t,ilэr. Molekulu xir,гa}lteriza edan

р,агаmеtгlагiп tarazltq qiупrеtlэri haqqlndir danlqdlqda btt

рагаmеtrlэriп hansl еlеktrоп h,allna arid olduýrr r,iisusi qeyd

сllutrmursа, onda hэmigа Ьеlэ hesab оluпuг ili, hэmiп qiушаtlэг

rnolekulrrn эsаs elektron hall (по;,пrаl kопfiqurаsiу а) tigii ndi.ir.

Molekulun f<rгmast va бlqiilari,cla опuп tarazltq korr{iqurasiyasr

ila tэуiп оlчпчr. МэIчmduг ki. lrimуэчi qurulu9 паzагilgуаsiпэ gоrа

аtсlmlаг molekulda miiэууэп qaydzr iIэ уеrlэ9miýIаr ki, bu da stгuktur

fоrmullirrr ila ifаdэ оlчпчг. kinryavi quruluE пэzlэriууэsiпiп ъч

tэsэччiirlэri m<rlekullarrn |,illiki qurulu9 пэzэriууаsiпdэ

kопkrеtlэgdirilir чэ kirnyэvi Ьirlаýimаlаriп faza qurulugu haqqrnda

tэlim olan milasir stereokimya lrtлэ bir mоdеIэ asirslanlr ki, molekul

пriiэууэп qay<la ila уеrlэ9miý ato,rn пl-iчэlэriпdап va olllal,tn эtгагrпdа

hэrаkаt еdэrаk miixtaliГ nov kinryavi rabitalar эпtаlэ gаtiгап

еlеktrопlагdап iЬаrэtdir. Кimуэr,i Ьiгlэgmапiп fэzа qurul,uýunu atom

пiiчэlаriпiп mebz tarazhq konfiquгasiyaslna uygun уэгlаЕпrаsi tэуiп

edir. Molekullarrn formastnt xariakteriza еtmэk tigiin istillirmэtlanmiq

l:imуэчi rаЬitэlэr haqqrnda tэsэwiirlэrэ uyýun оlагаq, ytrxaгrda qeyd

clhrnduýu kinri, kimyavi rаЬitаlэriп uzunluýunu. valent bucaqlaгtnt

r,э daxili flrlа.пmа bucaqlarrnt l,ermak lаzrmdrг (Ьах: qэkil 26.2 уа

9э}lil26"3).
Molekulun verilmig tarazhq konfiquTasiyasr iiqiin еlсktrопlаr

пiiчаlэriп аtrаfiпdа miiэууап qaydar ilэ hагэkаt еdэrэk brr molekulun

с:lеktrоп cirtiiyiinii аmэIэ gаtirirlэ:г r,a molekulun tam cllqiilari da опuп

хаriсi еlеktгоп tэtlэqэsiпiп бlgtilэri ila tayin оluпчr. ]Lakin еlеktгоп

tэьэqэlэri kэskiп sагhэdlэrа malik deyildiriar, с,пlаг ;/a'tnlz еlеktrоп

stхhýlпrпраУlапmаstilэхаrаlltеrizэоlчпчrlаrчэоllаgбгаdа
mi,ixtaliГ hadisalari oyrandikda nrolekulun оlq,ii],эri iigiin miixtalif

сliуmэtlэr ;lltna Ьilэr, Qazda nrolekullann toqqugпr;Lst опlаrlп

tilititaгi,raэrl ttstltdtг чэ опа gоrэ da molekuly:rr kinetik ,пэzэriууэпiп

clЁsturl;Lnnzt чэ tacTtibi Гаktlаrа эSаSэп пrolekul,larl]r ,эп kasiyinin

salrэsini tapmaq olaT. Molekulla,гttr еп kэsiyinin hаm da hissэсiklэг,
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пlэsэIэп. еlеktгопl:rr selinin Ьu mоIеkullаrdап sэpiIrnasini
сiугапmэklэ сlэ tay,in etmak оlаг. Mйxtalif fаktlаг asastnda
hеsаьlаmаlаr apardl,qda lnolekullarrn еп kasiyinin sahэsi (nrol"kuiu
slЪrik fоrmауа malik ht:sab etclikdэ isэ molekulrrn radiusu) ti9tin
tTtiixtalif qiуlпэtlэr ;thnlt,. Вuпчп эks;iпэ olaraq, molekulcla atom
пtiчаlэri arastnd;l taгazltq mэsаfэlаri. bu mаsаfаiаriп tayini
iilsulundan aslh oIrnayal"aq, moIekulun б)giilэгiпiп mtiаууэп ta.rn
xlrrakteгistikastnt чеriг va bundan bagqa, hэrп da mоlеkuluп
сi-[qiilэгiпi mtjхtэIif istiqаlпэtlаг rizга qiуmаtlапdirmэуэ imkan чеriг.
IvIiiэууап qayda r-izra уеrlэým,ig atonr пЁчэlэri эtrаfшdа еlеktrоп
slxltýlntntn paylanm;lstnl пэzагэ аIаrас1 mоlеkчllаrrп tam tilgiilэriпi
qiуmаtlапdiгmэk va mйхtэliГ toqquEma рrоsеslэгi чэ sэpilma
ргоsеslагi riqfin m,эlеkr:llагlп еп kasiyinin sahэsini prinsipca
hesablamaq оlаr. Molekrrlun <ilqi.ilэгi clcdikda Ьu molekulun ta.azlrq
konfiqurasiyasmln olgi.ilari Ьа9а cliigtiliir ki, bu бlgiilаг dэ hamintarazhq konfiquгasiyaj;lnln раrапеtrlаriпiп, yani tarazhq
lrrэsаfэlаriпiп va bucalqlarrnln qiупrэtlэri ilэ tэуiп оlчпчг.

Kimyavi Ьirlаýпэlаriп tагkiЬiпiп va quruluýunun mЁхt;эlifliуiпэ
uуEun оIагаq molekrrllarrn formast va cilqtilaTi da mtiхtэlif ola Ьilаr.
Веlэ ki, mоIеkullаг хэtti. miistavi, qеугi-mi.Ыэчi, budaqlarran va
budaqlanmayan аtоrп zal,rcirlari, dаiгачi qurulчglаr чэ s. fоrmаIаrdа
ola Ьilаr. Bu Zam.an molekulun skeleti, yani опuп taгazlrq
konfiqurasiyast miixtalif dаrэсэli gevikliya malik ola ЬiIаг va Ьiг
hissэlэri digаr hissala;:inэ паzаrап asanltqlir firlапа bilan пrоlеkullапп
mочсud olmast da mtiпrkiindtir. Molekulda аtоmlапп sayl 9охolduqca bu molekulun оlgtiiэгi da, rimumiyyatla, bбytik оlur.
IVIolekulda kimyavi гаЬitаlэriп uzuпluqlагl асtэtэп' - r|n,yoni: l 0-10 lrl
tэrtiЬiпdа оlur. AtonrlaT arasrnda kirnLyэvi rаЬitэ mсihkэm <llduqca,
Ьir qayda olar:rc;, bu rаЬil-эпiп taгazltq uzunluýu da kigik оlчг.

on sada fогmаlr mоlеkчI]аг хэttl mоtеkullаr чэ onlartn xiisusi
halr olan biitiin ikiatomlu mtrlekullaгdlr. Хэtti nrolekullara misal
оiагаq CQ (kаrЬоrr iki oksicl), С.ý, (kiikiird kaTbon). Hc:lil (sinil
turgusu), л.о (azot oksi1) kilni i.iqatclmlu molekullal.' чэ daha qox
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sayda att<rmlzrrdan ta9kil оlrrпmuý (]2F1, (irsetilen), t-'rД, (sian), C4[t2

(diasetilen) kimi molekullarr gёstэrmаk оlаг (9эkil 26,4), Bu

molekullarda atomlarln п[rл,аlэгi Ьir dtiz- :<att ljzагiпсlэ

qt 8,Дr д tJIj

ь) Б tгс Д_GLl
у) .,l,дs.*-щg

,l) Дддд-щ.g
d) A-l,tyl9,lrп ЕtгБ!

е) 5зg"3-дц-Дl4Д
D у.NЕlр-g_л_ц}lдJ;r\FJ

ýakil 26.4. Bazi xatti nrole}lullal

уеrlэqmigiаr чэ tarazltq konfiqurasiyast qопýu аtоmlаr arasrndakt

rаЬitаIэriп tar;rzlrq ц7цпtц,qlаrIпtп чеri]mэsi ilэ tam tэуiп оlчпur;

ikiatornlu rTrolekulda bu mаsаfо уеgапэ it" tа.гаzlк1 masafasidir.

xatti m<llеkчllага nisbatan bir qаdэr rпi.irаkkэь formalr

molekullar atomlannrn пtiчэlаri Ьir mii;tэчi tizaгinda уеrlэ9ап хэtti

оlmауап mi.istovi molekullirrrdlr. I]еlэ nrole]<ullara misal kimi xatti

оlmауап biittin iigatomlu rпоlеkuilагr (tlu пrolekullarda iig ni.ivanin

vaziyyati uyýun miistэvinilr чэziууэtiпi tэуiп есlir), mаsэlап, flrO

(sц), HrS (kiikiir<l hidrogr:n), ло, (а:lэt itrli oksid), Оз (оzоп) va

dбгd, Ье9, altr va daha gox atomdan iЪrаrаt cllan molekullart,

mаsаlэп, Н2СО (formaldchic1). С"Н4 (etilien), CuHb (benzol)

gtistarmak оlаr (gэkil 26.5). Qcyd есlэk ki, CuHu benzol molekulu

miistэvi
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ýakil 26.5. Вэzi miista,li molekullar

dairavi quruluýil m;alikctir; altl dэtrэ kаrьоп atomunun эmэlэgatiгdiyi Ьеlэ dairavi lniistэvi qurulu9 аdаtэп Ьепzоl hаlqэsi
аdlапdrrrlrг.

Daha miirэkkаЬ lЬrmаlr mclIekullar mtistavi оlmауап
mоlеkullаrdrr ki, bu molekullarda аtоmlагш ni.ivalaгi faza quruluqu
эmэIэ gэtirir. Аtоmlа:ппtп sayr gсirddэп az оlmауап эksэг rооI*kчUu,
miistэчi оlmауап tarazltq konfiquгasiyastna malikdirlar. Эп sаdэdiird- чэ Ье9 atomlu molekullarda i,пэsаlап , NНз чэ (]l'n) Ьiг
mаrkэzi atom digэг tig va уа dбгd sayda еупi аtоmlаrlа rаьitэ эmэlэ
gаtiriг ki, Ьчпuп d;l sауэsiпdа hэmiп mоlеkчllаr cli,izgiin iiEbucaqlr
piramida чэ tеtrаеdr fоr'.rаslпdа olur ('эkil 26,6). СН4 molekulunda
dcirdvalentli kаrЬоп аtоmu аrаIаппdаkt Ьчсаqlаr еупi olan dбrd

a .ч

с
lj

ч
н

н

r:)

ýаkil2б.6. Рiгаm;dа чэ tеtrаеdr Гоrпrаlt mоlеkчllаr:
а).- ammiak, Ь) - nretan

:l
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<lапэ sасlэ гаЬitа эmэlа gэtiriг ki, Ьu da kiilli rпiсldirг doymuE tizvi

Ьiгlэ9mаlаr йgiiп хагаktсгik Ьir саhэtdir. Вчпа misal kimi {-,,l/,,,_,

tipli поrmаl drэуmu9 kагLl<rhiсlrоgепlагiп (поrmаrl раrаfiпlэгiп)
taraz-itq kопfоrпtаsiуаsllll gбstэr,mаk olar, Вu mоlеkцllаrdа Ьir-ьiгi

ila sa<la гаЬitаlэrlа bi11.19mi9 kirrЬоп at<lmlarl ziqz.arqvari mtistэvi

zапсir аmэlа gаtiгir. опlагlа Ьiгlа9эп hidголеп ;rtomlart isэ. uclardltkl

iki hidгоgеп аtоmч istisrra еdilmэklэ, t,u zanciгilr miistэчisiпd,эп

kапагdа уеrlэ9ir (sэkil 2(1.7. а, Ь, v. q); zэпсiriп uсlагtпdа уегlа9ап

kаrrьоп atomlat,tndan ba;qa,сigаг С atoш:lartrrln hаr biri iki dапэ С

atomu ча iki dап.э''ff uto,1,u ilэ, uclardakl С artomlart isэ Ьir dапэ с
аtоmu,ча iig dana ff atomu ilэ rаЬitэdэ iqitirali edir (9akil 26.7,а,Ь,

v, q).

t./ ,,l,
'Ъ{,'--;(О-

j) ф)

"_1_,*'ý,-;'
1 |l.nJ

I

d:j

ýakil 26,7. Doymug kаrЬоhidrоgtэirlэriп molekullaгt:

а) - рrорап, Ь) - lrutan v) - репtап, q) - heksan,

d) - izobutan, е) -. tsiklэhеksап

КаrЬоп atomlartntn аtпэlэ gatirdili bu, сiiг budaqlanmamtg

zапсiгlэrlа yanaýl hаm cia budaqla.nmrq zапсiгlаr ,сэ mi,imkiiird[rг

(пtаsаlэrr. CnI12n4 tipli doymuq kаrirоhidl:,оgеlrlэгiп izоrпеrlэri, qakil

26.7, d). Bundarr baqqa tэkсэ Ka9tqr> zаtli;iгlэг deyil, hэm da qapalr

zапсirlаr, уэпi hаlqэЧаri quruluqlzrr da miimkiindiiг (mаsэlэп. Cu,l1,,

tsikloheksan molekulu. qэkil 26.1. е), T'si!;,loheksan rnolekulunda da

benzolclakr kimi altl karbon аtоmчпtrп ylLratcitgt hаlqэ чаrdrr, lal<in

fаrq clnCan iЬаrэtdir ki, Ьu, пriistэчi lrэIqа 1еуildiг,
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Uzvi lэ,lrlа9пrа,lэ,гiп molckullarr ham tэrkiЬiпiп mt]rэkkэЬliуiпэ.

hэm da ГогIпа va оlqйlагiпiп пlii.кt.э[iПiуiпэ gсirэ xiisusilэ sеgilirlаг.
Xatti. mЁtsэчi ,уэ cleyri.mi.istavi mоlс,kullаr haqqlnda yuxzrrtcla Ьэhs
сdэrkэп Ьir stга iizvi mоlеkчliаг rnisal kimi gёstarilmi$ciir. tizvi
пlоlейчliаrlri fiэrmаsl bu mоlеkчIlагdа kаrьоп аtоmlагl itгaslndakt
гаЬitэlагiп sada (с'-С), ikiqat (c.=.r ), iiq qat (с=С) чэ уа aralrq
tipli olmasrrldan kэskiп 9аkildэ ast]lcltг. Каrьоп irtomlaгl агаstпrlа,
агаlrq tipli гаt,itаlьrэ misaI olaraq benzol molekulundakr гаьitаlаri
gсistагmэk olar ki, Ьчпlаr da Ьааul 1.5 qat rаЬitаlэг a,Jlandirrlrrlir.
Uzvi mоlеlкlillагсlа tarazltq mэsаГ:,iаriпiп чэ taгazliq bucaqlarrnth
qiуmэtlэri kагьоп atomlart araslndakl rаьitаlэгiп Dе9а qat
olmastndan aslltdtr. Катьоп аtоmlагt arastnda Д.. tarazhq mэsаfаsi
bu аtоmlаr aгastndakl rabitanin r;ayr (nega qat olmasr) artdtqca

kigilir, Bela ki. Ьir qat (sаdэ) (]-С' гаЬitаsi iigiin bu rпэsаfа t,S+]i,

ikiqat С:С:' vetigqat С=с rabitalari Ligtin isa. uyýun оlа.га.q, l,зц) ча
0

l,zo.i-d,.; benzol tiplimolekullaгda isa Д,,,- =1,40) оlur. Наm kаrЬоп
аtоmlаrt, h:rm da digаr atomlarla dогd dэпа biгqat rаьitэ эmаlа
gаtiгэп kartlon atomu tigiin Ьч rtrbitalar maгkazind:l Ьч kаrьсlп
atomu уеrlаýэtr tetraedrin tэрэiэ;:irrа dоýrч daqiq va уа tаqгiЬэп
ytinolmiq оlLrг (Ьах: 9akil 2б.6., tl); tеtrаеdrik tlucaci 109028'-diг.
Таlпаmilэ е,lпl. olan Ьеlэ гаЬitэIэ;г tigiin, metanda olduýu kimi, Ьч
ьuсаqlаг daqic1 tеrаtеdгik, mtixtэlil' таьitаlаг оlап halda isэ опlаг
tсtrаеdrik t,чсаql4rа yaxln qiynratlara malik olur. С=с ikiqat
rаЬitаsiпdэ i,5tir:ak сdэп kаrЬоп ;rt(lпt1,1 eyni zamanda digar atclmlarla
i!:i dэпа sаdэ (birqat) rаЬitэ аmаlа gatira Ьilэr чэ <izti da Ьч halda iiq
rabita Ьiг-Ьjri ila tаqriЬэп l200 b,Ltcaq эmаlа gаtirm:lklэ eyni Ьir
mtistэvi iizarinda уеrlэýir чэ nэticada mristэчi molekul уаrапш. Buna
niisal kimi c:til,en mcrlekulunu (;эllil 26.5, е) gбstаrmаk оlаr. Ugqat
с'=С гаЬitаsiп.dэ igtirak еdап п<агt,оп atomu еупi zamanda digar
atomla Ьir сtэrlа sada (biгqat) r;a.bita аrпэlэ gэtirэ Ьilэr ч,э bu halcla
xatti molekttl уаrirпа Ьilаr. дseti|ett (Crtlr) va diasetilen (сонr)
nrolekullarlr:r (gakil 2б,4 d, j) brrna rnisal gбstаr,mэk оlаr. Benzol
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hаlqэsiпdэ iki qongu kаrЬоп atomu ila 1.5 qat rаt)itаlоrl,э Ьirlа9эп hэг

ьiг kаrьоп atomu digаr atomla (benzolda hidrogen а1оrпu. benzolun

tсiгеrпэlэгiпdэ isa bagqa atomlarla.l biTqat rаЬitэ эmэl:l g;>tirlг.

Вu rаЬitэlэriп tigii dэ biг-bil,i ilэ l200 buc:aq эrпэ[э gаtiггrэklа

eyni mListavida уеrlэ9iг.
вiгqаt С-с rabitasinin bel:r Ьir mi.ihiim xiisusiyyэti чагdtг ki,

molekulun Ьir-Ьiгi ilэ bu гzrЬitа virsitasilэ Ьiгlэ;эrr hissа]эri (mаsэlэп,

С.Нб etan rnolekulunda СItз lq]:upli}rl (Еэkil 26.8)) lrэmiп гаЬitэ

хэttiпiп аtrаflпdа пisьаtэп asanllqla dбпа Ьilэr, Bu h:rlda molekulun

еlrэktrоп enerjisi molekulun bir hissasinin digol hlssasina поzэrэп

с-с rabitasi эtrаfiпdа r2 dtiпmа bucaýrnln filnksiylrsr olub, bu

rаьitэ эtrаflпdа daxili firlanma i,igiin potensial enerji rоluпч оупауlг:

сы(р)=U(rр) (26.1)

а
н

v<

L

с
н

н

ýakil 2б.8. Еtап molekulu

Daxili fiгlапmа.пm limit hali isаrЬэst firlапmаdш 1,:i, bu halda

U(,tp)=",o,rr1 оlчг, SэrЬэst daxili fiTlanmaya mапе опап qtiwэlэг

meydana ýlxdlqda о, toTmozlzrnnlr9 (maniali) daxili fiгlапmа оlчr.

веlэ firlапmа iiqi,in u(p'l Гunksliyast р-dэп astlt оlur чэ опчп

mаksimчпrlаг: чэ minimumlarl о]чг (qokil 2б.9). Miinrl<tin olan hэr

Ьir miпiпrчmа mtiаууэп dбпmа i;lclmeri uyýun gэlir.

н
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ýakil 26 9. Daxili Гlrlапmа iiqiin molekulun potensial erreгjisi

Daxili Гtrlttппrа enerjisi potens;iaI епегjiпiп minimunrlarrnt Ьir-
Ьiгiпdап ауlгап potensial gэ;эаrlагiп htindrirli.iklarindan kiqik
olduqda brr miпimчmlаг atraflrrda gah bu, gah da digэг tэrаfэ
dопmэIаr, 1,апi Urlp,n,n) taгazlrq l,эziyyati atrafinda Ьч_гчlmа гаqslаri
Ьа9 чегэсэl<diг (po,1n-minimuma uyýun ,d<iпmэ bucaýltirг). Daxili
firlапmа eneгjisi yuxarlda qeyd olunan potensial gэрагlагirl
hiindiirltiyiindan briyiik olduqdaL flrlanma Ьir istiqaпrэtda, lakitr
dэуigап bucac1 si.irati ila baq чеrасаkdiг, Daxili flrlanma enerjisinin
qox boyiik сliуmаtlаriпdэ bu firlаrtmапl sэrьаst firlапmа hesab etmak
оlаr.

нэr ]ьir dtinma izоmегi oz tarazhq konгtqurasiyast ilo
хагаktеrizэ оluпчг. Onda bu tага;llrq konfiqurasiyalartnt tayin etmall
mэsоlэsi ortaya 9rхrr. Bir-biri ila birqat С-с rabitasi vasitosilэ
birlaýmiE tetraedrik qruplar iiqiin iimumi simmеtгiуа rпtilаhizэlаriпа
эSаsап bela gбstaпtak оlаr ki, уа :;is-konfiqurasiya (ýakil 26.10,a), уаda tгans-konllqurasiya (9эkil 2б,l0.ь) tarazhq konfiqurasiyasr
оlmаlrdlг. Birinci lralda tеtгаеdrlэг Ьiг-ьiriпiп altrnda, ikinci
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ýэkil 2б.l0. Теtrаеdrik qгuрlагrп qarýlllqll 1,з2i5,уаti: а- sis

konfiquгasiya, Ь-trапs konfiqurasiya, v - sis-vэziyy,rt. q - tгапs

чэ2:1ууаt

halda isa Ьir-Ьiriпа паzэгап бl)с dtiпmаklэ уеrlаýmiq;lэ:. Bu hаllаrrп

hаr Ьiгiпdэ kаrьоп аtоmlагtпlп аlпаlэ gэtiгdiуi v;l ellni mi.istэчidэ

уеrlэЕаtl iki dэпа С - // гabitlll:rri чаrdtr: birirlci lra]da bu ('- l/
r:rЬitэlэri с - с rabita xэttindan eyni tаrаfdа (sis-чэzi,ууэt, 9эkil 26.10,

v), ikinci halda isэ эks tаrаflаrdэ (tгапs-чаziууэt, qakil 26.10, q)

уегlэ9rпiq оlurlаг.
Eitan molekulu чэ doymuq l<arbohidrogetrlarin dtltra mtirаkkэЬ

пrоlеkullаrr, hэm dэ опlаrlп Ьiг qox tбrэmэiэri iigi.in tгапs-

konfiqurasi)'alaг mtimkiin oluT. Bu, onunla эlаqэdатd.t.г ki, kаrЬоп

аtоmlагt ilэ rаьitаdэ olan аtсlrпlаг bir-biгini itаlауэгэk rntinrkiin

qаdэг Ьir-Ьiriпdэп uzaqda 1,егlа9mэуэ gаlrgtrlаr (.26.10, ч, q

gэkilliаriпi 26.10, а, v iIэ miiqayisa et). Doymu; kаrЬоhiгdrоgепlэr

iigi,in rпйstэчi ziqzaqvari zancirln уаrапmаsша <la rаЬitэlэriп trans-

уэziууэtdа уеrlэ9mаsi sаlэаЬ оlu,г,

I\Доlеkulчп tarazlrq llorrfi,quгasiyaslnl ха,,гаll1,еrizэ еdэп

раrапrеtrlэriп, yani rаЬitэlаriп uzunluqlaгrntn, vale,nt bucaqlartnln

va daxili jlrlапmа Ьuсаqlаrlпtл llarazltq qiуrпаtlэri tэсriiЬэ yolu ilэ
rепtgеп ;iialaгtntn, еlеktгопlагlп va пеуtrопlагtл,,jifгaksiyasrna

aSaSlanan mеtоdlаr va spektroskopik mеtоdlаг чаsitlэsi[а taplla Ьilэr.

26.4-26.8 qэkillarinda Ьэzi mоlr:kul,[аr i,igi.in rаЬitэlэriп uzunluýunun
0

(,l ila) чэ valent bucaqlartntn ta rzizltq qiуmэtlэгi veri,[mi9dir.
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ý 27. ()urчlчq izоmег|iуi

Quгulug izomerliyi mc,lekulrla atomlar araslnda rаьitоlэгiп
lпЁrхtэliГ aгdlcllllýa malill olrrrasl sауэsiпdа mеуdапа q:lхIг. Quruluq
izonrerliyinin Ьiг tlеq:э nci,rii чztrdtг,

Quгuluý izопrегlil,irrэ aj,;l Ьir misalla biz aгtrq 26-cr раrаqгlirfdа
гastla9mlgtq. Bela ki, с2ttбО molekrrlunda аtоmlагlп уеrIэ9lпэsi
aгdlcllliýrna uyýun cllarat1 C2.|.l5OtI -etil spiгti чэ (cH,)ro-dimetitefiri
kimi iki dэпэ qurulu;urr lni,imkiin olduýu gбstэгilmigdir.

Эgэr mоlеkuIlаr опIагtп karkirstn.l аmэlа gэtirап kагЬоп
atomlartntn yerla9masi ila Ьir-lэirirrdаrr Гаrqlэпirsа bu, skelet
izоm,эrliуi adlanrr I]еlэ izоmеrlэrа misal llimi aqaýrdakr molekurllarl
gбstэrmэk оlаr:

снз--сIt2_снz_сll2.-снз Yэ 
СНЗ-:Н -С'Ц2-СНЗ

СНз

псlrmаl pentan 2- пrеtil butan
Molekulda kаrьоп аtоrпlагmtп siryt aгtdlqca bu molekulun skelet
izоmеrlэriпiп sayr da kas;kin а-гttr. Masalall, Cuff,n molekulu iigiin bu
say б olduýu halda, CzoHqz molekulu iir;iin 366319-а ЬагаЬаrdir.
Mtialsir dбчrdэ isэ tэrkiьi crct)Fl2o2 оlап Ьirlэqrпэlэriп mоvсчd olmast
mоlumduг. Кагьоп skеl,эtiпiп dэylqmasi ilэ эlаqэdаr оlап izоmеrliуэ
aid digar Ьiг misal kirrLi tsikloheksan чэ metiltsiklopentan
molekullartnt gcistarmak olar ;

CIt| CHz сII2 сн 2

н Cttz ч;) НзС - СН,

сII2
2_ CII ? CHz

tsikloheksan metiltSiklopentan

Еупi Ьiг kаrьоп skeletinэ rnaiik olub, yalntz Гunksitlnal qгuрlаrlп
уеrl:,9mаsi ilэ Гэrqlапаrr m<llekullar чаziууэt izоmсrlэгi adlarrlrlaг
(Ma,cdanin kimya baxtmtnclan ciziinti песа apalmastnl чэ bullunla
эlаq;эdаr оlаrаq da brr va уа di_чэr Ьirlа9mэlэr siпfiпэ mansub
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olmastnt xeyli dэrэсаdа tэуiп еdап аtоm qгuрlаrtпа tъпksiопаl

qruрlаг deyilir: -OlI,- Noz,-Mlr,- соOН,-со,1,1 va s,), Vэziууэt

izоmеrlагiпа misal kimi a9agrdakriaгr gоstэrпtаk olar:
CI,l^-Cl,i -CtLl1

{'Н.r'-1|r-' ,-СН2ОН чэ i

OIl

, поrmаl ргорilsрiгti izoplгoptl spiгti

Cl чэ Cl Cl

Cl
lэrtоdiхlоrгьепzоl metadi;<IrrrbenzoI

Q"yd еtmэk lazrmdlг ki, oziirriin '/аrаidlЁl kimуэчi qtrгuluq

пэzаriууэsiпа эsаslапагаq Д.м.вчtlеrоr, tiglii butil spirtinin mбчсчd

olduýunu qabaqcadan siiylamig чэ поrпrаl butil spiгtinin bu

izomerini ilk dэfа sintez etnri;di. sопrа isэ о, butanln уеgапэ izomeri

olan izobutant almtgdt.

Molekullaгda karbon atomu ilэ dc:yil, baqqa atomla Ьirlэgmiq,

tэrkiьiпа va quruluquna gбrа fатqlэпэп radikallarrn mёvcud olmast

sауаsiпdэ уаrапап quгuluý izomerliyi da чаг,Jr ki, bu da mеtаmеrlik

adlantr. Мэsаlэп, metilpropil егrri ila dit:tilъfiri еупi kimуэчi tагkiьа

malik olrrb. olcsigen atomu ilэ Ьiгlаqап rас[ikаllаrlп tагkiЬiпэ gоrа

Ьiг-Ьiriпdап fагqlэпэп mеtа-mеrlаrсlir:

СНз-О-СНz-СН2-СНз ча СН" -CI,I,-0-CH, -СНэ

rnetil рrорil еfiгi dietil еfiri

Funksional qrчрlагrп хаrаktеri ilэ trir-Ьiriпdэп fэrqlэпэп

mоlеkullаr da qurulug izоrпеrlаri уаrаdlrlаr, \Дэsаlэп,

-a-(''СН{ООН \,э CHrti.OH)-('a
н

sirka tuTqusu qtikol aldetridi

QuTulugizomerliyininbirnovticladinamikizomerlikv'эya
tautomerlikdir. iki izоrпеr Гоrmапtп bir:-biгina asanlrqla keEmasi чэ

hэm da Ьir-ьiri ilэ tarazlrqcla olmast (yэrri, пrаddэdа hэг Ьir izomerin
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fаizlэ nriqdarlnln :;atrit r;almast) tau1,omerlik adlanrr. Molekulda
аtоmlагtп dinamik qllrýtliclh miiпаsiьаtlэгi haqqrncla tаsэччi,irlэrdэп
mantiqi 9эkildЭ me,ydan;r 9lхап bu hadisani kimуэчi qurulug
паzагiууэsiпiп banil;i оlаг А.М.Вutlеrtэч qabaqcadan g<irrniiý чэ ilk
dаfэ izah etmigdiг (lEl62). 'Iаutrэmегliуа рагlаq misal kimi keto-enol
tarazlrýlnt gсistэгmэk olar,

сfIз-с-сI]з t:.,'H.,-С=СН.,

д J"
kеtо-fогmа епоl-fоrlпа

Quгчlug izomerliyi tаkсэ i,izvi mаddэlэrdэ deyil, hэm dэ qеугi-
iizvi mаddаlагdа r;Lst gэliпiг. Qeyгi-tizvi mаddаIэrdэ qчгчlu9
izоmеrliуiпэ iki misal agaflrda gёstarilmigdir:
LlO-N=N-OIt VЭ о2N-л|I-I?,

hiponitrit turýusu пitгаmil
о
ll ооF * CI = С' va I,- - () - Cl4
ll -\о
о

perxlorid-ftorit xloriloksiftrorid
Atom fizikasrnrn inkigafinda qazantlan yeni nailiyyatlar

qurulug izomerliyinirr yelri Ьiг novi.i olan izotop izomeгliyinin kэýf
edilmэsina sэьаь сllmчgduг, izotop izоmеrliуiпэ misal kimi
radioaktiv kагьоп atomlt ilэ niýanlanmlg сяrсосlII уа СI|зсоон
molekullarrnr gostэr,mak оlаг: Ьiгiпсi molekulda Снз metil
qгupundakr, ikinci molekulda isэ сооН karboksil qrupundakr
karbon atomu radioaktivllir.

Yalnrz А.NLВчt.lеrоvun eirni igIэri qurulug izclmeгliyinin btitiin
пilчlэгiпi vahid паzагiууасlа аhаtэ еtmэуа imkan чегdi, О d<iчгэ qэdаr
isa izomerliyin tak,-tak jhktlarl clrn sahasindэ, I-ibexin tэьiriпсэ
desak, <<stýtnacaqsrz d.olag u"dl>.

izomerlik hadlsэsilrdэ kаmiууэt dауiýmаlэгiпiп keyfiyyat
dауigэmаlэriпа keqrnэsinin f'оrmаIаrrпdап biri tэzаhi.ir еdir:

-+

<_
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molekulcla аtоmlаrtп sayl miiayyaTr h;d,la gatdrqda опlаrtп

qruрl:r9mаlагlпlп dэуiЕсlirilmаsi (v;,rriasi,l,a eciilmэsi,t imkanr уаrапlr,

ý 28. Faza izокr,rэrliуi

Моlеkullагrп faza quгttluguna rзаlik, olmasl haqqrrrda ilk
fэгziууа l874-ci-i ilda Yапt-НоГf чэ I-e Bel tсгэfiпdэп irэli siiriilmiig

(ý26) va sоtlrаlаг stегеоkimуа сlm sahasi yarantb inkigaГ еtmigdiг.

Kimyavi tarkibi eyni olan. lakin aiomlarlnln fazada уеrlэ;mаsi
ila fагqlэпэп rnolekullarln mijvcцd olпtast faza izomerliyi аdlапrг.

Qeyd еtmэk lazrmdrr ki, Ьiг-Ьiriпсlап strчktur fоппчlu ila Гэrqlэпап

qurulug izоmеrlэri, tаutопrсrlаr сlэ d;Lliil olmaqla, hami;a tarazltq

Гаzа konfiquгasiyasl ila da Ьir-Ьirirrdап t эгql:lпirlаr.

Vапt-IIоfГ va Le Bel mоl,:kчllагrп tЪzа quruluguna rnalik

olmal;t haqqrnda iiz fагziууаlаriпэ as;rslanirraq izomcrliyin xtisusi

fогmаst оIап giizgii izоmегliуiпiп mtt,ucud ola bilmэsi пэtiсэsiпэ
golmi9dilar.

Gtizgii izomeгliyini baqa diigmэk йgiiп Ьеiэ Ьir misala b;rxaq.

Fагz еdэk ki, karbon atonlu д,в,D vэ л'ilа igаrа olunan dбrd

mtixtэlif atomla ча уа qrчрiа Ьirlаqmiq,liг (qakil 28.1). Веlэ kаrЬоп
atomu asimmetrik atom аdlапr.it

."'ч.^*r-ч,

ýэkil 28, 1. Gi.izgii izсlmегl;rгiпiп qutuluqu

28.1 gэkliпdэп gбrtiпriг ki, bu |21|dx 1uruluqun а va б kimi iki
variantt mi.imktindiir чэ бz;ii da а quruluqu б qurulugunun mi,istэvi

фzgiidа xayalrdrr. Нэr iki quTu'lugda аtiэmlаl: zLrasmdakl mэsаfаlэr чэ

valent buctrqlart tаmаmilэ eyTri o1,1uýundalr A.M.Butlerovun
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kimуэчi qurulu$ пэzагiууаsiп:r gёrэ Ьеlэ izоmсrlаriп kimyavi
xassalari eyni olnralrdrr.

TVf ria,lyan rтrаddэlаriП Ь;lr-tliriпdэп Гаrqlапmауап kimyavi
хаssэIаrа lnajlk Ьir пе9э t-огпtzttlа olmast fаktlагl vaLnt Нrэfг ча Le
Belin i'lаr; rrieydana qtxlnamtgd:m qox аччэl dэ mcivcud оlrпuýdu. Iiu
hadisa hаlэ ]848-ci ildэ Раstег (Fгапsа) tэгэflпdэп k:эgl. olunmuýdu.
О. qахlr l,L,rýLlsuIlun

СооН - С Н (О Il. ) - С Н {оН ) - ('о() Н
tadqiqi Zamanl mЁ9аhidэ etmigCi ki, Ьч Ьirlэ9пrэ kimyэvi xassalari
eyni olan, lakin }lristallartntn :rsimrnetriyasl ila Гэrqlаrrэп iki fогmаdа
nrcivcuddur ,уа ozri da Ьir fсrгпtirпtп kristatr digэr Гогmапtп miistavi
gtizgtida хауаhdr,г. Веlэ kristаllаг enantiomorf kristаuаr, опlагdап
tэ9kil оluпmuq mаddаlэr isэ optik a,ntipod mаddаlэг аdlапlг.

Vапt-Ноff va Le Bel op[ik arrtipod mаddэlагiп m<ivcudluýurlu
опuпlа izih еdiгdilаr ki, Ьеlэ пrаddэlэгiп molekullarl asimmc:trik
kаrьоп ;ltloпrlartna mаlikdir]эr л/э опа gёrэ cla Ьu mохеkчllагlп
quruluglart 28.1 9aklinda gоl;tэrilmig чагiапtIага uyýun galan
izоmеrlагi ola bilar. Doýrudan da,

/
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gахlr turgustrnda, 2 гэqаmi ila iglаrа оluпап kаrЬоп atomu .- н,-он,
-СооН u" --go,(cltt)-cooH kinai d<jrd mtixtalif raclikalla rabitarla
olduýuncl;rn asimmetгik аtоrпdчr. Мэhz Ьчпа gcira dэ ýахlr
turýusuпчП iki optik izomeri olnra,ltdlr, Gбrrindriyti kimi, З lаqэmi ila
igага olu.nlln kаrьоп atomu da asimmetгikdir. Lakin 2 чэ З kаrьоп
atomlarln.in,ahatasi eyni olduýundan 3 atonunun asiInnretrik oimast
ilэ эlаqэdаг оIагаq уаrапflп izоmеrlаr ela 2 atomunun
аsimmеtгi[<liуiпdэп уаrапап izоmеr:Iагlа eyni оlчг.

xtisursi qeyd etmak lаzlrпdtr ki, аgэг kаrьсlп аtоmчпuп rаьitэ
xatlaгinin dё,рбi; dэ eyni Ьir lniisrэvida yerlэ9saydi gi,izgii izomerliyi
пrcivcud o.],mlazdt, Dоýrudап da bu halda
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quruluglагtпсlа аtоmlаг (пrэsаlоп. D чэ,1 аlоmlагt) arasl"dirkt

m,аsаГэlаг mLiхtэlif оlагdr чэ bu jzоmеrlэг kiпrу:эчi ;каl;sаlагiпэ gсirэ

ьir-ьiriпdап fэqlапаrdi ki, bu da artrq optik izоrпегlik olrnayrh,

izomerliyin bagqa пбчii olardt.

optik izomerlik tarkibindo asimmetrik kаrьсlп atomu olatr

biiti.in ЬtirlэgmэIэl,э xas olan Ьiг xiisusiyyэtdir. z\siпrпзеtrik kагьоп

atomu * ilэ iqаrэ otunmuý betra llirlэgmаlаrэ Ьir пи;э tnisal aýaýrda

gсistэгilmigdir:
Cfl, o,n \ ор o|n 

1Ir 1II
I

c.,.Hr-|'-on сIIз-+'-соон ),-J- - 
j' i -ё'-спrоп,

t h {oI)), l
izobulil sрiгti iid tuгgusrt heksoza

Molekulda hаr Ьir почь,эti asimmetrik kаrllоrr atomunun

meydalra galmasi sауэsiпdа gtizg,ii izоmеrlэriпiп sayt il dага аrtlr чэ и

sayda asimmetrik kаrЬоп atomu daxil olan molel,:ul Ёgiin giizgti

izоmеrlэriпiп sayl 2n оlur. Маslэlап, учхагtdа gбstэrilэп heksoza

i.igЁп bu say 16-dlr. Heksozanln 16 giizgli izопtеriпdэп 4-ii tаЬiэtdэ

rast gэlir, qаlапlагr isэ stini yolla аhпmrgdrr,

Yuхаrtсlа giistarildiyi kirni, opti}: antipod rпаd,Jэlаriп kimyavi

хаssаlэri tamamila eynidir. Bu i,zэпrегlэr Ьiг-Ьiriпdэп kristallaтlnln

simmetriyasr (эsliпdэ asimmel-riyasr) чэ igrýrrr рс lуаrizэlэпmэ

miistэvisinin firlапmа istiqamati ilэ fаrqlапirlаr,

Эgэr kristal, tnaye, qaz halrnCa va уа mаhlul halrn<la olan optik

izоmегlэriп Ьiriпсlэп polyarizalanlniE iErq Ьчгахrisа, роiуаrizэlэпmэ

mtistэvisi пrfrэууэп bucaq qэdаг dirntir va бzii dэ bu bucaýtn qiyrnэti

igrq griasrnrn yolunda уеrlэЕэп rr,o1ellullarrn saylndan, asrlrrdrr. ir;rýrn

роlуаrizаlэпmа mЁstavisini flгlаd:rп mаddэlэri optik faal mаddэlэr

аdlапdlrlгlаr. Роlуаrizаlэпmi9 i9l!r digэr izоmеrdэп buraxdrqda isa

роIуагi:zэlапmэ miistэvisi hamirr h:caq qadar, lakin эlts tаrэfа dбпiiг,

Btl izоrпегlагdэп birini saý frrladrcr (+), digэriпi isa sol fiгladlcr (-)
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mаddэ аdlаrrdlrtгlаг. Uzyi kinryada bela optik izоmегlэri 1_1 (saý) чэ
t. (sol) konliquraLsiyalr izоmеrlэr adlandlrrrlar. D чэ L Iattnca
<dехtеr>- safr va Klaevus>- sol l;бzlагiпiп ilk hаrflагidiг. Мэsаlап,
amin tur5r-rlaгlnln D- уе l,-Гогпtаiаrt аlапiп аmiп turgustlnun D- чэ
/ - lzоrпеrlаriпiп (gakil 28.2) tбrапrаIэri hesab оlчпчrlаг.

Optil< fbal rпаrddЭlагiп i9tirakt oImadan Ьа9 чеrап kimyavi
reaksiyalaгdir hэпriýа izоmегlэгiп qarlglýr alllrtr чэ <izi1 dэ hаг iki
izоmеr f'с,гпtапtп bu qaгlgrqda niqdarl dэqiс1 еупi оlчг. Optik
izопrеrlэгi а5llrmаýlп iig йsulu чагdtг ча bu iisullarln hamlst ilk dэfа
Paster tаг;rfiпdэп taklif оlчпmug,Счr.

1. О;эtik izоmеrlэriп qaгlgtýr kristallagdrqda asimmetriyasr
miixtalif сilап kгistаIlаг аhпrг ,ki, bu kristallarl diqqatlэ паzэгdап
kеýirэrэk Ьiг iztrmerin kristаllаr:ш digаr izomerin kristallarrndan
sеqmэk olaT.

соон соон

CHr clil
NH,нHl tl

д- alanin Д- аIапiп
ýakil 28.2, AIaninin optik izоmеrlэri

2. Vс:rilпrig madda ilэ clidalanan mikrооr,qапizmlаr, lэir
qayda оlагас;, опuп optik izоrп.егlаriпdап yalnrz Ьiriш рагqаlагуlr,
digэriпа isэ tохчпmчr. Вч fakt опчпlа izah оluпчr ki, canlt
оrqапizпrlэriш quгulmasl tigijn optik fэаl mаddэlаriп ya|пlz miiаууэп
fоrmаlагl jlstil'ada оlчпа Ьilаr.

з. O1ltik izоmеrlагiп digаr optik faal madda' ilэ kimyavi
birlэgrrrasindan altnan mэhsullаг artlq eyni хаssэlаrа malik
оlmауасасldtr. Bu onunla izah оlчпчг ki, baxrlan halda аtоmlаr
агаstпdа mоsаfэIаг mЁхtэlifdi:г. Doýrudan da, 28 З qэkliпdап
gdrtindriyii llimi, asimmetrik lаtоmlага malik olan iki hissэcik
molekul q,эkliпdа birla;dikda аtоtпlаrаrаsl mэsаfаlаr. masalan D1)'
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mаsагэsi. rпйхtэlif izоmегlэr iig0п eyrri оlа bilmaz, Bu сiir Ь,iтlэýmэlэг

аlаrаq otrlarl bir-birindan ауlrп)аq! Sопга isэ onlardLan optik

izoilreгIaгi уеп idэп ayrrmaq оlаг,

Магаqhdrr ki. bi,itiiп r:a,nlt огq;rпizmlаri,п zijlаll:,гl

аmiпtuг9ulаrtпtпУаlпlzl-izоmегlагiпdапlЬаrаtljiг.Вiuhаdisэliirr
sаЬэtllэrihэlэlikаУdrпlа9llrrllпаrпt9dtr.Оrqапizlпl.эrdэrэрtiktЪа1
mа,ddэlэriп yalntz mйэууэп

ýakil 28.3. Optik izоmеrlэгiп digэr optik Гэаl mаddэ ila

birlaEmэsindan аItпап mэhsчllаrпт quгltlullrt

гоrmаlап istiгada oluncluýunclaB, опlаrtп digэr [огmаlаrt canlt

чагIlqlаrtigiiпfаУdаsrzоluтlаl..IЙikrоогqапizmlа'гtаrэfiпdап
qurrrцdu optik izоmеrlэrdап Ьiriпа toxunulmayaгilq digэriпiп

purgulon*usr faktr mэhz bununla izah оlчпur,

Fэztr izonrerliyinin optik (g;tizlзti) izomerlikrla,n baEqa hапdэsi

izqlnerlikadlanandigэrnovi.idavardш.HandэsiizomeTliyэmisal
kiпri quruluq, i,zоmеЙri olan di,mrэtil еfiгi 1сн,;,О уе etil spirti

сrнrО,н (ý27) molekullaгlnr дliistэгmаk оlаr (qakil 28,4), Вч

mоl,эkчllzrrrп kimyavi tагkiЬi eyni cllsa da, hэndasi quruluýlarl Ьiг-

Ьiтiпdэп fэrqlidir.
нэпdэsi izomerlik atomlartn miixtalif сiir уеrlэ9mэsi ilэ

эlаqэdаrоIагасlmеУdапа9lхlгчi]еLilепsrrаstlrirlа;mэlэriчэtsiklik
tizvi Ьiтlэ9mаlэr iigirn xa,rakterikdiT, El:ilerr SrrаS1

karbohiclrogenlarinda kаrЬоп atonrrrnun yantnda оlап
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ýakil 28.4. (c,|I.)20 (а) va с'll_tси 2он (ь)

mtrlekullarlnltt tarai:ltq Гаzа. konfiquгasiyasl
эчэzеdiсilэriп ikiqar, rаьitэуэ va tsiklik Ьirlэ9mэlаrdэ isэ tsiklin
murstavisina паzагап miiхtэlif сtir уегlаgmаsi hапriэsi izomerliyin
уа[апmаslпа sаьэь сrlчr, Вiгirrсi halda bir-biri ilэ ikiqat rаьitэ
vasitэsila birlaými9 kilrbon аtоmlаrtпlп hэr Ьiгiпiп yantnda eyni
оlmауап bir dапэ avazedi;inin olmasl sауэsiпdа izrэmеrlik уаrапlr.
Eyni эчэzеdiсilаr ikiqat гаЬitэdап t'ikгэп keqiгilmiý miistэчidэп eyni
tаrаfdэ (rаЬitэ xэttinin Ьir tэrэfiпdэ) уеrlа9ап mаddэ sis-izomer, aks
tэrэflэrdа (rаьitэ хэttiпdэп эks tэгэflаrсlа) уеrlэ9ап madda isa trапs-
izоmеr аdlапrr (ý26). Tskilik Ьirlэqmэlэг ugiin isэ eyni avazedicilar
tsiklin /miistavisindan eyrri tаrаfdэ yerlagdikda sis-, aks tаrэflэrdэ
уегlэ9dikdэ isa tralrs- izr,rmer аhпr. Всlэliklэ, sis-fогmаdа eyni
эчэzеdiсilэr Ьir-Ьiriпа yaxln, tаrпs- fогrпаdа iso Ьiг-Ьiriпdап uzaqda
уегlэ9irlаr. sis- vэ trans- izоmеrlаrэ agaýrdakr molekullarr misal
gсistэrmэk оlаr:
H\Hff\Cl
)r=r( чэ ).=(-Cl \с/ Cl' t\ 

лн

sis- 1,2 *dixloгeti]en tгапs- l, 2 - dixloгetilen

тн?

д

sis-l. 2- dixlortsikloperrtan trans-1, 2 .- dixlortsiklopentan



24з

Qeyd etmak laztmcltr ki, kаrЬоп аtоtпlагt arastnda yalntz Ьiгqаt

rаьitаiаr olan qeyri-tsiklik Ьirlа9Iпэlатd:l. birqat гаьitэпiп аtrаftпdа

Гlrlапmа imkant olduýundan (mаs;аlэпл ctan,da (_]/-/-i qгчрlаrr. {126).

sis-trans-izomerlik уохduг-
Орtikizоmеrlэгdапhrqliоlагаq.hап'lаsiizоmеrlаrfizikiчэ

kirnyэvi хаssаlэriпэ gбrэ Ьir-ьiriпdэrr llrrqlапiгlаг. Мэsаlэп. sis- va

trапS- dixloretilen izоmсгlэriп аriпrа tепrреrаtчrlагt arasrndakr tЫq

300.S -dan gохdur.

I]еlэliklа, aydtn оlur ki. Ьir stга hallarcta mоlеkчllагlп qurulug

xiisusiyyэtlaгinl, bilmak iiqiirl аtоmlаr arirslndllkr rаЬitэlоriп ardrcrllrýr

haqqrnda informasiya kiгayat etmir, atcrmlann ham dэ fazada песэ

yerlaqdiyini, уэпi mоlеkчl.uп Гаzа konfiquгasiyaslnt Ьilmэk tэlаь

olunur.

Qeyd etmak lаzrmdtг ki, hаm fэzа, hаm da qurulu; izomerliyi

qeyri iizvi Ьirlаýmэlаr, xiisusi lralcia kompkks Ь,irlэ9mэlаr iiqiin da

xaTakterikdir (ý29).

ý 29. Kompleks Ьirlэgmаlаriп izomerliyi

izomerlik kompleks Ь,irlэqпrаlэr (ý1l4) iiqiin da хагаktеrik olub,

mt'йiim ahamiyyat kэsЬ edir. Bela ki. kompleks ЬirlэgmаIаriп rnalrz

izomerliyinin сlугэпilmаsi опlагtп fЪzа (luruluýurru ilk dafa mЁууап

еtmэ},э imkan vermigdir.

Kompleksbirla9nralarinizomeгIiyininэýiasnovlariniqlsa
qakilda паzэrdэп keqirak.

kompleks Ьirlэqmэdа iопlапп xarici v:, daxili sfеrаlаr arastnda

mtixtaliг сi,ir paylanmast ionlaýma izопrеrliуiпiп уаrапmаstпа sаьэь

оlчr. Маsаlэп. [со(пн,)rв.ýо,, ча [co(rvrlr)rsoolB";

[со(.п)rlл,о )Cttrl va [сп("r)rсtrft,t<эr. Buradit Nfiz - СН, -СН2 - NН?

etilendiamin molekulu sadэlik папdпэ t<,:л>> lrimi i9аrа edilmiqdir,

Наm kal.ionu, hаm da anionu koпrpleks Ьirlаgmаlаr оlап

kompleks mоlеkullаr ij9lilr koor<linirsiya i:zomerliyi xarakterikdir.

Koordinasiya izomcгliyi liqandlaгrrr 1<оllrрlеksэmэlэgаtirэпlэr
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araslnda mtiхtэliг c;iir paylanmasl sayэsincla уаrапIг. Bu izоmсrlэrэ
rnisal kimi [c'r1,1,1l-, 1о [ЛlСlо ] va [r ц н н.у o'!ci,Ct ol; [со(л,//,, lo }ci.(c,v)u J
vэ К',,(ЛН,, )u |с-о(r,м)u ] komp_,eks Ьirlэ9Iпаlэriпi gёstагm.эk оlаr.

Liqand оlап пrо
fоrrпаstпdа mбчсud
I iqarrdlarln izornerl iyi
НзС СНз

лitt 1 -
va yzt

va ly'll, )" (.-LI2 -сн2 - NH2

lel:ulla,rrn va уа iопlаrlп ёzlаri Ьir пеqэ iztrmer
rrlrr bi,idiyi lrallardzL kompleks Ьirlа9mа tiqiin
mеуdапа gшlг. Bu с,iir izomerlik. mэsэlэп,

СНз

сн2_ NItz

NH z - СН, - СН 2 - (; Н 2 - CIt )-.N It 2 чэС1/, - NH - СН 2 - (:Н 
2 - NH * С Н з

kimi Ьirlа9mаlаr diqand oldu qda nriigahidэ eclilir.
Uzvi Ьirlэ9lпаlэriп m,,rtеkцIlаrlпdа oIduýu kimi, konlpleks

ьirlэ9mаlэrdа da izomerlil,in hissэсiklаriп fэzаdа miiхtэlif ciir
уеrlаgmаsi ilэ эlаqэdаr ,эiап sis-trans-tzomeгlik va giizgi,i izomerliyi
kimi fоrmа.lаппа rа.st galmal;: оlчг.

Koordinasiya adadi 4 <llan kompleks Ьiгlа9mаlагсiа liqandlaгrn
dбrdi,i da eyni Ьir mustэчidэ уегlаýdikdэ sis-tгans-izomerliyi Ьiirпkfiп
оlчr. Маsэlап,

._NНз Nffз, ,Cl
,Pt -' PL

Cl,' '-., Nнз (]/ .- ..,,NH,

sis-izomeг trапs_izоmег
Liqandlar tetraedrik yeгI:lgdikda isэ sis-trans-izomerlik qeyri-
nriimkiindtir.

Grizgii izоmеrlаг;lпэ хгоm (IrD elementinin iki dэirэ
etilelrdiamin 

^rI-!?-с,ч2-сн2-NI{2 
rnolekulu daxil olan

kompleksinin izопrеrlэлjпi rnisal gбstэrmаk оIаr. Bu kompleks
Ьirlэ'mаdа Cr+3 Ёgiiп koordinasiya асlэdi 6-dlr ча liqarrdlar
mэrkэziпdо c'r*3 ionu olan iktoedгin tapalartnda уегlаýiгlэr. Эyilmig
fоrmауа malik olan etile,ndiamin Irrolekul,u с).*э ionuna iki dэпэ лТl,
qrчрu vasitэsila lliгlэgir (m:Iulndur ki, bu molekul iki kordinasiya
уеri tutur, ý24). OktaLedrik kornpleksrJa iki dana etilendiamin
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molekulu oiduqda bu kompleks Ьirlэ;lпэпiп iki qurulu; чаriапtt

miimkLindur (яэkiI 29.1). IЗu qurulug Гоrп:rаlаrlпltr biri digarinin

gtizgii хэуаltdlr.

ýakil. 29.1, Хrоmuп etilendiarnin molekullarr daxil olan kompleks

birla9malarinin giizgii izоtпегlэliпiп sxeпratik qurulu9u

(etilendiamin пrоlеkч[lапrrrlа hidrogen atomlart

gtistэrilmэmiqdir)

Uzvi ЬiгlаqmаlаrdЭ olduýu kimi, kompleks Ьirlаqmэlаriп da

gi.izgii izоmегlвri tапrаmilэ еупi kinlyavi ча fiziki хаssаlагэ

mаlikсliгlэr. опliг Ьir-ьiriпdап yalnz kгista[larrn asimmetriyasr ila

fэrqlэпirlэr va igrýrn роlуаrizаlэпmэ mrjstavisini эlls istiqamatlэrda

frrlаdrгlаr.
Kornpleks ЬirIэ9mаlагiп gtizgй izt>rneгliyirrin mtivcudluýunu

koordinasiYa п:rzэriууЭsitlэ asaslanaraq \/еrпк:r qabaqcadan sбуlэmig

ча sоп.га о, bela mаddэlаri sintez еtrпigdir.

ý З0. Копfоrmаsiуа analizi harqqrnda

izorrrerlik haqqrnda damgdrqda 9о:к zаmап molekulun

kопtЪгmаsiуаsl. kопfОrmеr ча kопГоrmаsiуа analizi kimi anlayr9lar

da rast gэliпir.
Ir{olekulun hэпdаsi qurulugunulr опuп tагаzltq

konfiqurasiyastndan hаr h,anst Ьir me.gli (detbrrrrasiyasr) klassik

Гizika baxrmtndan bu moleliulun potensllil e,nerjisinin агtmаst, 1iэпi

dеfоrпrаsiУа potensial crrerjisinin ,/аrапmаSl ilэ miiqауiэt

сN

с

.N

с

N
N
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olunmalldll-, Bu- rimumiyyatia <]еsэk, molekulda аtоmlаrш Ьir
qrupunLln digэг qruрlаrа пэZiэrэп опlаrtп taгazltq vэziyyatina
пisьэtап dбппrэlэгiпа da аiddiг. Кчапt rnexanikast bar:lmtndan datlrolekrrlun han,lasi korlfiqtrгasiyaslnln ,, onlln tara;Cl,q
kопГrquгаs,lуаslпа, пisЬэtэп hаr l,;,attsl dэуigmэsi molekulun сIеktгоп
cneгjisinin оrtuп niivalarin tагаzlrq konfiquгasiyastna uyýrrn olan
qiуmэtiпэ пi:;ьэtап artmaslna gэtirir va bu, аtоmlаг qrrrpur,un
dёпmа bu,:aqlaгtntn qiymэtIaгiltilr taгazhq qiуmаtlэriпэ пisьаtэп
dayigmasi zalnanl da bag чеrir.

Еtап (clHu ) чэ 1,2-di;<lc)гetan (с rн oct ,) sаdэ mоlеkul]агl
misallnda aLtomlartn Ьir qгuрчпчп digэr qгчра паZэгэп Ьirqаt С-С
rаЬitэsi аtr:tГlпdа dcinmasi (daxili flrlanmast. ý26) zamanl molekulun
hэпdаsi koгrfiquгirsiyaslnln чэ potonsial enerjisinin пс:с:l dэyigdil,ini
ьir misal kiгпi паzагdап kеgirmаk daha alveгiýIidir. Etan molekulrr
tigrin bu rпэl;эlэуэ ý2б-dа baxli<lrýrndan Ьчr:rdа 1,2-dixloretan
molekulu iiqti:n daxlli ftrlапmапt ;пэz,эrdэп kеgirасэуik. С FI 2С l - CH,Ct
molekulu iiqiin ba'lanýrc konfiqurasiya kimi Ьеlэ Ьir qurulug
gtiLiiгэk: Ctt2l::l qruрlаrrпdап Ьiгiпdа olan С/ atomu <\iger C|trCt
qrupundatr< t HcIt' valcnt |эuсаýtпtп tапtlёlэпiпiп tizarina
ргоуеksiуаlапmц olsun (;эkil 30.1, а)

l
t

a-----+(----с)

ýakil З0,1, 1,2- di:Kloretan mole-kr"rlunda ntivalarin tarazltq tгапs -

konfiqurasliy:lsr (а) чо bu moleku.l iigtin ср d,ахiliflrlапmа bucaýr (Ь)

Bu konficlitra.siya.da Ci-C-(:-,:l пriчаlэriпiп сtбгdii dэ eyni Ьir
mtistэvi iizarirrda уеrlэýdiуiпdап, va С - cl хэtlэгi Ьiг-ьiгiпэ эks
istiqamэtda ycinaldiyindan о, tra,n:;-konfiqurasiya adlanrr, CzH4C1,2
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molekulunun trans-konformasiyasl с'- с rabita xattirrin ortastnda

уеrl|эýап i simtnetriya mэrkаziпа rnalikdir, уэпi lru поr;t;l,у,э 1lэzэгэп

"k, 
olurr,rrr. паtiсаsiпdэ molekulurr h,апdэsi qurulu;u dачiýrпir,

1,2-dixloret:rn molekulund:t yuxartdakt (,I] zcl qruрuг un

agaflrdakr qruра пэzэrэп dопmэsi zr;aýr сн 2cl qгuрuпчп н(:н

чаlепtЬuсаýrпtпtэпЬбlэпiпdэпча(--_Схэttiпdаtrkеqэпmiistэчiilэ
'yuxiirr ctlrit qгчрчпuп С'l аtо,muпdап чэ С-С xattirldэn keqan

mustэчi irraslnda qalan р bucaýr ila хагаktеrizа оlчпuг (,sakil З0.1, Ь),

Эgаr yuxarldakr CH{l qгi]рuпuп hэr Ьir atotnu agaýrdakr

qгuрuп hаr bir аtоmчпа ргоуеksiуаlапtrsа, bela quгulu,i рагdэlэпmiq

1quiqБ, kasilrnig, Kkolgalanmi9>), ),u,цandakt CHzcl ,1ruрuпчп hаr

biгatomuag:rýrdakrqrupunv;rlentbucaqlartnrntanbolanlarina
proyeksiyalanmlýquruluEisaqahrl,rat(<dбndэrilnri;>)liolrfiqurasiya
аdlапtr,

Dкiпmэ bucaýtnrn р=O,б0,1?.0,180,240,з600 qi:rrnqtlarina пбvЬэ

ila ;ahmat va рэrЬэlэпmi9 kопfiqurаsiуаlаг uyýun gэlасаkdiг (qэkil

з0.2). 30.2 qaklindэn gогilпiir ki, 3,500 bucaq qаdэг dбпrпэ prosesinda

iig dana 9ahmat
аt,' 1 'i.Л 

q'

*-7t_*1. r}*:l 
.,;\-*:, J*-o

qr=O0 D р=б00

ьd

о--*]---_-_> /Ь---,а:
..;'Ъ J

qr=tZO} f_
.r' \

P-l8O0

@ = 2400 Ф = 3000 go = 3t;,O0

ýэkil30.2. 1,2 - dixloretan nrolekulunda пiiчаlэriп 9ahmat

va раrdэlэпmiq k,o,nfiquTasiyalarr

d

(а, v, d)
gahmat

чэ fig dэпа раrdэlэпmiý (ll. q, е) konfiquгasiyalarl alrnlr, U9

konfiqurasiyasrndan yalntz ikisi (v Yэ ,J) niivalarin
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уеrlаýпlаsiгlЭ !]ога Ьir-Ьiлirrа еkчiчаlепtdirlэг ча gtizgii
izоmегlэгi,lirlаr (ý2s). Giizgir izоmегlэri kimi <rпIаr erlerji
baxtmtndan tlir-Ьiriпэ ekvil.alsnt оlmаIldrrlаr va onlartn poterrsial
er-rcrjilaгi с:уrti olmalrdlг. Bu сuлuluqlаг qоg-kопГоrmаsiуаlаг (va уа
dOndaгilmi9 kсrпtоrmаsiуаlаг) adlandtrlltrlaг. Веlэliklа, |.2-
dixlormetzrn tnolekulunun iig galrrnat konfiqurasiyastndan tliгi tгапs-
konfiqtrrasiya olub, digэr ikisina ekvivalent deyildiг чэ digar ikisi (iki
qoq-konl'ormasiya) isэ Ьiг-Ьiriп;э ekvivalent olub, Ьiг-Ьiriпiп giizgii
izоmегidir.

Uq р,эrdаlаПmig konfiqrrrasiyadan (;akil 30.2, ч, Ч, е) isэ ikisi (v,
е) Ьir-Ьiгiпэ ekvivalent olub, tliг-Ьiriпiп gtizgti izоrпеridir ЧЭ nryni,
potensial епеrjiуа malikdirlaг. Ёqiiпсti pardalanmiq kопfiqчгаsiуа (q)
isa digэr iI.;isiпэ ekvivalent deyildiг чэ bu konfiqurasiyada yuxarrdakr
СЯ2Сlqruрuпчп хlог atomu aцaýrdakl qruрчп ;{lоr atomuna,
yuxartdakt qгчрчп hidrogen atomlart isa agaýldakl qгчрчп hidrogen
аtоmlаrп;r proyeksiyalanmlý оluг. Bu quгulug sis-konfiqurasiya
adlantr.

1,2-dixloгetan molekulunun hэпdаsr qurulugunun
elektronol,qa.fiya, tisulu ila tэсriiЬi tэdqiqi nэticasinda mtiayyan
edilmi9diг ki, qaz fazastnda b1,1 mоlеkullаr praktik оiаrаq yalпtz
gahmat kclrrliquгasiyastnda mбr,cud оlurlаг va бzii da опlапп aksar
hissasi trаlrs-kопfОгmаsiуауа malikdir. Рагdэlапrпiq konfiqrrrasiyalar
pгaktik оIаr;лq гаst gэliпmir, уэпi mcivcud dеуildirlаг. Вurаdап Ьеlэ
nэtica glхltгrnаq оlаr ki, baxllan rnolekulun potensial enerjisi trапs-
konfiqurasiya (ra = 0О) iigiin. ап dаriп minimuma. qOý-

konfiqurasiyalar (р = l200,2400) Шr;iiп isa daha az dэгiп iki miпimumа
nlalikdiг. Рагdаlапmig kопfiсluгаlsiуаlаrа isa L'(р) potensial епегji
f unksiyasrntlr m:rksimunrlaгl uyýulr gэlir va бzti dэ sis-kontiqura.siya
i,igtin ma,ksimurn эп hiindiir r:llmaltdlr. Dеmэli, 1,2-dixloretan
molekulu iigiin lzlp; asrlrlrýrnrn qrafikini kсуfiууаtсэ 30,З gaklindэki
kimi gоstэrmаk оlаr,
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50
'tu tBo 24l,J lt00

ýakil 30.З, 1,2- dixloretan mоlеkulЦ iigtin daxili Гtrlапmапrп potcnsial enerjisi

Yчхагlсlа baxilan etan (1ý26) чэ 1,2-dixlclretan molekullart

misаllагlпа эSаSеп aýagldakl iki nliihrim пэtiсэпi 9lхаrlпаq оlаr.

вiгiпсi , пэtiса опdап itrэагаtdiг ki, rnolellul}arda аtоm

qruplartnln Iirlanmast sаrЬэst ,Jeyil tormozlanmIý оlur, уапi bu

firlапmа potensial епеrjiпiп dэyil;rrrar;i ilэ аlаqэdаr,Сrr,

ikinci пэtiсэ isa опdап iьагаtdiг ki, mtiэуу.эп clul,uluqa malik

olan mоlеk,чt.Iаг, mаsэlэп, 1,2-dix,loretatn molekulu чэ ()па. Ьапzэr

1,X2Z _ 7х?у, kimi mоlеkчllаг iigiin bir_birindan lliг аtоmlаr

qr]Jрчп]дП сligаriпа пisЬаtэП 9 dопmэ bucaýmrn tаrа:zht1 qiymati va

dепrэli, fiziki-kimyэvi xassalэr,i ilэ Гэrqlопэп hэпdэsi izоmегlэri

mtivcud ola bilar, Bir-biгindalr taгazltq konfiqrrrasiytLsr ilqiin Ьiг

аtоrпIаr qгчрuпuп digэr аtопriаг qrupuna nisbatan dопrпэsi ilэ

fагqlэпап ,izоmегlэr firlanma izоmсrlэri чэ уа dijnma izоmеrlэгi

(kоilfоrmеrlы:) аdlапlrlаr, buna tryýrrn hаdisэ is;э lrrla,.nпrzr izornerliyi

чэ уа donma izomerliyi аdlапrг (ý28). Мэsэlап, claz hallnda olan 1,2-

clixloretanda asasan tarazlrq trапs-kопfiqurаsiуаsпlа malik оIап

rnolekullar (tгапs-izоmеrlоr) r,аrdtг vo tarazltq qoý-

konГrqurasiyaSlna malik olan rп,эlеkullаr (qо9-izоr,rеrlэr) ciizi

nriqdardacltr. -Etan molekulu чэ ona Ьэпzаr mole]<ullar tig{in

firianma izonrerlari ча уа dcinпra izоmеrlаri movcud оlmur; gtinki

епегji baxrmtndan dayanrqh (g:rhmat) olan чэ potensial епеrjiпiп

miпimumlа1tпа ul,ýun gэlэп biitljn konfiqurasiyalar t,еlэ molektrllar

i.igtin bir-birinэ tanr identikdirlэr.
Molekulda daxili birolgi.ilii {ir).аппrапtп tr'(9l) роtэпsiаl enerji

funksiy:rslnl Flurуе slrast qэklindcr yazmaq olar:
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(з0.1)

,yrtlt;ln amsallaгl, р-dсiпmэ

(30.4)

etanln

Эgэr r{,

l| 
Slп по(р

,, u" |,i, -а

bucarýr,, =Ц, 7,-dcjnlrra рс:гiоduduг.

Etan molekulu q, nciqtavi sirпmеtгiуа qruрuпа mэпsuь
olduýundan опuп iigi.in dбпmа perioclu т=2% оlаг. Bundan bagqa
I"(1o) ciit tЪnksiyadrr, УЭП; l'(p) =l/(-Ф, Doýrudan da, saat эqrаЬi
istiqamatindэ чэ saat аqr1,lэiпiп эksi istiqamatindэ miiayyan bucaq
qэ<lэг dtiпmэ pcltens:iaJ епег.|iпiп eyni Ьiг dayigmasino sэй оlur. Bu
isэ о demakdir ki, (30.1) iГаdаsiпdэ britiin sinusoicl hаrmопikаlатl
ara,dan qtxmah чэ yalnl;,l kosinosoid hаrmопikаlагr qalnrahdrг.
Belaiikla, etan пroiekuju iigirn (з0.1) ifadasi aqaýrdakl qэklаЪiigiir:
ПОl=2+,t|'псоsЗпчо. (З0.2)

goxlu sayda tэсгtiЬi Гаktlаr gcistэrmi9dir ki, (30.2) ifadэr;indaki
slг:lпlп yalntz birinci haddi ila kiгауэtlэпmэk оlаг. gtinki qalan biitiin
hadlarin сэmi srJ,га уахlпdlг:

r(чr)=Ц*I,!соsi}р (30.3)

Вurаdа L', amsalt tr',n, ,= 6 )ё L'n,ok., = tr'o (potensial qэрэriп hiiпdЁrl tiyii)
gэrtlаriпdап tарllt,r

o==Yy -ч.2'
+l, -
-,1-

Vo,

2

vo=\*t,

Вепэfiklа,

Vkф=\Q+ cos3p) (з0.5)

oluT. Yuxartdak.r ifhdэlоrсlэ V (J- |'(tр) Гunksi,yasrnrn
рэrdэlапlпi; kопfiqurаsiуttlагlпа uyýull maksilnurnudur.
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bucaýr 9ahmat konfiqurasiyaSlna uyýun ba9lanýrc vaziyyatdan

hesablanslr (з0.5) ifzrdэsirrdэ mэпfi iЕагэsi yazllmalrdrr,

Etan molekulu i.iýtin l-'(rл) Гunksil,anrrr qг:rГrki З0,4 9аkliпdэ

чегilпriqdiг. Вurасlа biitov xatt 9аhmаr. qlrlq xatt isa рэгdаlэrrmiq

kопtiqчгаsiуаlага aiddir.

о0

ýэkil З0.4. Etan molekulu iir;iin daKili Гrrl,лпmаLпLп potensial епегjisi

Etaniigiindaxilifirlanmaqэpai'irrinlrtindi.irliiyi'iVot}Zun
miiddэt kitауэt qэdаr daqiqlikla mэlum olmamt9dtr, Мэsаlэп,

termo,cinamik hеsаЬlаrпаlаr уоlu ila l.'o i.ir;iin (2875 xtZs)\" эп

yaxýl spektгoskopik tэdcliqatlar vasj,tasila isЭ (зозоt зоо)Цl1

qiymэtlэritapllmlgdrr(BSsisternino}:egmэkiig'iinl/<ai=4,1868C
olduýu пэZаrа alrnmtrlrdrr). l,akin iQ-sp,эktroskopiya vasit,эsila

etantn daxili firlапmа qэрагi i.iqiin alrnnlr; qiуmэt daha dэqiq hesab

оlчпuг: (иЪ=zвzs XIZS)\: harn da miiэууап eclilmisdir ki, (з0.2)

strаstпсlа yiiksak taгtibli hаrmопikаlаг pral,:tik оlаrаq heg Ьir rol

оупаmш. Bela ki, mаsэlап. соsбр-пiп апtsаh V, паzеrе altnmayacaq

dэrасэdэ kiqikdir,
1,2-dixloretannrolekulцй9iingtLzgiisimmetriyasrmcir'cud

olduýundan onun potensial спеrji funksryast ciit tunksiya olmaltdlr,

yani l/(a)=V(-p)=V(2T - tр) ;arti ёdanilrnalidiг va denrali, bu

Гuпksiуа

lt(rp,)-_Yn * t,n,"orn, (3С|,6)

kimi yazrla Ьilаг. (30.6) ifadэsini miiэууэrt additiv sabit dэqiqliyi ilэ
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l'tp) = Ё t',,(l + соsп4,) (30.7)

kiпrida уа^rlаt"
Мэsэlэп, l,2-rJixlclгetan molekulu ijgiin yuxarldakl

miilаhizэlэгэ va ЗO,з 9эkliпэ uyýtrn olan tэqгiьi iгаdэпiп

n = 
} k оъ + 2L, ,+2lt2) - 2(1,o -у,+},2 )cosp -

(30.8)
- Z(-Vo +trl ,+V,)go;lP - (|'о * Zl,'г2L')со*срl
kirni olduýu miiэу,уэп r:dilnligdir.

(з0.5) va (З0.8) ilhdаlэгiпdап gсiriiпiir ki, etan molekulu va опа
Ьэпzэг mоlеkullаг iigiin //(р) ltnksiyasrnl tam tэуiп etmak tiqi.in
yalnrz Ьir dэпа I,i, kamiy5,эtini, yani sэrЬэst flrlапmауа mапе olan
<potensial gэраriп>> hiindiirli.iytinii bilmak lazrm olduýu halda, 1-2-
dixloretan molekulu ча (tпа Ьапzэr y,x2z-zxry kimi molekullar
iigtin Иlаа) funksiyastrrl ta,ilin еtmэk maqsadila Vо,r|vа И, kimi iig
kэ;niyyati bilmak tэlаtl оluпur. I}чrаdа |'о va L'r -роtепsiаlgарэrlагiп
hiindi.irltiklari, И, iso lnolekulun tгапs- va qoý- konfiquгasiyalaгlntn
епегjilаri fаrqidir. 1,2-dixloгetan molekulunun еtап motekulundan
mi,ihiirn fэrqi ondalr ibaratdir ki, C.IIoCI, molekulunun potensial
enerjisi Ьir-ьiriпdэrr qiуmэtса fаrqlапэп iki ctir miпimumlаrа
malikdir, yani clnun trапs- чэ qc)ý- stabil kопfоrmеrlаri чаrdtr чэ ozii
da bu kопГоrmеrlэriп еrrег jilэri farqi taqriba п :kkal / пtоl -dлr.

umumiyyatla, mоlеkчllаг tigiin daxili flrlапmаIrш r@)
potensial епеr_ji funl<siya.smln ifаdэsiпэ daxil olan I,o, l,,va r/2

kэmiууаtlаriпi mi.ixtaliГ tacriibi mеtоdlаr чаsitэsilэ чэ уа у.{q)
funksiyastnt l<vantmexa,niki tisullarla hеsаЬlа.уагаq tарrrlаг.
Мiiэууэп edilmi9dir ki, daxili fiгlаmапlп potensial gсрэгlэriпiп
hiindiirli.iklэri mtiхtэliг m,llеkullаг tigЁп пrrixtэlif qiуmэtlэrэ rnalik
olub. о -50kсlпюl irrtervallnda qiуmэtlаг аirг. Miixtalif mоlеkullагrп
1,2 - dixloretan molekulunun trапs- va qoý izоmеrlэriпэ охgаг olan
fiгlапmа izоmегlагirriп (kопfiогmеrlаriп) enenjilari Гаrqi isэ
0 * |0kc l mоl intervallnda оlur.
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[}ela Ьiг sual mеуdапа qlxIr ki. mоl,эkЦl-iагdа daxili Гtгlапшапtп

tormozlanmasl пiуэ baq чеrir? Bu sutrltn ап sacla cavzrbt опdап

iЬаrэtrlir ki. с,, - (' гаЬitа хэttiпэ п:lzаrэll lnrlttэlif tагаflэгdэ уегlэqап

аtоmlаr (пrэsэlэп. hidгogerl atomiarl ча хlог at<rlnlart) Ьir-ьiгiпi

itаlауirlэr. дtоmlаr Ьir-Ьiriпэ э1,1 yaKln oldurclda (рагdаIапmi5

kопгоrmаsiуа) itэlаmэ епегjisi maksimutn, tttomlar Ьiг-ьiriпdап эп

uzaq olcluqda (mаsэlап, 1,2-diхltlгеtагltп tгапs-.kопГоrmаsiуа) iso

itэlэпrэ erreгjisi nrinimum оlчr. Bu сiir izahat ,эп iimumi gakildэ doýru

cllsa cla, yuxartdakt sualln lreq ,Jэ dоliiчп cavabl deyildir. Daxili

flrlапmаlаг iigiin tormozlaytcl рс,tепsiаllаг],п уirгапmаsr sэьэьlоri

molekullarln qurulu9uпuп yalntz miiasiI- kvantmexaniki hеsаыаmа

metodlarrnclan istif,ada еtmаklэ эtrаflt qa}:ilda izah oluna Ьilэг.

Molekulun kont'ormasiyast anlaytlilnln. yaraltmasr xlx аsгiп

ахrrlагlпа tаsаdtiг edir. о vaxta qа,Jэr Ьi:lэ hesab еdiгdilэr ki, tsiklik

mоlеkullаr mi.jstavi quruhrqa malikdir. цзц ,Ja mэlum idi ki,

tsiklolreksan ап. stabil tsikldir. Lakin 189Z-ci ilcla Zakse mi.iэууап etdi

ki, tsikloheksatr mtistavi oltnayan kiirsLL чэ ,чаппа kimi iki fоrmауа

malikdir (яэkil 30.5 а,lэ). Zaksenin Ьч kэllГtпсlап 60 il kеqэпdэп Sопга

tsikloheksan i.ig:Ёn tvist adlanan (sakil ЗС.5, l,) digэr bir fогmапtп da

oldrrýu mi,iэууэп edildi чэ mэlurп olclu ki, tvist fоrmаsl vanna

fоrmаstпа пisЬэtаП Ьir qadar 9ох stabilcJir. Iirr iir; fоrmа bir-qat С: - С

rabita

.а ь '

ýakilЗ0.5.Tsiklohek:;anmolekulununkonfiqurasiyetlart

хэtlэri эtrаflпdа dбпmэlэr пэtiсаsiпdэ уаLrапlr чэ tsikloheksan

molek ulunun kопtЪrmаsiуаlаrr аdlапtг,

мtiаsiг dочгdа <<lпоlеkulчп kопгоrmаsiуаsul dedikda

rnolekulda Ьir va уа Ьiг neqa sаdэ (,ьir clirt) r;rьitэlэг эtrаflпdа hamin

гаьitэiэгi qtгпrаdап nriiol,yan Ьuсirq qаdэг dбппrэ пэtiсэsiпdа
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atolnlaгln ;Ihл,mtl; identik оlm'уап уеrlаglпэsi baqa di.i$tilЁr.. Bu tаrilЪ
эsаsэп aytltn, olur ki. kопfоr,m;лsiуаlаr olan эп sаdэ molekul
hiсlгоgеп 1lеt,эksid t-l2O1,olmaltcltr: 11 -о-о-н. ]]u molekulun
kоп.гоrllrеrlэri о - О rаьitэ хэtti эtrаflпdа dсiпmаIаr паtiсэsiпdа
уirгапtrl:rr. El:an molekuluncla I!зс -- сн 1 kопfоrrпегlаr С - С rаЬitа
хэtti эtrаГtпdа driпmаIаг паtiсэsiпсlэ аltпtr (ý26). tsiг 9ох hаllагdа
miiхtэlif kопfоrrпаsiуаlаr, mэsаlсlп. tsikloheksan m.lekulunda ч,э
поrtпаl аIkапIагdа olduýu kiпri, eyni zamancla Ьiг пеgэ rаьitэ
эtгаГtпdа dcinma nэ,ticasinda уаrапlrlаr,

Sada rаiэitаlэr эtгаfiпdа ftrlattma Zalnanl molekulun aldrýr hаr
Ьiг hэпdэ,si tЬrrпа bu molekulun konformasiyast olduýundan
aydlndlr kj, tLэr Ьir molekulun grэ;itц sayla kопfогmаsiуаsl rrla Ьilаr,
Yalnlz kоглГогпrаsiуаIагr ila fэгqlаlrэп molekullara kопf'оrmег va уа
Гtгlапmа izопtегi deyilir. Копfоrmilsiуа Ьir-Ьiri ilэ Ьilачаsitэ kimyavi
гаьitэdэ оIm'уап ачаzеdiсilэriп, cl сйmlаdап lrictrogc:n аtоmlагtпtп
qargllrqlr lasiri, mаsаlэп, Ьiг-Ьjгiпi сэzЬ etmasi чэ уа itаlэmэsi,
hidrоgеп r:rЬitаlагi уагаtmаst чэ ti. пэtiсаsiпdэ аmаlэ golir.

Handasi va optik izоmеr[эl,dэп tыqli olarar; kопгоrmегlэr a<li
gагаitdэ rаiэilз16, qrгrlmаdап asanhqla Ьir-Ьiriпэ gечгilir. Mahz Ьчпа
gбrа dэ оrilа]:l Ьjr-Ьiriпdэп tar:rid еdэrаk ay[maq miimktin оlmчr.
uzvi Ьiгlаgпэ.эlаг аdаtэп taгazltq halrnda cllan kопfоrmегlаг
qartglýlndan iьаrэгdir va ene{i:;i ап ki9ik olan kоп,fогmеr hэtпiп
qart;iýrn эs;аs hissэsini tagkil edir

моlеkullагlп kопгоrmаsil,а vэziyyati m;eddanin fiziki !,э
kimуэчi ltаssэlагiпа, опчп kirlryэvi gечrilmэlэrilliп stiгat ча
istiqamatiлa tэsir еdir. Molekrrllaгtn kопfогmаsiуаlаrrпt. пraddanin
fiziki-kimyavL хаssаIэri va гсаkstуауа giгmаk qabilivyэti ila bu
kопГоrtпаsiуаIаг araslndakt эlаqаПi сiуrэпmаk iigtin kопfоrmаsiуа
analizindan istifadэ оlчпчr. КопtЬппаsiуа апаlizi stегеоkimуашп
ьiг sahэsi olub Хх аsriп 50-ci illarinin avvalindэ Наss,эl чэ Вагtоп
tэrэfiпdап tэklif edilmi9dir. konformasiya anlllizina aid
todqiqatlartn;r gёrа bu аIimlаr l|)69-cu il<lэ Nclbel milkаГаtrпа layiq
gёriilmriglэг.
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ilkdiiчгlэгdаkопfоrmаsiуаапаlizitасгtiЬitэ<lqiqаtlаrа
asaslanlrdt. Lakin kompiiter texnologiyaslnln va kvапl, kimyastntlr

dalra сГГеl<tli уаrtmеmрirik hеsаЬlаrпа metodlartntn m1аsir iпki9аГ

saviyyasi hэm dэ n"r",i kопfогmаsiу.а analizi kimi tlir elm sahэsinln

ynllu.l'l-n,,noimkanvermi9diг.i.rirцoickullusintetikvэtэbii
ЬirlэýmаlэriпчаfiziоlоjiЬахtпrсlапfэаIоlапiizчimаddэlэrili
moIekuIlarrnlnqurulu9imkanlar}n]nvэxi'isusiyyatlэгinill,f,rziki-
kinryэvi хаssэlэriпiп чэ reaksiyayzr girmаk qabiliyyэtinin

бУrэпilmэl;iпdэпаzаrikопfоrmаsiуаапаliz.imiilri.imаh;,m;tуУэtkэsЬ
edir.
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vI F,aSiL
к iNIyo\/i RАвiтоLiэRiгt isтiQдмотl,аtчмаsi

ý Зl. Qoxatomlu ппоtе[rullаrdа ikielektгonlu rаЬitа

Оччэldа qeyd edildiyr kimi (ýl0), hidrogen пrolekulu iigiin
ýrеdiпgсг tэпliуiпi hall еtmэk mаqsаdilэ Qауtlег va L,crnclonurr taklif
etdiklari metod sопrаlаг qoxatomlu molekullzir iigi.in dэ
timumila9dirilmig чэ valent rаЬitаlэгi (VR) metodu adlandtrtlmrgdrr.
VR mеt,эdu mfiKtalif atom or:bitallaгtnln Гоrmаstпt паzаrэ almaqla
kimуэчi гаЬitаlаliп istiqamэtlorrmasini паzэri сllагаq эsаslапdtrmаýа
imkan чr:гiг.

Mil;al оlаrаq, ammiak ;VЁ1, чЭ sч tlrO mоlеkчllаrlпа baxaq.
Azot аtопtuпuп, asas halttltn еlеktгоп konliqurasiyasr ls2 zsz2рЗ
kimidir. Hund qaydaslna gб;:э bu halda 2p-elektrorrlarrn spinlari
birn-bi,ina раrаIеl olmalr (ls,z2,,S22pT,Zl"zp!, a.ýias tеrm aS), yani azot
atomu l,alr:nt orbitallarr Y2р,,,Y'2ру vе Yzpz olan 3 valentli atom

оlrпаhdlг. Hidrogen аtоmuпч;п эsаs haltntn еlеktгоп konfiqurasiyasr
isэ lsl, чаlепt orbitalr isэ Yl,о оlrпаIldlг. ВеIаliklэ, .zVf1, molekulunda
N-Д krЭи].lепt rаЬitэIагi azot. ;ltomunun zp- elektron buludlaTr ilэ
hidгоgеrr :rtomlartntn ls-elelltгon buludlanrrrn Ьir-ьiгiпi бrtmэsi
sауэsiпdэ l,aranmaltdrr. опdа, Qaytler-London metoduna uyýun
olaraq, bu /r - н rаЬitэlэгiп,Jоп hаr biri аgафdаkr kimi yazllmtý
dalýa funksiyalarrndan Ьiгi jla tasvir oluna Ьilаr:

'Pt,=Чp,(I)Yr"яr(2)+*'rn,(2)Wl,f/l(1) (З1.1)

Yэ =Y7t,, (3)Yr"Hz (4) +'flrпr(4)Ч,н2 (3) (31.2)

-Р] .= Ч'zр, (5)Yr.,яз (6).+ (Рrr" (6)Ч"f/з (5) (31.3)

вч rаьitаlагdэп birincisina baxaq. Aydrndlг ki, hэmiп rаlritэпiп
(31,1) vllsitэsila hesaЫanmlg enerjisi эsаsап Yro, u. Ч"", atom
огьitаllаrr arastnda оrtmа inteqralr ila lniitэnasib hesab оlчпа Ьilаr.
yru, aton1 orbitah х oxu Ьоуuпса maksimunr qiуmаtэ пralik
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olclu$undan bela dеmэk оlаr ki, lridrogen atoпlu -т oxu tizarinda

y"rl"!d;K,i" baxrlan N - // rabitэsi <laha mоhkэm olmalrdtr,
' 

Ъ..,rrriу,уаtlэ,,гаЬitаhiп mоhk:лпliуi ila сlrtrпэ inteqralt arasindrt

birbaqa qal';lltqlr эlаqа чаrdrr, Bt:le, ki, baxrlan kovalent rabitada

ёrtmа inteqraltntn qiyпrati bбyiilt olduqca, hamin rаllitэ dalta

mtihkэrn оlчг. I]u mtii,rbiz.t", эsastnda SIеуtеr, Paulinq va Malliken

maksimal ёrtrп,а prinsipini miiэууэП еtmi;lэr: kimyavi r;rЬ,tэ hаmigэ

еlэ istiqаrпЭtdэ уагапtr ki, bu istiqamatdЭ бrtmЭ inteqra!tnln qiyrnэti

maksiminr olsun (qэkil З1,1)
_- /s

ýakil31.1.

/s

r х
ti* в) l} \

а -cirtma inteqralr S ,= 0 ,; Ь -сirtmэ inteqralr Cr < ,S < S,ob ,

ч -iirtmа inteqralr S =,S,,д ,

к

ikiatomorbitaharastndaбitmэinteqrahsrfiatlarabэrdirsa,
, dеуi-rlэг ki, ham,in аtоm оrЬitаllаrl Ьiг-lririпэ ortoqonaldr,

Belalikla, maksimal бrtmа pI:insipina gtiгэ N/'1, rnolekulunda

ЬахtIапN_НrаЬitэSiхохчЬоучпсаУбпэlmаlidiг(q;эkil31'1'ч).
Giir{indiiyti kinri, Ьu rabitanin еlеktгоп buludu lr- н rаьitэ хаttiпэ

nozэrэnaksialsimmetriyayamalikcliг.Elektronbuludurab'itэxattina
паzэrэпа,ksizLlsimmеtriУаУаmаIik<rlапrаЬitэо.rаЬitоаdlапrr.о-
гаЬitэпiапrэlэgаtirэпеlеktrопlаrlпiпrрчlsmоmепtiпilrrаЬitэхэtti
i.izra proyeksiyasr srlia ЬэrаЬэr ohrr, Bundan ba;qa Z - чэ l'i -rаЬitаIаr

davardtrki,burabitalariigiinhэmi'nproyeksiyanmmcldulu,uyýun
оlаrаq, l чэ 2-уэ ЬэrаЬаr оlur (Ьах: ý38),

(31.1) dalýa funksiyasr ilэ tasvir olunan N-Ё/ гаtlitэsi tiqtin

yu*onduK, ,ti]uhiz,l"i NH, rnc,lekulundakt digar iki N - 1I

rаЬitэlэrii.iqiiпdаt€}krаrеtmаkо]аr'ЕеIэliklа,чаlеtrtrаЬitоiэri(VR)
metoduna gсirэ, ammiak mоl,эkчiu i,iqiin dayanrqlr feza

konfiqurasiyilstna uygun olan quLruluqa gdrэ N a,ton:i,u koordinat

baglanýtctndir,Hatomlartisar'.yzoxlaTtiizэrirrdэyerla9mэlidir
(Еэkil31.2)'NItзmоlеkulчпdа ^i-НrаЬitэlэri,fэzаd;Lуопэlmэlэri

isl.isna
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ýakil-}1.2, \/R m,еtо([чпа gёга 
^ry/r 

molekuluntrn f'aza quruluýu

olmaqla, brittirl хаs:sэlаriпа gёrа Ьir-Ьiriпэ еkчiчаlепtdirlэr. ВеIэIiklэ.
istiqamэtlanmig l,a;ientliyin sаdэ пэllэriууэsiпэ gогэ 1rН, molekulu
<HNI. valent bucaqlar:i 900-уэ ЬэrаЬаг olan va tэраsiпdэ N atomu
уеrlа9ап rigbucaqh рirалпidа gэkliпdэ olmalrdlг (gakil З1.2,Ь).

Lakin N11, mole}luluntla < ItNIt valent bucaqlarlntn tасгйЬi
qiymati l07,30 -diг. Рhlо, .4stI, чэ SbH, molekullarrnda гаЬitаlэr
aгastndakt bucaqlar geldikcэ kigilаrэk, uyýun olaraq, 93.з0, 91,8o va
91,30 оlчг. :

indi isa !'R шеtоi]uпчп su molekuluna (яrо) tatbiqinэ baxaq.
Oksigen аtоmчпuп asa:,; halшrtn еlеktгоп konfiqr.rгasiyast ls22s22p4.
эsаs tеrmi isa 2д-dir. r--iE dапэ 2Р,--,2рr,-,2р_ -огЬitаIlаrdа 4 dэпэ
elektTon уегlаýmэli olcluýundan Ьц огЬitаIlагrп birinda, masalan,
zp,-orbitalda ciitlэlmig spino malik olan iki еlе]<tгоп уеrlэýmаlidir.
Dеmэli' oksigen atclmunun iki dапа valent оrЬitаllаrr (Чп,чэ yrr,,1

чаrdtr, yani bu оrьltаllаlгtп hэr Ьiriпrlэ ciitlaýmarnig sрiпэ malik olarr
Ьir еlеktгоп уеrlа;;ir. VFl metoduna аSаSэп .f/rO molekulunda о- н
rаЬitаlэгi oksigen :Ltomunun 2р_,- vа 2рr-еlеktrоп Ьчlчdlаrr iIэ rr
аtоmlаrtпtп l.s-еlеk.trогr buludlarrnrn bir-birini бгtmаsi пэtiсэsiпdэ
уагапII чэ Ьu гаЬitlllэri tаsчiг еdэп dalýa funksiyalarr aýaýrdakr kilni
yazlIa Ьilэr:

Yl='Рzz,(l)'{t.,нr(,2)+Чlrr..(2)Чl,нl(l) (З1.4)
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yz = yzp_,, (З)Yr.нz (4) + Yrrп (4)ЧiI ,l/, (-] ) (3 l ,5)

МаksimаlогtmаргiпsiрлпаgсiгэЬrrгirЬitаlэr'r.rУýuпоlаrаq,х
va }, oxlart Ьоуuпса уёпаlmэli, уэпi l/,() molekulunda < IloH

valent bucaýr 900 olrnalrdrг (qakil Зl.З). l_,akirl bu brrcaýrn tэсriiЬi

qiymэti l04,50-dir. Su

ц

ýэkil З1.3. чR metoduna gоtэ НrО molel<ulunrrn tЪzа qurulugu

molekulunun ana,loqlaгt оIап flrs чэ Hr.ýemolekullarrnda valent

' bucaýt, uyýun оlагаq, 920 va gO0 -dir.

Веlэliklэ, VR metociunun goxatomlu mоlе}:чllаrа tatbiqi bela

Ьir паtiсауэ gatirir ki, baEqa аmillэri пэz€lГа almadrqda valent р-

огьitаllагrпtп аmэlа gatirdiyi kovalent rаьitаlаг biri-birina паzаrэп

900 bucaq altrnda уопаlmаlidirlаr. Bu isэ hаmir, r,alent bucaqlaгtntn

tэсгiiЬi rliуmэtlэriПdап kэskirr Гаrqlапir v,l бzii dэ bu fэгq аksэr

lrallarda ela bёyiikdtir ki, onu tасriiьэпiп xaIas1 ttesab etmak olmaz.

istiqamэtlanmiq valenttiyin sаdэ поzэriууэsiпdап valent

lrucaqlarr iiqiin altnmlq n,azari qiуm;rtlэriп сlпlаrtп tэсri.iьi

qiуmэtlаriпdэп farqlanmasini aqaýrdakl пriilаh.izэlаrа эsаsап

keytiyyэtca izah еtmэk cllaг. Маsэlап, f/1o molekulunda o-FI

гabitasi polyaT kovalent гаьitэdir. Qtпrki oksigen аtоmчпчп

clektromanfiliyi biiyЁk olduýundan о - н l:abitasindэ elektron

lэчludч oksigen atomuna dоýru siiri,iýmЁl; оlur чэ пэtiсаdа FlrO

lrrolekulunda ff аtоmlаrrпdа mtisЬэt elfckt.v yiik уагапrr, уэпi onlar

,rргоtопltrgtр>lаr. Bu miisbat уiiklагiп Ьiг-ь,iriпi italarnэsi naticasinda

< ноН valent bucaýl Ьоуiiуiiг. Вuпсlап llagqa. Н,0 molekulunda

l

ц

ь)
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о _ lt гаьitэlсriп] аrпJlэ gatiran еlеktгопlаrtп spinlari еупi сйr
уоrrэlmiglаr ki, bu da hэmiп rаЬitэlэr агаstпd:r itэlаmа qtivvasinin
yirral)lnaslna sаьэь оlr-rг. Мэsэlап. iki l1e аtоmuпuп qaгýrlrqlr tаsiгi
Zama,nl da Ьеlэ itэlэm; qi,ivvэsi уаrа,пIr. HrS чэ //rSe molekullaгtlrdat
isэ гаьitаlэг dalra az роlуаrdrг (s va 5е аtоmtагtпlп hэг Ьiгiпiп
elektromanfiliyi o1lsigcI) аtоmчпчпkuпа пisЬэtэп kigikdir).

Belalikla, VR. meloduna gбгэ goxatomlu molekullaгda kovtrlent
rаьitэlэгiп уаtапmаs l haqqrrrda agaýrdakr пэzэri rni.ilah izаlэri
sёуlэmаk оlаr:

I) FIэr Ьir kclvalent rаЬitэ Ьч rаЬitэdа igtirak еdэп iki
atomun hэr Ьiгiпiп taqdim etdiyi spinlari bir-birinin эksi
istiqamatinda усiпэlmi; iki elektron tагэfiпdап уагаdlltr. Вч zaman
hэmiп elektronlarrn clalýa funksiylaгl (buludlaп) bir-birini оrtйr.
niivalэrarasl oblastda r:lektron buludunun srxlrýl slfirdan farqli оIur,
sistemin potensial enerjisi аzаhr чэ clayanIqh Нпrуачi rabita уаrапш.

2) Кiпlуэчi гаЬir:эlаr уаrапагkоп maksimal tiгtпrэ ргiпsiрi
оdапiг.

3) Baxrlan atomttn valent огЬitаllаrrпdап digаr atomun чаIепt
оrьitаh ila daha tkiyiiJ< сirtmэ inteqralr чеrэп orbital dalra mсjhkэm
kimyэvi гаЬitэ эlпэlэ gэtiгir. '

Bu mi.iddaalara asaslanaгaq vR metodu istiqamatlэnmig
valentliyin miiхt,эlif оrьitаllагrп Гоrmаslшп пэzэrа аlrmаsша
asaslanan sada пэzэriууаsiпi quTrnaýa imkan чегir. Lakin atom
оrьitаllаrrпtп hilтidIaqmasi anlayrgmdan istifada еtmэklэ bu
пэzагiууэпi daha с[а tаkmillэ9diгmэk оiаr.

ý Зi2. lltom orbitallarrnln hibгidla;masi

Ovvalki раr:rqrаГdап gtiгi.indiiyti kimi, VR metodunu tatbiq
еtmаklэ kimyavi rаьitаlэriп istiqamatlanmasini \,'а dеmэti.
mоlеkчllагrп Гаzа qurulugчпч паzаri оlаrаq kеуfiууэtсэ izah etmak
mtirnkiindi.ir. Lakin kагЬоП atomunun эmэlэ gatiгdiyi kimyэvi
rаьitаlэri паzаrdэп kegirdikda mэsэlа xeyli miirэkkэьlаýir. Мэlumdur
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ki, эsаs lralda kаrЬоп atolnunull elcktron kon_Гrqurasiyast lsr2s22p2

(asas tегm ]д') kimidir. уэпi bu hzrlda опulr сiitlэqпrэmrg sрiпэ malik
olan iki dапэ valent elektronu чаrdtr. Bagqa sсi;:lэ, asas halda kаrЬсlп
atomunun valentliyi 2-уэ Ьэrа.Ьаrdiг, Lаkrгr. bilciin tizvi lэiгlэ9mэlэгdа
о, dord valentlidir, Опа gбrа dc Ьеlэ hesatl еtmэk оlаг ki. геаksiуауа
girmэmigdэп qabaq kагЬс,lt atomu rэlеktrсlп konfiquritsiya,sr

lsi2,ýl2рЗ оlап Ьiriпсi hэуасаrrlапmr; hala tr,:еgiг. Gбrr-rndtiyti kimi, bu

halda ;kагьоп atomunun ciitla9mamig spina nralik оlап 4 dэпэ (1

dana 2,s-, З dana 2р-) valent еlеktгопu чzlгdlr, Ogar karbon atomu

bu hауэсапlапmlg halda kirnyavi rаЬitаlэr аmаlа gэtirmig olsaydt,

onda'VR metoduna gоrэ, Ьч rаЬitоlаrdэrr iigi,i biT-biri ilэ 9О0 bucaq
апrаlэ gаtirmэklэ уопэlmэli (zp- оrЬitаll;лr) чэ 2s-elektron buludu
sfhik simmеtгiуауа rnalik,olduýundan <1огсli,]rпсti гаЬitа ixtiyari
istiqamotda уаrапmаlldlг, Bundan bagqa. Zp- orbitallar 2s-оrЬitа[а

пisЬаtэп пi.iчэdап daha uzaýer yayrldrýrnditn о.пlаrtп kаrЬоп atomu
ilэ гаЬitэ эmэlс gэtirап atomlartn оrЬitаllагr il: tlir-birini оrtmэsi сlэ

gox olmalt чэ dеrпэli, zр-оrЬ,itаllагlп эmэiэ gatirdiyi гаЬitэlэг datra

mоhkэпr olmaltdrr. Lakin шэlumduг ki, mэsаlэtl, mеtап (СЯп)

molekulunda kаrЬоп atomunun эпrэlа gcпirdiyi с-l/ .rаЬitаlагiпiп
dordii dэ, fэzаdа уёпаlmаlаri istisna olmaqla, Ъ,iitiiп хаssэlагiпа gогэ,

ьir-ьiгiпа, ekvivalent olub, tc:traedrin mагkэziпdа уегlаqэп kаrьоп
atomundan onun tэраlаriпэ dоýгu bir-birinc _пisЬэtэп tetraedrik

Ьчсаqlаr (tоЯOzв'1 altrnda уопаlmiglаг. Denlali, kагЬоп atomu rabit-a

эmаlэ gэtirэrkап опчп valent oгbitallarrnrn dordii da Ьiг-Ьiriпа
ekvivalent olmuqdur. Baqqa :;бzlэ, Ьir-Ьiriпэ ek,,riv:rlent оlmауап 4
dэпэ 2s-, 2p,-,2p.u- чэ 2p"-v:tlent оrЬitа,Llаrr Ьir-Ьiriпа ekvivalent

olan 4 сlэlrа уепi valent оrЬitаllагrпа qечгilmiqllэr. Bu faktrn паzаri
izahmr ilk dаГа Slеуtеr va Parrlinq чеrэгэk gбstэrmi;lэr ki, епегjilэri
Ьiг-Ьiгiпdэп az fагqlэпап rrlйxtэlif atc,m oгlritallait чаsitэsilэ kimуэчi
гzrЬitэlагiп аmа[э gэlmаsiпi сillrапагkэп harnin оrЬitаllаrrп mi.iаууэп
хэtti koTnbinasiyalarrndan dii;zэldilmig hап,riп s;lyda. 1akin Ьiг-Ьiriпэ
ekvivalent olan уrэпi valent atom огЬitаllаrlпа kеqmэk оlаr. Bu kegid
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ittoln о jгьitаllагrпlп lribrii laýпrasi, yeni altnmtg огьitаlIаr isa
hiЬriс1 la9:mi:$ atom огЬitаllаrr allllrnlг.

l)errrэ[i, ltv:rnt nreriani}<ast tаsэччLiгtэriпэ gёrа atom
огЬitаIl:rгlпrП hiЬгidlа9mэ:;i Ьir-Ьiгiпа ekvivalent olmayan
f unksiy:rlaг 9o,,lluýundztri bir:-tlirinэ ekvivalent olan yeni Гчпksiуlаr
gохluýuпа keqrn,.,lk dеmэkdir. l:lr: kegid пэtiсэsiпdэ allnan hаr Ьir
hibriclalg;ni;i atom oгbitall hiьridlэýmэmig atom огьitаlliлгlпtп xatti
kombinasiyasl kjmi yazia Ьilаг. МаsэIап, kагьоп atomu Ьiг-ьiriпэ
ekvivalerrt ,эlап сlсird dana k.inrya,vi rаЬitаlэr аmэlа gэtirсiikdа опчп
hiЬridlэ9;пil; valent atom orbitzrl]an iimumi ;akitda

Ч =,о,Yz,. + biYzp* * g,Yz!,l 1-d,Y2n, (, = Й) (32.1)

ifаdэlэri ila rгэуiп оluпчr. Вuгаdа mtisьэt va,ya manli iýаrаli ola bilan
iб dэпа a,"b,,c,,,rl, ri=йl anls;rllarl паlпэIumdчrlаr va опlаг ч
hibridlэ9lni:i аl,оm orbitallaгrnrn бdэmаli olduýu a9aýrdakl эSаS
xassalardan istif'ada edilmaklэ tLеsаьIапtrlаr:

l. F[iЬ,гidlэ9пri9 'У, al:o]Tl orbitallarl сlrtопогmаlhq Еэrtiпi
сidэmэlidiгlаг:

lч,iч,ач=ач . Q2.2)
2. FIibгidlaýmiý ч atotn огьitаllагt, Гэzаdа усiпаlmэlэri istisna

olmaqla, bijtЁn хаssэIаriпа ча ft>rmasttta gёrэ Ьir-ьiriпа ekvivalent
olmahdlrlar.

З. IIibгidlaýrnig Е atoln огЬitаllагr maksimal бгtmа pгinsipini
сidэmэli ,rэ опI;лпп rabita эmэIэ gаtirmэk qabiliyyati baxilan halda
maksimum olmalrdlr.

j)

ýэkil 32.1 . ,s - чэ р - огЬitаllаrdап lriЬгidlэýmiý atom сlгЬitаllагrпrп
аllпrгtаsl sxemi
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З2.1 9аkliпdэ ,r- _ча р* orbitallardan hiЬгidlэ9mi9 atoln

огЬitаllаrrпrп altnmzrsl sxemi gёstагiImigdir. Gб;гi.irrdiiуti kimi.

hibгidlcamiý atom oгbitalrna uryýun оlап еlеktгс,п buludu niivcdan

Ьir tагэfdа boytik, digэr tаrlэfdа isэ kiqik бl9[rlаr,э mаli',.diг.

НiЬridlэ9пri9 atom огЬitаllпrп пiiчэdэп Ьir tэrэfdа dalra qox yayrlпrig

olnrast digэг аtоmlаrlп огЬitаllаrl ila otturr ёrtmэsiпirr s -- ча р--

olbitallarur бrtmаsiпа пisьэtап boyi,ik olmastnt tэmiп erlir ki, bu da

daha nrёhkaln гаЬitапiп уаrапmаs,tпа sэЬаЬ olmalldrt-. Г)еmаli, atom

оrЬitаllаrrпlп hiЬгidlэgmэsi пэtiсэsiпdэ уаrапап kimyav, rаЬitаlаr va

mоlеkullаг daha dayanlqlr olmalrdr. Bundan baqqa, пrаlumdur ki,

еlеktrопlаr Ьir_Ьiriпi italadiyi iigirn goxelektrolrlu аtопtlагdа опlаr

Ьir_Ьiriпdэп mtimkiin qаdэr uza.qda уеrlэ9mауэ 9аlr;;rrlаг (еlеktrоп

korelyasiyasr). НiЬгidlа9mэmi9 огЬitаllаrа nisbatэll hiЬridlэ9mi9

orbitallar bu gаrtа daha gox uyýtlndurlar.

ý 33. Дtоm оrЬitаIlаrlшп ,p]-hibridlagmasi. СНо molekulu

Вir d,эпа ,1ý- ча tig dana пр-оrЬitаlm iýtirakr ilэ baq vегэп

hilэгidlаgmэ atom оrЬitаllаппtп s23 (es-pe tig)-hiЬгidlаýпrэsi adlanrr.

дtоm orbitailarln.rn sp3_hibridlaýmasi, mэsэlап., kartlolt atomunun

istiгak etdiyi crro, ССl4,С(СItзlо чэ biT Еох baýqa mоlеkчllаrtп Гэzа

quгulugunu izah etmaya imkan чеrir,

КагЬоп аtоmчпчп эsаs ttaltntn еlеktrоп korLfiqurasiyast

\sl2s22p2 kiпridir, уапi bu halda onrrn valentliyi 2-уэ lээl,аЬагdir. Bu

isэ tacгiibi faktlara ziddir, grinki biiti.in iizvi Ьirlаýmаlаrdэ kагьоп

zttomu 4 valenlidir, Каrьоп atomu эsаs haldan ёrziiniin birirrci

hэуасапlапmrý ltаlша keqdikda

|ýz2s22p2 .эь22s|2рЗ

опчп сiitlаqmэmig sрiпэ malik 4 dапэ valent еlеktrопч оlчr va

r,alentliyi do 4-э ЬаrаЬаr оlчr. Lakin. buna baxmiryaraq. halnin hal

karbon аtоmuпuп valent halr deyildir. Qiinki, kаrЬоп аtоmuпчп,

mэsаlэп, mlэtап (Cttr) molekulunda аmаlэ gэtirdiуi С'* Н kovalent
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гаЬitаlэriпiп dогdti dэ. yalnrz fэzаdа уопэlmаlаri istisna olmaqlat, Ьiг-
lэiriпэ еkviчаlепtсlirlаг va ЬеIэ гаtiьаlаr isэ Ьir-ьiriпэ ekviva]ent olan
valent ori:ita,llarl vasitasilэ yaranil Ьilэr. ls22sl2,rr] halrnda isэ kаrЬоп
ittomunu11 valent оrЬitzrllагr Ч'.l,, Y]p_., Y2р, чэ Yr,,, . gёriirrdiiyii

kirni, Ьir-Ьiгiпэ ekvivzrlent drэу,il<1iгlаг (stЪrа Гоrmаstп<lа l dэпа 2s-,
qanteI Гогпrаslпсlа 3 dэпа 1171-oгbital). Lakin bu dсiгd valent
orbitallarrnrrl el:l dord xatti konrbinasiyalaгtnl quгmаq оlаr ki. ltэmiп
xatti kombinasiyalara uуýчп оlа,Lп yeni valent оrьitаllаrr Ьir-lririпа
ekviva[ent olsunlar. Bu qayda. ilэ qчгulmu; yeni valent atom
orbitallarr hiЬridlэ9miý atom огЬitаllап adlanlr.

Веlеliklэ, baxrlan haldar hibгidlagmig atom огЬitаl|аrlпrп
ifаdаlэriпi iirпчrпi gakilda agaýrrlakr kimi yazmaq оlаr (ý32):

Ч = ot Yz" + hY2р.. * ,rYzol +. cllY2o,

Y2 -, а2,,\Y2, + bzYzp, * ,rYzrt + dzYzp,
(33, 1 )

Yз =,азY2, + bзY2о, + 
"зY2р,,, 

+ dзY2о,

Y4 =" ааY2" + ЬцYzр, * rnYznl + dаY2п=

IJurada lб dапэ ai,b,,c,,(l1 (r=l:1) эmsаllаrt паmэlumdчr ча опlаr
hiьridlаýrпig at<rm огьitаllагrrllп эsаs хаssэlаriпdэп (ýз2) istiгаdэ
еtmэkэlэ taplia Ьi[эr.

Mis:rl оlаrаq, (33.1) hibridlagmiý atom orbitallarrndan birinin
ifadэsindaki паmэlчm a,b,c,cl lrmsallartntn tapllmasma baxaq. Fаrz
edak ki, kагЬоrl atomu чэ kо,эrdiпаt ba;lanýrcr tili r оlап kutlun
lпаrkэziпllа, hiсlгоgеп atomlarr isэ Ьч kubun 33.1 ;akiirrdoki kimi
i9аrэlэпmi9 [араlа,гiпdа уегlэ9mi glаr.
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(-1-1 1)

l1-1-] )

ýэkil 3З.l

(1l l) istiqamatinda yonalmiq hitlridla;miý atom orbitaltnl йmчmi

9akildэ
Y = olY2" + btYzp, * rrЧz,l +, dr'|, n, (3З.2)

kimi yazaq.
Мэlчmdtrr ki, Yr,,Yrr,,Y2r" чэ Y2п. funksiyalaгl agaýrdakr

kimi yazila Ьilаr:

l
Yz. =-#Лzо(r)

4 47т

l
'?t,x - JЙ 

(33.3)
I

Уrо, = ft; *rrlr r. "бsinds;irr 1l

y,.. =lлr,1.;.чЗсоsР,2р: JЙ''
Bag kvant аdэdi еупi оlап slеуtеr atotrr orbitallanntn rirclial lrissэlэri
eyni olduýundan (Ьах: ý57). (3З.:i) atom orbitallarr Ьir-Ьiriпdэп
yalrlz (d,p) bucaqlarlndan aslh olarl hissэlаri ilэ fэг,llапiгlэr:

l
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= 1 
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\V. 
р.,\0,Q),= лбsiп g cos fl

\I',,,,,l|,,(),c1l|= l5sindsinи 
(33'4)

Ч^,,_ t_O,cp\,_ ,бсоs' .

Atom оrЬitаllаrrп,rп (ё|,,р\ sfK:rik bucaqlartndan asth оlап
]rissasinin maksitnaI qiy;natinl paulinq hэmiп atom oгbitaIlnln rabita
l>tпаlэ gэtirmэk qabiliyyэti adlandlrmtgdlr. Bu ZamaIt о. Ьеlэ Ьiг
mйlаhizауэ asitslanmtgchг ki. rаьitэпiп milhkalnliyi bu rabitanin
;эmоIэ galmasinda i9tirak edan atonr оrьitаllаrl аrаstпdа огtпrэ
iпtеqгаllпlп qil,matindэli aslh,Jtr (ý3l ). Опсlа (з3.4) ifаdаlаriпэ эSаSэп
t[33.З) atom orbita.ll,arlnln гаЬitа эmаlэ gэtirmаk qabiliyyэti

fч,r.,10,91f,"o, ,- l,

fY, n, {О, o)l",,,o. = [Y,,,, (tl,d|.о,= [Ч'rп. \0,,р)|",.* = .lЗ = l,? з2 
(33' 5)

оlаг. Burada sin чlэ cc,s triqопоmс:tгik funksiy,alaгlntn maksimaI
qiymatinin l-э Ьэ,гаЬlll- olduýu паZэrэ alrnmlgdlr. Demali, hэr Ьiг
zp-orbitalln rl;rьitэ эmаiэ gatirmak qabiliyyэti zs-orbitahrl rabita
эmэlа gatirmak qabiliyyatindэn 1,7З2 dэГэ gохdчr ча mэhz buna gоrэ
da, учхаrtdа qeyd edi.diyi jKimi, 2s- vа 2р- оrЬitаIlаr bir-birina
ekvivalent dеуildirl:эr,

(33-2) ifadэsindak.i паmэlum a,b,c,d эmsаltrаппt taprnaq talab
оlчпuг. Hibridlaýmig alom огЬitаllаппlп Гэzаdа maksimum qiymat
aldrýr istiqatnat ixtiyari ola Ьilэr. Biz Ьеlэ istiqamat olaraq ЗЗ;.I
9aklindaki (11l) istiqaпrэtini seqmiяik. Bu (l1l) istiqamati л,;, yg 7

koordinat охlаrlпа паzс|гэп sirTmetгik olduýu ii9iln (3З.2)-rlа Ь = с = с/
gаrti оdэпmаlidir. Веlэliklэ, (33.2)-dап

Y(l l l) ='dY2,, l Ё(vrr" +Y2t'l, *Yzp,J (з3.6)

yaza Ьilэгik. опdа hiЬгidlаq;mig atom orbitallarrntn trormalhq va
hibгidIaýmatrrig atom orbitallirrrntn oLtonormallrq ýartirra эsаsэп

аlагlq
I[v(l l tl]2a=a] -+з1l2 = l, ь.= 1l - а2llз (33.7)
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( 33.7)-rii (3З.6)-dа yazsaq
г, -7,

Y(lll)=4Y2, -Jr;'-p,r, *ч2о.,-*,,,.) (3З.8)

оlаr.
incii isэ чJ(lI l) hibridla9rniq atom огlэitаltItrп bucaqlardan asllt

hissasini tapaq. 33.1 9эklirrdэп goriindi.iyi.i iiimi. (1l l) istiqamэti iigЁrп

9=450,

cosp= #,,ru = 
Щ =UФtZ= J2, cosd =

ll::: =,-та
,|. ,:g20 JЗ

=fi otu.. Bu qiуmэtlаri (Зli.4)-dа пэZаrа alsaq (1ll)
sind = l .- cos2 0

istiqamatindэ
Yz.-(d,q)=Yzp, @,р)=Ч'rоч(O,Q)='!zр,((|l,g)=,1 (33,9)

,сlаr.

(33.9)-ч (33.8)-dэ уаzаrаq

Yr,,/(lll)=a+160-rт (33,10)

alarrq,
НiЬгidlаqmis atom orbita.lrntn таЬit,э эmаlа gэtirmэk

qabiliyyatinin (l l1) istiqаmэtiпdэ maksimum olmast garti

gj,r(' 'l = 0
da

olzrr чэ Ьцrаdап а, эmsаlmt tallarlq;
r:l

l- -.9:Ц-:=0, JГ;'=о"б, 4а2 =|,а=\ (зз.ll)'Jl} 2

(3З.11) чэ (33.7)-уа asasan b=l оlluЁuпч tilplпq, с чэ Ь

эпrsаllаrtпtп bu qiymatlэrini (33.6)-da y:rzara,q kагЬоп atomunun

(l 11) istiqanratinda убпэlmiЕ hiЬriсllэými;, atclпt огЬitаlrпrп apkar

itЪdэsini taplгrq:

\{/(l1 l) = iE" * Yzr, +,{,2д,.,, * Yrо" ) , (3З,12)
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Yuxarlda qэгlr oluIran iisulla k:LгЬоп аtоmчпuп ЗЗ,1 gэklinda

gбstэrilап (- l ] - 1 ). (l - 1_1 ) чэ (- I - l l ) istiqamatlarinda убпэlmig digаг
iig hiЬгidlэgmig atom, оrЬitаlIаrlпl da tapmaq оIаг:

y(-l l - ,,= j(.tъ, - ,V2P, + .рr,,, -. чrп_ )

l},(1-1 -'i= j('rr,.-Y2l,, -Yr,,, .-Yzt,,) tзз.lз)

Y(-l - 
'''= |(*r, - Yэр, -Yzpl,* Yrr. )

(33.12) u. (3Ъ.13) l:imi tэуiп оluпап dёrd hibridlagIniý aton
orbitallnln hаr birinin r;rьitэ эmаlа gэtirmаk qabiliyyati mаksiпrurп
c,lub, 2-уэ Ь:эrаЬэгdir. I}u funksiyalarln hаr biri ЗЗ.l 9aklilrdaki
kubun uyýun diaqonah Ьоуuпса elektron bulu,lunun maksimurn
srxhýa malik olln:tslnl, уэпi hэmiп istiqamatlarda maksimuln
rпбhkэm kirnyavi гzrьitэlэriп уаrапmаslпl tamin еdiг. Нэmiп dord
hibridlagmig atom orbitallarl оrtопогmаllrq gэrtiпi оdэуir vo fэzаdа
у,сiпэImаlэгi istisna olrnaqla" brittin хаssаlэriпэ gога Ьir-ьiriпа
еkчiчаlепtdiгIэr. Вч hibridlagmig atoпt огьitаllагl kuburr mэrkэziпdа
у,еrlэýrпig kаrЬоп atomui,rdan di,izфn tetra.edrin tараlаriпэ dоýru Ьiг-
birina паZаrап tetгacdrik Ьuсаqlаr (tояOzв,1 altrnda убпаlmiglаr (gakil
33.2). Bu isa atom Klrbitallartnrn hiЬгidlоýmэsi anlaytgrndan istifadэ
еtmаklэ metan (Cl14) mc,lekulunun чэ опа Ьапzаr digаг molekullartn
clayanrqlr fаzа quгul'gч'ч паzаri оlаг;rq izalr etmak demakdir.

ýakil З3.2 КаrЬоп аtоmчпчп hiЬridlэ9mi9
atom огЬitа]Iагlпlп y<inalmasi sxemi

Malumdur ki, tetliledrik brrcaqlal. (tояOzв,) diizgiin tеtгаеdгiп
rпэrkэziпdэп onun tэр,эlэгiпа dоýrч 9эkilmig cliiz хэtt раrgаlагt
аrrаsmdа уаrа,пIr. C,rra gоrэ сtэ dеуirlаг ki, metan molekulunda r,э
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уuхагldа gбstэrilэп digэr Ьiriэ9mэl,эrdэ l<aгbolr atomunun valent

istiqarnatlэri Ьir-Ьiri ilэ tetraderik Ьuсаqllлг alnala gаtiriгlэr. Almaz

kristalrrrda da hэr bir kагьоп atonlu dёrd ,Jэпа qonýu kаrьоп аtoпlu

"i}э tetrireclгik Ьuсаqlаr alttnda yonalan ]k<lvirlent гitЬitэlаr уагzLdtг.

Uпlurпiууэtlа, tеtrаеdгik quгulu5 va mэh,. dэqiq lo90zB' qiynratina

ma]ik tеtгаеdгik Ьuсаqlаг tаЬiэtiп mocuz:lsidir (аrr рэtэklэri, qэdim

Мisiг еlrгаmlагt, mеmагlrq rTiimuпэIэгi, rnclekullarln qurulugu va s.).

А[оm orbitallarrntn уuхагldа цз7зг,Сэп k:er;irilan hiЬridlэ9mэsi

Ьir dапа s(2s)- r7з tig dэrrэ p{.2p,,2p,,2p,)-orlэitalrrr iýtirakr ila Ьа9

verdiyi i.igrin sp3 (еs-ре-iiq)-hilэridlа9mэ adl;tntr,

Yr:xartda Сеуilэпlагdэп aydln оluг ki, hiЫidlэqmiý atom

оrЬitаllагlпrп rabita ашэl,э gэtirmэk qabiliyvэti maksimum

olduýurrdan опlаr daha mоhkэпr kimyэr,i rаЬitаlагiп уаrапmаslпI
tamin еrjirlэr. ,3.3.3 9аkliпdэ hibridlэgmili чэ hi,Ьridlэýmэmiq atom

оrЬitаllаrrпm rаЬitа эmэlа gatiгmak qabilii,yэtlarini mtiqayisa еtmэуэ

imkan чеrэп diaqram gostaril miqdir. s

р

нАо

ýаki1,33.З. Hibridlaqmig va hibridla9marniq a,tom orbitallarmtn

rаЬitэ эmэlэ gэtiгmэk qаЬiliууэtiпi gбstаrэп diаqrаm.

Valent orbitallarrnrn hiЬridlэgmэsi tаkсэ karbon аtоmчп<lа

dcyil, ba;qa аtоm!аrdа da Ьа9 чеrir. Мэsаlэп, ха_гiсi tэЬаqэlэriпiп

еlеktrоп konfiquгasiyal nu2npz olzrn silisiunr (л=3), gеrmапium

(n=a) \,э qalay (n=b) atomlartnda da dortl datra tel.raedгik valcntlik

lntiqahirla оluпur.
Ulnumiyyatla isa. atomlarda гаЬitэ эпаlэ gэtirап еlеktгопlаrtп

епегjilеri az fэrqlэпап tэьэqэIэrdэ уегlэýdiуi britiin hallarda hэг dаfэ

atom orbitallarrnrn hibridloqnrэsi апJауl9пldап istifada еtmэk
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zаrurэti Ineydaira ýlхlr. Еlеktгопli.trlп еrrегjilаri farqinin bбyiik olmasl
hibridlaq m:lуэ rп;rпе оluг.

ýзl-da gёstarildiyi kinri, ivl/i чэ f/rо molekullaгrnda чаlепt
bucaqlart, rryýun olaraq, < H,\itl= l07,30 vе < НОп = t0+,5о-diг. уэпi
tetracdrik Ьuсаq[агdап kiqikdir Brrnu agaýldakr Iniilahizalara эsаsэп
izah сtmэk оlzrг. МаIumdчr ki, arr mсihkэm гаЬitэlэг ,,s - \.а лр- a-tom
оrЬitzrllагlПlп ЬirgЭ igtiгakr tlэl-it::lsinda уаrапtг. Опа gоrэ dэ /rЯ', va
flrO molekuIlarl уаrапагkэп ,t ча о atoгillfi,rnda 2s-elektronlarrn
hэуэс:апlапmаst ча Ьчпuп ,ci:, паtiсэsiпdэ harnin molekullllrda
tetracdrik valent bucaqlartnrn уitrапmаsl bag чегэ bilardi. Lakin bela
hэуэсапlапmа tigtin tэlэь оluпап епеrji С,N,о slrаsl Ьоуuпса
artdtýrnclarl, М чэ о а[опrlаппdа 2s -еlеkt,rоп 

, buludunun
hэуасапlапmаst tam hiЬridlа9mэпirr Ьа9 чеrmа5i Ёgiiп lazlm
olduýunrJalr az оIur. Вuпчп da паtiсэsiпdа az<lL чэ oksigen
аtоmlагtпlrr va.lentliyi artmlt,. М-/,1 чо ffrО molekullaгrnda < НNtI уе
<HoI! -valr:nt tlucaqlarl isa 9l)0-dan bбyiik, tc:traerjrik bucaq_lardan
(iояOzв') ki,;ik оlчr.

НiЬri<llэýIпэ пэzагiууэsiпэ gсiга NЯ,, va 1/rО molekullaгlrrda N
чэ С аtо,rпlагt sрЗ hiЬridlс,ýrrrэdэп altnmtq hibгidlaýmiý valent
orbitallarl vasj,tasila kimyavi r;rlэitэlэr аmэlа gэtil.mаlidiг.. Кагьоп
аtоmчпdа sр3-hiьridlэЕmэdэп, :tltnmlg dord сlэпа virlent ioгbifttllna
driгd dэлэ с:lеkt.rоп dtigiir:

Br,r isa tT.et;:Ln molckulunda dё,гсl dаtrэ tetraedrik с-rz гаЬitэ[агiпiп
эmэlа gаimаsiпэ sэЬэЬ olur (9akil 3З.4, а).

AZrlt аtсlрцлdа dсiгd сlапа sp3-hibricllaqrTriE чаlепt ]a.toln

оrЬitаlIагrп.а Ье9 elektron dti;i,ir:

eft+
-г -т- ,-г -г

Sp

-ft -t- -t J-
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Brr orbitirllaгrn ЬiriпdЭ sрiпlэri anti,paralel olan iki elel,:tr,.ln уеllэ9iг

чэ bu orbital kimyavi rаьitэ эпlаlэ gаtirпriг. IIamirt tlrbitaldakl

еlеktгопlаr rаьitа эmаlэ gэtirlпэуап eIektron ci-itй аdlа,пrг Веlэliklа.

Nflз molekulrr аtпаlэ gаlэrkэп Л/ atomunun dorcl dэпа ,ý/ 
]-

hiыidlэ9miq v;llent atorn оrьitа,llаrtпdап й9ii tetгaedri}: rаьitэiаr

amala gаtiгmэli, dбrdiincir orbital isэ tеtrаdеriп tараlагiпdэп Ьiriпэ

dоýru yonalmali чэ rаЬitэ эrпэlа gэl.iгmэmэlidiг (qэkil ЗЗ 4, Ь),

Oksigcn atomunda 4 dапэ sp3_hibridlэ;miq,raletrt atom

оrЬitаllагlпа б elektron di,i;iir:

о

Bu halda rаьitа аmэlа gаtirmэуэtl iki dэпа elektron сiitlэгi iki dэпа

hibridlaýmiý atom orbitalrnr tutuг. Oksigen atomunun digэr iki

hiьridlэ9mi9 v,alent orbitallarl isll tetraedrik Ьuса.,qlа-r altrnda

убпэtmig kimyavi rаЬitаlаr аmэ[а gat,iгmalidir (gэkil 33.4, v),

Cllr

l09"Z0,

аЬч
ýakil 33.4. сн 4, Nнэ че I{),o mоlеkчllаппdа аl.оrп

orbitallarrnrn lэir-ьiriпi бrtmэsi

веlэliklэ. atom оrьitаllагlпtп hibridla9masi anlayrqrrldan istifadэ

еtmэklэ, СН4,NНз va HzO mtllc:kullannda kimуэчi rаЬitэlэriп

хаrаktеriпiчэ bu molekullaTtn dayantclh fэzа qurulugurru izah еtmэk

m,iirтrkiin оlur. Lakin пэZаIа alm:rc1 lааmdш ki, bu rnolckullarda

valent rаЬitэlаri i.igiin yazrlmrg dallla firnksiyalarr vasita:;ila араrtlml9

ilтt-1-

Hz0H,N

N
ýt

с
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hеsаЬ!ашаl;а,r пlаtiсаsiпdэ га.Ьitэ enerjisillin dэqiq qiyrnэtinin
altnac:aЁlnl va lram da уuхагtкj,а Еагh olunmuý kеуtiууэt xaTzrkteгli
пэtiсэlаrсlаrt dahll yi.iksak olarr Ьir gey gсizlапlэk olmaz. yчхагrdа
5аrh olu пitrrlага. аччэlсэdэп гп;эlчm оlап tacrtibi Гаktlаrа xeyli
dirэсоdэ istinad еdаrэk, qclxatcrпtlu molekullar,Ja kovalent rabitarrin
yatralllnil:;lnln kvantmexirniki tэsчiгi kimi baxmaq daha dЁzgiin
оlаrdl.

ý 34. zltom огЬitаllагlпlп ,д,2-hibгidlagmasi. Crllo molekulu

КаrЬоп atomunda чаIепl irtom оrЬitаllагlшп ýЗ3-dэ baKrlmrq
sрЗ- hibridlaýmasindэn ba9qa ,;r2-hibгidlaýmasi dэ Ьа9 чеrэ Ьilэr.
Adrndan gёгi.iпrliiуii kimi. sp2-hibridloýmэda Ьir dэlrа .с- чэ iki сапэ
p-orbital (rпаsэlап. 2s-,2p. - \,е 2Py-orbitallaг) igtiгak еdiг. Ugйпсii
p-orbital (baxrlarr halda 2р") isэ hibridlasmamig qаhr. ý32-da ,sаrh
olunanlal,a эSаSэп kаrЬоп аtоrпчпdа, sр2-hiЬгidlаýmэ пэtiсэsiпdа
altnan чаlе,пt orbitallarlnl iimumi ýakilda agaýrdakr kimi yazrnaq
оlаr:

Ч = c,Yz" * Ь,Yrп., 1-с,\У2о, (i = I,2,3)

(U - u., (з4.1)
,4 - '2Pz.

Qeyd edak ki, mэsаlап, Ьоr atclmunun Ьirlаýrпэlаri уагапаrkап <lэ

spz-hibri.Jlagmэ cizЁnii gбstагir. Веlэ ki, Ьоr аtоmчпuп asas halrnrn
elektron konfiqurasiyasr l,s2 2s2 2рl kimidiг. Kimyavi rеа.ksiуа
Zamanl Ьоr аt()mч hэуасаtilапtг чэ еlеktrоп konfiqurasiyasr
|s22s|?1l2 оIап hala kegir. Bu hэуасапlапmlg halda оlап 2s- va 2р-
valent ог:эitаllаrt, hiЬridlэ9rпа lrаtiсэsiпdэ, уепi, Ьir-Ьiгiпа ekvivalent
оlап tig rlэп:э valent.orbitalrna 9ечгilir.

(34.1) iГаdаsiпdэ 9 dэпа namalum а,,Ь,,с, (r=1,2.з) аmsаllагl
hibridlaq;mi;l atom огЬitаl[агtrrlп ý32-dэ qeyd <rlunmug aSaS
хаssэlэrir,:dап istiIadэ etmakla t,а;эlIа Ьilаr. Simmetriya пriilаhizэlэriпа
аSаSэп biiga diigriltiг ki, maksilnal бrtmэ prinsiгinirr (ý31) оdэпmаsi
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iigiin (34.1) kimi tэуiп olunan Yl,'1U2 чэ vr hibгic[ial;rniý atom

orbitallarr Ьir miistэvi iiz,эгiпdа Ь,iг-Ьiriпэ паZаrап l200 lrttr:aq alttnda

убпэlпrэklэ уеrlэ9rпэlidiгlэr. F-at,z edak ki. Ьч оrtlitа,llаr .\т)},

tTr-istэvisitrdэ уегlа9rпi9lэг чэ оп],аrdап Ьiгi ох Oxu Ьоучг са

уопэlmi9dir (qэkil 3a.l .).

ýakil З4.1. 
"р2-hiЬridlэqlrrэd,ап 

altnmtg clrbitallal,

ох охч boyunca yonalmig hibridlaqmig orbital;r Ч'2р}, -аtоm

orbitalr рау vermэdiyi iigi.in

Ч/ = aYz,. + ЬЧ2п, + cY2o, (34.2)

ifadasinda с=0 оImаlrdrг. Digаr tэrаfdэrr Yr.*atom tlrbitalt sfеrik

simmetriyaya malik olduýu tigfin о, i.ig dэпэ (3a.l) hibridl:lqmig atom

оrьitаllаrrппr ]rэr birina eyni рау vermalidir. Вч isэ о dеmэkdir ki,

(З4.2)-dа ,'=1. чэпi с=* ohTralrdrг. Веlэliklэ. ох охш boyunca, з,, Jз

уiэпаlmiЕ hibrirllэ9пriý atom огЬitаlrпl
I

*, =;Ь y2, + ьy2о, (З4.З)

kimi yaza bilarik. Вчrаdа б паrпэlum эmsаh Yl fulrksiyasrnrn,

normalltq 9aTtindan taplhr:

r = I[*i l2 au =\ + ь2 , ь= ^|: 
(ji4.,1)

з \з
DеrпэIi, ,р2-hiЬridlэgmэ noticasin<lэ alrnan чэ ох oxu boyunca

уопэlmi9 hiЬridlэgmig atom orbitalпrrn а9kаr ifadэsi

,r, = -Lлv," * nEvro (з4.5}
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У, lriЫidlэýmig atotTl orbitalr iir;iin

,у, 
= -Ji ,{,t + hyrr, * а-y:r__ (З4.6)

ifаdэsiпi yazlnirq оlаг.
(з4.6) va (34.5) Гunlcsiyalarrrrrn Ьir-Ьiriпэ огtоqопаl olmirsl 9агtilldап

6=Jч,,ч,r/ч =]^-^Г? u, 6==*_]- з чз а (З4,7)

alartq. Onda

Y, = 
j=,г |- Jз 

Рr, - 
лuYrr" 

+ СY2р, (34.8)

yaza Ьilэrik. Вurаdа с amsalt Y, funksiyaslnln погmаlhq 9эгtiпdэlr
taplllr:

|=J[чr]'ач= |;*|*r' 
(з4.9)] 6 \",,-,

YrhiЬгidlа;rпiq atrэm огЬitаlr irmumi 9аkildэ (з4.6) kimi tay,in
olunduýundan (З7.9)-d;I с amsallnl + iýara ilэ Ч'r- dэ, - igаrэ ila.isa
yr-dэ yazmaq чэ Ьеlаlilсlэ da, hэr iki funksiyanln analitik itъdаs,rпi
tapmaq оIаr.

Belaliklэ, s,a2 -hlЬridlэ;mа пэtiсэsiпdа allnmt; (з4.1)
hibridlэ9miq vaIent atorn оrь'tаllаrtпш аgkаr ifadalari aqaýrdakl kimi
оlаг:

v,=*Yr, *,Рr*rr"

Y, =]..}',, -*Yrп' * ir*rn, /?/ 1л\
- Jз J0 LI/.f J2''r, (34.10)

Y.,=lч,, I l" Jз ., - 
,G 

Yrn^ - i,*rn,
\l-, _ l-U
'4-'2р=

Вч hibTidlэgпrig flrnksiyalar oltonormallrq gэrtiпi оdэуirlог чэ
onlartn hэr birinin пrос|uluпuп kvadratl Ьir miistэчi iizэTinda Ьiг-ьiri
ila l2O0 brrcaq эmэlэ gоLirэп ;istiqanrэtlaTdэ maksirnum оlur. Dеmэli.
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maksimal ётtmа prinsipina gcira harnin lriЬri,Jlэýmiq valent аtоrп

orbitallarrnrn iýtiгakr ila уаrапап iig dапа kinryэvi rаЬitа eyni Ьir

miistavi tizэriпdэ уеrlаqrпэli v;r опlаr aгastndakt valetrt bucaqlartntn

hэг biri l200 olm:tlrdlг (gakil З4.1). DоЕrudап cla, tасriiЬаlаr gоstаriг

ki, Ьоr atolnunun В.Yз (-r-hidrоgеп atomu. halogen ;rtоmu ola

Ьilэг), 8(с:l/з)з -tгimеtilЬог, В(О//), -Ьог tu19ustt чэ S, kiпri

ьirlо9rпаlэri miistavi quruluga maIikdir, bu Ьirlаqmэlаrdа Ьсlr

atomunun эmэlЭ gэtirdiyi hэr iig tabitaпlin uz,unýulu eynidir l,a

hэmiП rabitalor Ьir-ЬiriпЭ паzаrэП l200 buca.q aitrrlda yonalmi;dir.

Qeyd cdak ki, bu паtiсэ klassik quгuluq пэzаriуl,эsiпа пisьэtэп

kvant kimyasr tэsэччtirlагiпiп Ёstiinliiyi.inii Ьiг daha эуапi Еэkild,а

niimayig etdirir. Bela ki, klassik qurulu$ nazariyyasi baxtmtndan,

mэsаlап.

Ct - в-- Cl--N
\cl -- 

CJ

Ьirlа;mэlэriпiп fэzа quruluqlart arastlrda trэq bir kеуГrууэt fэrqi hir;s

оluпmчг. Lakin kvant kimyasr tэsэwiiгlаriпа эsаslапап atom

orbitallarrnrn hibridla;mэsi п:эzаriууаsiпdа;r istiftida etdikdэ mэlчm

оlчr ki, ВСl, moiekulu mtistэчi quruluEa Tnalil: rllduýu halda, NС/,

molekulu йgbucaqlr piramida gэkliпdэ cr]mail ча azot atomu Ьч

рirаmidlлпrп tэраsiпdэ уетlэqmэlidir. Malrz Ьчпа gбrэ dэ hэmiп

mоlеkчllаrrп polyarlrýr bir_birindan {'arqliclir. веlэ ki, всlз

molekulunun dipol mоmепti stfra- ЬэrаЬэгdir, уэпi о, qeyri-

polyardrr. .,VC/, molekulu isa роlуаrdrr.

кагьоп atomunda Ьаý чеrэп ,р2 -hiьridlэqmэ naticasindэ

уаrrапап ап sаdэ rnolekul etilen (с2но) пrole!:uludur, Вu molekr,rl

уаrапаrkэП hэг tliГ kаrЬоп a-tomunun (34..l0) hibridlogmig valent

оrЬitаIlаrr Ьir miistэvi tizaгinda уегlаqэп ti; dэпа o -rabita, уэпi Ьiг

dana С-с чэ iki сlэпа с--н rabitalaгi эпrаlэ gэtirir. Каrьоп

atomlartntn hibridla;rnэmi9 2p,-orbit.allarr Ьir-Ьiгiпi )/andan ёrtэrэk

С-С z-rabitasiarnala gэtiгiгlаr. On nrohk:,m z-rabitэnin yaranmasl

о zaman bag чеrir ki, kаrЬоп atomlaTtnrn hiЬridlэgmэmi9 2Р,,-

ClCl
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огьitаilаrl molekul mtistэчisiпэ реrрс:пdikutуаг оlап mijstavidc bir-
Ьirirrэ раrаlеl уiiпэlпrэkl;, уегlэ9mig оlsчпlаr (9akil З4.2),

ВеIаIiklэ, kvant kimyasr tаsэччi-iгIэгillэ asaSan aydtn оlur ki,
etilen rnolekulu mtilitavi molekul olmalrdlг, bu molekulcla kагьоп
аtоmlаrl агаsпdаkl rаьitэ ikiqat olmaIldlr va ozii dэ Ьu гаьitаIэгiп
b,iri о-, digэгi isa z-rab,ita olnraltdlr. Etilen molekulunda <i/c.C чэ
<: lICI{ valent bucaqlarl l200 olmalldlr. опа gбrа dэ etilen rnolekulu
(C2lt 4) tigiin qurulu9 Гоrlпчlч

н\ =- t{

-С =С''
Н- \о

kimiyazlhг.

2ll l 2Pz

ýэkil 34.2. Сrllо nrolel<ulunda еIеktrоп buludlarrnrn paylanmast
Sxeml

EtiIerl molekulu tiqiin пэzэri оIаrаq miiayyan edilmig Геzа
qurulugu hэm da Ьч molekulun Ьir чсuпuп С - С гаьitэ хэtti
atrafinda digar uca пisьэtап sэrьоst firlanmastlrrn qеугi-mtimkЁп
cllduýunu (ikiqat rabitanirr <<saTt> оlrпаstпr) izah еtmауэ imkan чегir.
Dоýrudап da, Ьеlа fiгlitпmа пэtiсэsiпdа 2P.-orbitallarln bir-birilri
сirtrпэsi azalar, z-r;lbit:, zаiflэуаr ча Ьч zaiflamarri kompensasiya
еtmэk iigiin аlачэ еп,эrji tэlаЬ оluпагdl.

Кчапt kinryasr tэsс,ччtirlогiпа asaslanaraq etilen molekulu tigtin
аLhпmц паzагi паtiсэlэr t:lcгtibi Гаktlаrlа tam uyýurl gэliт.

Nэhауэt, beia Ьir mэsаlэуа diqqэt уеtirаk: С-С о-rаЬitэsi(,:-lt rаЬitаlэгiпа ekvi,alent olrnadtýl iigiin, (34.10) kimi tayin
оluпап Y, vo Y, hihictlagmiý valent orbitallarlnrn ц-" ekvivalent

iI
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oi*u.r.r' tэlэЬ etmak lazrm deyildir. Baqqll s6;rl:l, .://С(' чэ <ttCtil

valent Ьuсаqlагt Ьir-Ьiriпэ ЬэгаЬаr olmaya са bilardi. Bundan baýqtr.

etilenin tбrэmаlаriпdэ valent h,uсаqlагtпlп с iуm,эti saxlanmaya Ьilэr,

ý З5. Atom rrгbitallarlntn .sp -hibridla;tnasi, Crl,l, molekulu

::] 
КаrЬоп atomunda aton огЬitаllаrtпllr sр3- чэ spJ -

hiЬridlаl;гпаlэгiпdэп ba9qa .у -hiЬгidlа9пLэsi dэ bzr9 чеrэ Ьilаг.

дdrndair goriindtryii kimi sp - hiьridlаqпrэсiэ ikl сlапэvаlепt orbitalr,

уэпi Ьir dэпа лs-. Ьir dэпэ dэ rp-atom trгbitalr (mэsэlэп, kаrьоп

atomun,ja 2s- v:E Zp,-orbitallar) i9Iirak ,эdir. сligаr iki лp-clrbitlll

(masalэtr. 2р,-- va 2р,-оrЬitаllаr) hibгidlagrnamiq qalrr, Ona gбга dэ

kaTbon atomunda sр -hiЬridlаqmэ nlltical;inda altnan yeni

Гtrпksiуаlаrt timumi gэkilсlо aqaýrdakr kimi 1lazпraq оlаr:

Y, : а;Y2. + Ь,Y2ч, (' = 1,2)

\у _ чJ. (35.1), з - ,2ру

\L, _ \J,/, 4 - 'zp,
Вчгаdа 4 dапЭ паmаlum di,bl (i=l,]l) эпrsаllаrl hiЬгidlэq;mig atom

оrЬitаllагrпrп ý32-dэ qeyd оlчпшu9 эSi,l,s хаssаlагiпdап istifadэ

еtrпэklа. tapilrr. simmetriya miilаhizаlэriпэ asasan aydrndrr ki,

rnaksimal ortma prinsipinin (ý3l) odallmas,i iiý,iin Yl чэ Ч'z,

lribridlэýrniý atom оrьitаllагr Ьir di.iz xatt Ьоуuпса Ьiг-ьiriпа aks

istiqarnatdЭ уопэlmэklа уеrlаqirпэlidiгIэr (q)kil 35.1), Вuпdап Ьаqс;а

2J-atorn orbitalr sfеrа gэklinda olduýu йgiirl опuп

Y = oYz, + ЬYrп* (35.2)

hilэridlа:;miq аtоrп orbittahnar чегdiуi ра\, % olmahdrr, Вu isэ о

dеmаkdiг ki,

o'=L, о=з.-.! (З5.3)
2 л]?

olmalrdl,г.

Веtэliklа, (_1:5.2)-ni



278

\l/ =
I

Jz
Y2" * Ь\Р;,,r, (з5.4)

kimi yazrnit,q оIаr. Вuгаdа n;lntcllum Ь amsalt, V hibгidlapmig atom
огЬitаllпrп nornralllq gэгtiпdап ta"pthT:

r=J[ч,]rа,=l* Ё, ь! =l, r=*l (з5.5)22,2
Ь эrпsаltпlп bu qiymatlэr,ini (35.4)-dэ yazmaqla (З5.1)-dэki V,

va Y2 tribгidlagпriý atom orbitallarrnln hаг Ьiriпiп аqkаr ifacJэsini

tapmrq oltrru,q:

V, = j; lY2, , Y2о, ). 
,/2

Ъ = 
;|;tVr" - Yrr, )

ЧРз = Ч/2r."

-"Li = Yzr,,

(35,5)

ýakil 35. 1. sр-hiЬridlаqmэdап almmtg atom orbitallaгl

KarboIr atomunda at<lnt оrЬitаllагtпlп sp,-hitlгidlэgmasi

пэtiсэsiпсlэ ]iаrапап эп sada mс,lrзkчl asetilen (.СrН11 mc,lekuludur.

Bu molellul эmаlэ gаlэrkэп kаrЬоп аtоmlаппIп (Зj;.5) kimi tayin
olunan h,bridla;miý yl чэ y2 olbitallart С- tt че С -Со-rаЬitэlаri
аmаlэ gэtiriг. КаrЬоп atomlanlrln hiЬгidlэqmэmiq qalan чэ Ьir-Ьiriпэ

реrрепdi}iчlуаг rrrristэчilэгdэ уе:rlа9эп Y2/"/ уз Y2а; valent оrЬitаIlагr

isэ bir-birini уапdап бrtэrэk iki dапэ С-С z- rаЬitаlэгi эплаlа

gэtirirlаг (9эl<il ;}5.2).
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ýakil З5.2. Asetilen Cr11, molel:ulunda kimyavi rаL,it:,lэrdа

elektron buludunun 1raylanmast sxenri

Belalikla, aydrn оlur ki. ast:ti,len molekulunda С' - С rabitasi

i.igqatdrr чэ бzi.i da bu гаЬitаlэriп tliri о-, digэт ikisi isa z-га.Ьitэdir:

Н -С =-С'- il
yuxarrda gэrh olunanlardan gё,riiпiir ki, asetilen nlolckulu xatti

molekul <rlmahdtr, ),эпi bu molekulu ta9kil еdэп atomlaTtn harnrsr Ьir

dtiz xatt fizаriпсlа уеrlэ9mэlidir.
z-rirbitэda еlеktгоп bulurrllaпnrn bir-biгilri ijri.rnasi о -

гаьitэdэkiпэ пэsьаtэп az olduýu ljgiin ауdrпdlг ki, z,гаьitэ о-
rаЬitэуэ пisЬэtап zaif olmahdlr. .Bu isa о dеmэkdir ki, ikiqat

rаЬitэпiп (С = С) mбhkэmliyi birqat rirbitэrrin (с - с)
mёhkэmliуiпdэп iki, i.igqat гаЬitапirr (с = с) miihkэmlilli isэ tig dаfэ

9ох olmamaltdtr. Bu rаЬitэlаrirr епеrjilаriпiп tэсriiЬ,i qiymatlari

hamin паzэri naticani tэsdiqlэуir:

с _с 5gЦ!!
mоl

kkal
с =с l00-

пюl

с=С рзч
Umumiууэtlа isэ kvant kimya,sr tэsаччйrlэriпэ эSi}S€,п asetilen

molekulu iiqiin tapllrnlg btitЁrr паzагi паtiсаlаr uyýun tэсriiьi faktlarla

tam tэsdiq оlчпuг.
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Qey,J ,эdэk ki, atorn orbitallarrnrn sр-hiЬridlэgmаsi. mэsэ[ап,
ьегillium, sink, kadmium, civa чэ s. kimi аtоmlагltr kirпуэчi
ьiгlэ9mаlllгi уаrапагkап da lэtrg чеrэ bilar. Bu поч аttопrlагlп
hamlstntn, ;,t;as htrltnda хаriсi сlеktгоп tэЬэqэsi лs - talraqad,ir чэ
Irэmiп tаЬэ,qэdа ci.itla9mi9 (sрiпlэгi antipaгalel olan) iki elektron
уеrlа9ir. Ivlаsаlэп. Ве atolnunun эSаs haltnrn elektron
konfiqurasiyast l.я22s2 kimidir. Kimyavi reaksiyarlar zaпIanl Ве
artomunun rniiayyan qador enerji udагаq hayacanlanmtlsI пэtiсаsiпdэ
хагiсi иs tэЬаqэsiпdаki еlеktrr>пlаrdап biri эп yaxln /-tэЬаqаsiпэ
kеgiг va irtcm ciitlaqmamiý iki dапэ valent еlеktгопчпа malik olur:
ls22s|2pl. К.imуэчi rаЬitаIэr аrпэlэ gеlэrkэп isэ Ьir-Ьiгiпэ ekvivalent
оlmауап bu valent atom огЬitаllап sp -hiЬridlаgmэ пэtiсэsiпdэ Ьir-
Ьiriпэ ek.vi,yalent оlап iki dэпэ hibridlagIni9 Y, yэ Y2 atom
огьitаllаrlпа gечrilir. Bu hibricllaýmig atom оrьitаllаrr isэ, yuxartda
cleyd olrrrrdr_rýu kimi, maksimal бrtmэ ргiпsiрiпэ giirа, ey,ni Ьir diiz
xatt boyunca, aralartndakl buc:ac1 l800 olmaqla, уегlэ9mэlidir (9эkil
35.1). Dсýгtldап da, tэсriiЬаlэr gбstarir ki, ВеХr, Zп*'r, CdX2, HgX2
( Х -hаlоgепСir) molekullaгr xaiti mоlеkчIlаrdlr ча бzii dэ bu
molekulla.rdir metal atomunun ha.logen atomu ila эmэlа gэtiгiуi hэr
iki kirпуэ,чi гаЬitапiп uzunluýu e]inidiг.

ý 36- Atom оrЬitаIlаrmrп hibridlagmasinin iimчmi nazariyyasi

Yчхагldа (ýý3З-35) biz atoin oгbitallaгrnttl rpl -tribridlagmэsini
(t = 1,2,3) паzэrdэп kegirdik. Kegid qrupu еlеmепtlагiпiп atomlaTtnda
s- чэ р- еlеktrопlаrdап bar;qa d-еlеktrопlаг da lnovcuddur va

kimуэчi гаЬitэlэгiп yaгanmaslnd:r (mаsаlап, kotnpleks Ьirlэqmаlаriп
эmаlэ gаlmаsiпdэ) /- еlеktrопlаr da igtiгak eda Ьilаr. Ona gоrа dэ
atom clrbitallannln йmчпti halda ,pk r!'n - hiЬridlэ9пrэsi

(*=TJ; ,,=i,Б) пэzэrdэп kеgiгilпlэlidir. Bagqa sёzlа, s -,р- уэ d-
atom огЬitаllаrtпrп lээ:чilэriпiп ча уа hamtslntn
(r, р,, ру, pz,d.2,d,7,dy7,d*1,,d"2_r,2) хэtti kombinasilzastndan allnrntg
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'Ьir-Ьiriп,э ekl,ivalent olan biittin miimki.in hiЬ,гid[э9rriig valeпt

оrьitаllагr taprlmal,rdlr. Bela ekvivirlent valent clгbitallalr sistemini

, qrup пэzагiууlэsi vasitasilэ tapmaq alveгiýlidir. {,'tinki hэr Ьir Ьеlэ

v:llent,эгЬiLаllагl sistemi бziiпэmахsчs хагаktеrik,;immgtгiуir
qгчрчпа rnailikdir. Bu Гчпksiуаlаr sistemi uyýun qгчрuп i-imumi

hlal1la gаtiгilэ bilan tэsчiriпiп bazisini ta;kil еdiг \Ia qгuрuп

хiлrаktеrlэг сэdчэliпdэп istiгаdэ еtпrэklэ Ьч bazis h;эmiп qrчрuп

gэtirilЭ ЬilrпэуэП tаsчirlэгi ilэ iГаdа оlчпа Ьilэr. l\tomltn s,-,P- чэ

d-c,rbitallarr da qrupun tэsvirini taEkil edirlar. I{ibri<Jla;miý valent
.i оrьitаllагl sisteminin gatirila bilrnayan tэsvirlarirrin atom

orbitallarrrrllr tэsчirlэri ila mйqa.yisa edilmэsi аtоm оrьitаllаrlпrп

mэhz harrst komb,inasiyastntn laztmi simmetriyaya mirlik valent

огьitаllагr sistemina gаtirэ Ьilэсауэпi miiэууэп еtmэуо inrkan чеrir.

Bu iimumi proseduranl bir misal iizra аrаgdtrаq: Ьiг-tririпа паzэrап

l20') bucaq эmэlэ gаtirmаklэ tlir rпtistэчi Ёzаriпdа уеrlа9эп ii9

ekvivalent rаЬitэlэrirr уаrапmа S l Tni.imktinltiyiini.i tэclqiq ed ak.

веlа rаьitаlэri аmэlэ gэtirэп valent orbitallarr sistemi Dзь

simmetriya qrupul)a mэпSuЬduг. Brr qruр i.igiin хаrаktеrlэr 36.1

cadvalin<lэ veгilmigdir, Bu саdчэ].dа hэm dэ koollirLatlartn vo

koordinatlarrn uyýun kombinasiyalarltrln QevrilгOa xassэlaTi

gбstэгilпrigdir.
(--эdчэl36.1

Тriqопаl оrЬitаllаr til,,ulr,*uruП'еrlэr сэdчаli

s, d.z

Pz

Р", Ру

1

-1

_l

l
-l
l

0

2Сз 2Sз Зсь i 'о"
,l Ot,

l,x2 + у2, ,2
l

l

]

-l -1

1 1l
l ll
1 li

llAi

,1i

д;

дi

L:',2 - у2, *у

('т, у)d ,ru. .l ', 1
I -l,

,.Z 2 01 l
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Atom огЬitаllаrr .-dэп aslll лаdiаl hissэпiп З(1.1 cadvalinirr
birinci si.ituIluлLclakl i9аrаlэгэ rLlygun sferik tчпksiуаlага hasillari kirni
gcittirL'rllnalidiг. Оп.а g,<irа dэ bu atom оrЬitаllагl sirnmetriya
,qг,чрuпuп arTra)iyyaLlarl ,.irmanl Ьiгiпсi siitundakl igаrаlэшаlэгdа оlап
iпdеkslэr (koclrdinatlar чэ kооrdiпаtlагlп konrbinasiyalarl) kimi
Еечrilэсаkdiг,, Мэh;l buna gёrа dэ hэrпiп atom оrьitаllагl baxll:rn
qгчрuп tasvirlari iigtin bazis funksiyalarl оlurlаr. indi isэ
hibridIэ9mig valent оrьitаllагr 9oxiuýu iiqiin gечrilmэ хаssаlэriпi
tэdqiq edak, I}axrl;rn hаI Ё9йп bu rэrЬitаllаr sxematik оlаrаq З(i.l
gаkliпdэ gcistarilmiqdir.

2

лr,
i
:

;

:

,_,. .,> х

ýakil 36.1 ,/-Ц, simmetri),alt valent оrЬitаllагr

I amaliyyatшrlrr tatbiqi ltaticasindэ огЬitаlIаrrп tiEi.i da dayiqmaz qаIlг.
Ona gбrа dэ о il; i9аrэ etdiyilniz bu оrЬitаllаr goxluýuna tэttliq
оlчпаП I cmэliyyatL iigitl tasvirin xarakteri З-а ЬэrаЬэr olacaqdtr. х,1,

rrliistavisindcr aksolunlrla аmэliуу;rtr ol, naticasinda огьitаllаг
dэyiqrnaz qаhг va bu эnraliyyat iigiirr dэ tasvirin хаrаktеri З-э Ьэrаьаг
оlчr. z oxu atгa]lnd;r l200 bucaq qэdэr donnra эmaliyyatl с,
oгbitallarln i,igtinii.n d:l vaziyyatini dэуigdirir r,a otla gсirэ dэ bu
аmэIiууаt iiqiin tas,,zirin xa-raktel,i slfгa ЬэrаЬаr оlur. ; оХц эtrаflпdа
1200 bucirq qэdэr dёrrlпэ \tэ sonl,a ху miistэчisiпdэ эks oluIrrna
эmэliууаtr Ii, tigiin dэ хагаktсг sfга ЬэrаЬат оlчг

_1
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л oxu эtt-afinda l800 bucaq qэdэг dбппrа эmаliууаtr t]i

trаtiсэsiпсэ 2 уе 3 огЬitаllагtllrп biri dig,агiпа }:egir va 1 orbitair

сlэуiýmэz: qaltr: опа gora da ('i arnэliyyatl ii;iin iэl;чiriп хагаktеri l-э

ЬагаЬаг оlчг. х: miistэчisiпdэ эksоluпmа amallyyatt о,, iigiin dэ

tasviгin кагаktеri, С'2 -э oxýa1 оlаrаq, l-:, ЬэrаЬэтсliг. о tэsчiгiпiп

хагаktегi З6.1 саdчаliпdэ чегilrпЬdiг. (l5 1) diisturundan istiГаdэ

еtmаklэ gбstаrmаk olar ki. br,r gаtirilэ Ьilэ::t tasiviг zLý:rýldakl qayd;l

iizга gatirila Ьilmэуэп tаsчiгlаrа аугtltг:

о= Дi + Е' (З6.1)

]]clalikla, valent оrЬitаllаrr sistemi о zrgaýlclakr llombinasiyalann hэr

lransr biri vasitasila quTula Ьilэr:
о=ý+.Р*+ Ру

o=d.l+px+py

o=s+ dry+d,z_rz

o=d_z +drr+d.r2-r,'

Baqqa sбzlэ, bir-birina ekviv:rlent olan i.iq: dэ;па valent оrЬitаilаrr

sistemini sp2 , sdz , dpz ve dз еlеktгоп konfiquгasiyalartndan hаг hanst

lэiri vasitasilэ qчrrпаq miimkiirrdiir.
ikiqat rаЬitапiп уаrапmаSr miimk|illliiyiinii da охqаr yolla

аrаgdtrmаq оlаr, Маsэlап, etilerr molellulunda ik.iqat rаЬitэуа

yuхаrtdа baxrlan valetlt orbitallarl (Ьах: З(t 2)) ,lasitasila уагапап о-

rabita ila oxlart oг-ratibanin о)(uпа perpen,Jikul,yar оlап orbitallarda

уегlэ9эп р -elektronlarln qargrlrqlr tasiri naticasinda уаrапап r
гаьitапirr mэсmusч kimi Ьахпrаq оlаг. Магkэzi a,tomdan чэ опuпlа

гаЬitаdа olan Ьir nega хагiсi аtоmdап iЬаrаi olan qoxatomlu

nrolekulda da bu ctir rаьitэlэг уаrапii Ьilаг. Вu halda z-гаьitаlагiп

YагапmаSl qэгti xarici atomlarda rаЬitэlагiп охliлгtпа реrрепdikulуаr

уеrlэЕmiq p-orbitallartn olmastndan ibaratc1ir. tlаr Ьir xarici atomda

iki dапэ Ьеlэ р - огЬitаl цýу6:ud ola bildil,ind:,п, bu р -огЬitаllапп

konl-1qurasiyasr (уеrlэýrпэsi) 36.2 gэkliпdэl:i kimi охlагlа sxematik

(36.2)
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оlагаq gбstarila Ьilаг. }Jurаdа biz Ьсlэ hesab edirik ki. l,z,з оrЬitаllаrl
ху mЙstэчisiпdэ уеrlэ9rпiglаг, 4.5.6 orbitallaгl isa -- охuпа paralel
уёпэlmiglэг.

!

I
I

--1_х

l

ýэkil 3б.2. Dr,, simmetIiya qгuрч ii9iin ikiqat rabitanin аmаlэ galmэsi

Bu оrЬitаllа-r sistemini т 11е igагэ еdэrаk, уuхаrldа o-tэsvir iigiitr
etdiyimizэ охgаr оlаrас, z tasvirin хаrаktегlэriпi tapaq.

1 - bЁtiin оrtlitаllаr dayiqmir, >iarakter 6-уа ЬэrаЬэrdiг;
Ol, - 1,2,З огЬitаllаrr dэуiqmiг, 4,5,б orbitallarr isa ёz iýагэlагiпi

dayigir, хаrаktеr stlГrа ЬаrаЬагdir;
сз - biitiilr оrьilаllаr бz чэziууэtiпidэуigiг, хагаktег stfra

ЬэгаЬагdir;

^Sз - biitiin orbitallar iiz ,aziyyэtini dayigiг, хагаktег stfra
ЬаrаЬэгdir;

Ci - (х oxtl atrafinda t800 bucaq qаdаг driпmа) 2,з.5,6

оrьitаllагrпtп hаг Ьiгirлiп vэziyyati dayigir, 1 чэ 4 orbitallarlntn isэ
igагэsi dауi9iг, xar;rkter -2-уэ ЬэгаЬэrdir;

су - (.т: miistэ,visindэ aks оluпmа) 2,3,s,c огЬitаllаппlп hэr
biri бz чэziууаtiпi ,сэуi'iir, 4 orbitah dэуigmir, l rэrЬitаlrпtп isэ iqагаsi
dayigir va хагzrktеr stfrir ЬэrаЬэг оlчг.

z - tэsчiriп хаrаktеri 36.1 сэdчэliпdэ verilrni9dir. Bu gatirila
biion tэsчiгi (l5.1) dristurutrdan istifada еtmэklэ gэtirila Ьilmэуап
tаsчirlэгэ ауlrsаq

iT = ,4i + дi" + Е' -l, Е' (Зб,3)
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olduýurru аlагtq. ;т-rаьitэlэriп уаrапа Ьilпrэsi ,jgtin nrarkazi atom

xarici аtоmlагtп р-оrьitаllаrr kimi gечrilэ bilan mfinasib orbitallara

tTrzrlik olrnalrdrr. Ona gбrэ cla mаrkэzi atO],]-lun (36.З)-dоki gаtirilэ

Ьilrrrауэп tэsчirlэгiпdэп Ьiгiпэ mэпsutr olalr ixtiyari orbitah ikiqat

гаЬitэпiп yarallmaslnda istiГаdэ olun:r Ьilэi.. Dеmэli, z-гаЬitаlэгtп

yaгanlTlasl tigiin ,а]-э rnansub olan p-orbitallalr (р,),Е",а mапsuЬ

olan d-orbitallar (,1..-,,/u_) Чэ Е'-э Inanstrb о,[ап, lakin ilkin о-

гirЬitэlаriп уаrапmаSlпdа istifarJa olunmayirtl iki dэпа clrbital уаrагh

olacaqdrr. ilkin о-оrЬitаllага ehtimal ki, д'.а mэпsuЬ оlап ham р-.

harn dЭ а-огЬitаlLаГtп qarrgtýt daxil olaca,qdtг, Опа gбrа dэ bela

оrЬitаllаrlп igtirakr ila уагапmtg r-orbitallal, (rаlэitэlэг) д;,е va Д"-э

trrэпsutr olan огЬitаllаrrп i;tirakl ilэ yarannll9 z-orbitallar (rabitalar)

kimi mсihkэlп olmayacaqdtr. Опа gtiгэ dll z-rаьitаlаri iki qrчра

aylrmaq оlаr: о-rаЬitэпiп yaranmasrnda istifada olunmayan gэtiгilэ

Ьilmэуэп tэsчirэlаrэ mэпsttЬ oIirn <molrkэm)) 7т- rаЬitэlэr va aks hala,

uyýun <zэif> zr -rаtlitаlэr,

ikidan sэkki::a qаdэг xarici atonrlarla эhаtэ olunmug markazl

atom iigi.in bela hesablamaIarttl паtiсэlэri 36 2 са,Jл,эliпdэ verilmiýdir,

Bu cadvalin siitunlarrnda arcltctl оlаrаq kooldinasiya эdэdi, о,

с,гЬitаllатrп yaranmaslnda tatlriq olunan clektron llonfiqurasiyasr,
,,Ьч "еIеktrоп ;konfiqurasiyasmdan altnmrq гаЬitэlэгilr yerlagmasi,

mоhkэm чr-rаЬitаlriп чэ zаiГ z-rabitalarin ya1irnmasl йgiiп уаrаrlt

оlап огЬitаllаг gostarilmiEdir. iki чэ hada 9ох szLyda orbitallardan

seqinr nriimkiin olan hаllаrdа (artlqD оrьitаllаr mбtэгizэdа

Y'azrlmrqdlг' 
сэdчаl з6.1l

Dayalrrqlr rаЬitаlэriП уегlэ9mэsi чэ gc|xq at г abit аlэriп rni.irnktinitiy{i

III ч

Xatti
Bucaq
I}ucaq
l}ucaq

p'rl'
pz r!'

d( pd)

d(pd'l

d(рd)

айl
p(sd)

p(spd)

l\/l il

р
rls

с!2

sp

dp
2
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d1

d2
2

р
1

р
{pd)d

(sd |d 
а

(sd) pl ct

Sp;|

,lp'

cls2'

а,
dsyl

Mi.istavi tisbm:a,q

Miistэl,i 0sbucaq
Mtistavi i-rsbuca.q

Miistavi lisbucaq
I\4iistэvi i,jzагiпlа qеугi
simmеtгik

U9bucaqlr рirагпidа
0qbucaqlr piramida

Bipiramida
Bipiгamidzr

Теtгаqопаl рiга,rпidа
Теtrаqопаi рiгаmidа
Теtгаqопаl piг;lmida
Tctraqonal pirl:lrnida

Miistэvi be9lrr,rcaqh

BeqbucaqlL piTanida

pd

pd

pd

pd

pd

рз

d'p

4

5 d.rp'
,].7 Sp

d' ,р'
,jlaS

,,l?',tЗ

,4O12

,-lэ ,r,2

(l''

(sр| р

.ý

.ý

dз
3

р

-(t

з
sl)'

r/js

,!sp:|

,1 2
l,! р
2
Sp

,зар

13 ,r,

d"

ct

Теtгаеdг
Теtгаеdг

Mristэvi dбгd'Эuсаqlr

Мйstэчi d<irdbucaqlr

Dtizgiin оlmаyап tеtгаеdг
Diizgtin olmayan tеtгаеdг

DЁzgiin trlmayan tеtгаеdг

ТеtrаqопаI рiгаmidа

(l2

d1
,зар
d'p

d

чI II III I\/

d2

,l2
d
d
d
d

pd2

(rр) р'

d2
2р
pd2

!

р

sd'z
,2

Sa
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бl d, sрз
,l

dSр

d5p
./j7r]

,] 2aSp

d5s
,4 2аr)

P7d

Оktаеdг
Uqbucaqlt ргizmа
Uqbucacllr ргizrпа
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Qeyd ctmak lazrmdrr ki, tlu nletod ixtiyari veTilnriý elektron

konfiqurasiyasl asastnda yarannrlýi гаьitэlэriп у,егlэ9rпаr;i formastnt

qabaqcadirn bilav;lsitэ tapmaýa irn.kan чеrrпir чэ yalnrz rэпu gоstаrir

ki, bela уеrlэýmэ nltirnki,indiirmiii'Ogэг Ьir 9ох hallard,n crldu-u k'm',

lrir еlеktrоп konfiqurasiyasl tigiill гаЬitаlаriп miixtalif сiiг уегlаgmаsi

lпiiэууэп еdilmigdiгsэ, onda bl.r miiхtэliГ уеrlаq,mа,lэriп nisbi

clayanrqhýr digэr metodlarla, rл,эsаlап, rabitanin mёhkarnliyi йgiiп

Paulinq mеушlпа (rаЬitэ эmэlа g,аtirmэk qabiliyyatina) gбга ча уа

bir,-biTi iia rаьitасlа оlmауап аtкэrпIаг aгastnda itэlэrпэпi пэzэrdэп

kеgirmэklа miiayyan edilmalidiг.

indi isa Ьэzi ,чВ, tipli mоlсkullаrrп fаzа qчrulчý,urlч Ьir qэdэг

эtrаflt паzа,гdэп kegirak. Маlчrпrluг ki, molekullzLrm fa,zir qurulu;u

о-rаЬitэlаriп fazada уегlэýmэSi il,э miiэууап olunur. Umurпiууаtlэ

isa, molckullaTtn faza quruluqunrr lr-rkallaqml9 elektron ctitlari

,l'rp'
d'rp

do ,р'
,4 ]tар
d'p'

7

d

р
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паzагiууэsiпа эSаSэп miiэууэп c:trnak оlаг (ýЗl). Bu пэzэгiууаl,э gбrа
rirЬitаlэrirt ,l,a пrэгkаzi atomun :,traflnda liqandlarrn уегlэýmаsi bu
atomun с:lеlсtгоп сi.itlагiпiп (о сiimlэdэп гаЬitэ аmаlэ gаtirmауэп.
уэпi trtiliirlmэz elektron сiitlэгirrirr) sayl ilэ mi.iаl,уэп оlчпuг. Наm da
bela hesa|; c,dilit, ki, bu elektron сйtlэri mlimkЁrп qэdаr Ьir-Ьiriпсiэп
шzztqda yt,rl:lýsin. уэпi огьitаllаr arasl qaг9rllqll tэsiг lninimum olsun.

,,lB,, tipli Ьэzi rnolekullar: rigi.in пrаrkэzi аtоmчп lokall;l;mr;
clektron ,;ijl.iагiпiп Sayl va faza qчгчlчýч 36.З сэdчаliпсlэ чэ 36.3

9aklinda чегilmigdiг. Lokallar;mrg еlеktrоп ciitlэri паzэгiуу,аsiпа
aSaScn gtistэrmаk оlаr ki. Сhrо,.NLI1 чэ 1/rО molellullarl, uyýun
оlаrаq, ,4В4, ДВзЕ че дв2Е2 (Ьurаdа д-rаЬitэ аmаIэ gаtirmэуэп
еlеktrоп c:;iit Пdiiг) tiрlаriпэ mапsuьdчrlаr. С Н n rnolekulu пrэrkаziпdа
kаrЬоп аtоrпч уегlэ9ап dtizgi,in tеtгаеdr (ýakil 3б.З,а) fогmаslп<lаdrг.
д?1, molek,ulunda tetracdrill tарэlаriпdаlr Ьiгi Ьсiitiпmэz еlеktrоп
сiitiiпэ max:;usdur чэ опа gоrа <la bu molekul triqonal piгamida
formztstnclaclrr (ýэkil зб.3, ь), HzO molekulunda isa tеtгаеdгiп
tараlэriпсiэп ikisi еlеktгоп сtitlэгi tаrэfiпdап tutulmug yэ опа gёrа da
bu molekr:l tluczrq (И-;эkilli) Гоrrпаstпdаdrг (qэkil Зб.3- v).

ýэkil3б.3
I}эzi ДВ,, molekullaгrnd,a пrэrkэzi atonrun lokallagmrg

elektron сйtlаriпiп,scty,l va molekulun Гэzа qurulugu

'rеtrаеdг. lr94 CH4,CCl4

NIt", NFз

II2о, F2o

iqonal piramida, АЩЕl
2

4

3

2

l atonrttrrun о- еlеktгоп сiitlэri
Yегlа9mэr;i

Мisаllаг
Sayr

! J

I(abita
эmа[э

gаtiгап

Bdliinmaz

4--

моlеkчllагrп hепdэsi
fогmаsl чэ tэrkiьi

5 6
2 Хэtti 2 0 Xalti АВ1 ВеН r, BeCl,
3 Uqbu,:aq 3

2
0

l
I\4iislavi ngbucaq, lВз
E|uсac1, ,!$r[

Вl'з

SпСl,
:dr.k

Ав2Е2
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'I-г:qоrtа| Ьiрiгаmidа. .4ll, /,(,/5

оlmауап tetrircdr

,4 В4 ,р:

7- -lэkilli.,'llJllJ2

Хэtti. ,,l82la

лY/.-,

('ll; 
l

.|tel- 2, lF-;

,5r/,;, ,S,Fr-

1F5, Sьf]2-

.){eI,-q,ICli

lh1

,YeI'u

RabitaэmalagэtirэneleJttroncilti.i(il:iat()Inaraslnda
lokallaýmlgdrr) rabita аmаlэ gаtiIrпiэуэп (boli.inmaz) еlс:ktrоп ciitЁna

пislrэtэп daha az уеr tutur. Ntэhz Ьuпа gогll da гаьitэ эmаlэ

gэtiгпауэп elektron сtitlэri zttЕrslпdд :itэlаmа daha 9ох, rаьitэ аmаlэ

gаtirэп \Iэ gэtiгmэуап еlеktrоп сiitlэri аrаSmdа tlir qэ,Jаl, aZ, rаЬitэ

]m"l" gэtiгэп еlеktгоп ciitlari аrаsшldа isэ daha aZ оluг. ]]u mэпаdа

CHц-NItз-H,,oSlraslboyuncalr',lflvalentbucaqlartnlnkigilmэsi
(i'очОzв,__l07,з0 _l04,50) rаЬitэ аrпаlэ gэtirmауэп e]lektTort ciitlэrillirr

Saylmn zlrtmаSl ilэ Йаh oluna Ьilэr,

Lokirll:rýmtý elektron ctitlari паzэriууаsiпdэп ist,ifасэ еtmэklа

gбstэrmэk оlаr ki, mэrkэzi l аtотпчпuп beq dэпа o,elt:ktron ctitii

btauqau triqonal bipiramida ll], (qэkil 3б,3, q), tэhг,if olunmug

tr:traedr (qэkil 36.3, d), r- fоrптаlt ,4ДrД, (9эkil зб,3, е) чэ хэtti

Г,эrmаlr ll3r,9, (9ak.il 36.3, j) kirni "ал, molekullarl уаrаnа lrilэг,

,эпа

bipiramrda

2

з

5

4

з

2

()l:tае,Jг, l/Ju

Kvirdr at рirаmidа.,4,В5.|i

Nlii;tэvi ltчаdгаt. lЛол8J2

0

l

2
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ýэkil З6.3, Мэrkаzi аtоmчп rаЬitэ эmаlа gэtirmауап
(ЬбItiпmэz) еlеktг,эп ciitlarinin (Д) molekulun feza
qтLгчluguпа tasiri: ;t- tсtrаеdr: Ь - tгiqопаl piramida; r. -
burcaq fоrmаsl; q -- tгiqопаl bipiramida; d - tэhrif
оl,uпtпug tetraedr; е -т - fоrmа; j - xэtti fогmа; z -
oktae<ir;

j - tеtгаqопаl pirarr,ida; k- kvadrat.
Ivfaг}lazi ,{ аtоmчпuп altt о-еlеktrоп ctitti чагsа, ДВ6, ДВ5Е vе

АВ4Е2 tэrkiЫi шrэlеkчllаr aпclla gаlэ Ьilаr ki" Ьuпl:rг da, uyýun
olaraq, oktaedr (9akil Зб.3, z), tetraqonal рirаmidа (9эkil 3б.3, i) чэ
kvadrat (lэkil З6.3. k) foгrnasrn<lа ,эlur.

ý 37. Аtоmцп valent hah

кiпr,уэvi rа,ьitаlаriп yarirnlna.sl traticasinda moiekulda atomlln
halt опчп i;:ola <llunmuý эsаs hialtndan kэskiп fэrqlэпir. Atomun
molekul daxilindэki hahrra onulr valent halr deyilir. Masalan, kагЬоп
atonunun, metalr (сно ), el ilen ( С, но ) va a,setilen (С2Н r)
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molekullaгlndakl halr, uуýuп оlагаq, onun birinci, ikincl чэ iiqiincii

valent hirlt adlandtrrlmtqdtr.
Atotrrun valent hah anlayrglrlr ilk dэГа Van-Ellek daxil etmigdir.

Misal оlаrаq, CFl 4 molekulr_rnda kагЬоп iltonluI]un vtti,lttt

halmt паzэгсlэlr kеgirэk. Fэгz edak, ki, hidrоgеп аtсlmlагtпm dбrdйrlti

dэ metalr molekulundan qорагlЬ iiz:aqlagdrrmaq va ozii da Ьч zanralr
(:- Н rаьitэlаriпiп elektrorr truludlarlnln fогпrаstlll va fэzаtlа

убпэlmаsirli saxlamaq mйmkfrn olmugdur. КагЬоп аtопruпuп bu

amaliyya,t паtiсэsiпdэ allnmlg ha.lt ,эпчп rnetan nrcllekrrlunda чаlеп[

hah olacaqdrг. Baqqa sбzla, bu valent hallnda kаrЬоп iltomuntln

valcnt огЬitаllаrr rрЗ-hiЬгidlэ9mэdап alrnmlg чэ fэzа-dа, Ьir-Ьiriпэ

пэzэrап tеtгаеdrik bucaqlar altrrrda уопэlmig hibritJlaqmi,; оrЬitаllаr

olaoaqdtr.
Metan nrolekulunda kimycrvi гаЬitэlэr уа.гапаrlсаlt hidrogen

аtоmlагt kаrьоп atomuna Ьiг-ьiriп,Jап asth оlmау:trаq yaxlnlagtr va

опа g<ir:l da опlаrdа elektгonlarrr sрiпlэri iхtiуагi сiiг yiirralmig ola

Ьilэr. Mahz Ьuпа gоrэ da valent halrnda karbotr atornunun valent

еlеktrопlаrlпtп sрiпlаriпiп di,iziiliiýll, izola оlчшпug trауасапlаgmtq

kаrЬоп atomunda l-Iund qaydasrna gбrэ раrаlеl diiziilti;dэn fэrqli
о[агаq, tasadiifi хагаktег dagrya bilar. ЕIэ Ьчпа gёrэ сlа Сеуiгlаr ki,

atomun valr:nt halr spektroskoplk lrai .olmayrb, hiрrэtе,tik hаldr.
Sistemin spektroskopik iisullarla lniigahidэ oluna Ьilэп stasiorrar halr

slrektroskopik hal adlanrr.

Аtоmчп valent halmrn dalýil funksiyast va еrrеr iisi sаrЬэst

atomun хагаktеristikаlагпа asa.ýall hеsаЫапа lэilэr. Qtlxlu sayda

atomlarln valent hallartnrn dalýa ftrnksiyalarr чэ епеrji.lэl,i Mallikcn
чэ опчп эrпэkdаglаrt tсrэfiпdап heszLblanmlgdrr.

Atom l<irnyэvi rаЬitэlэr эmэIе, gэtirэгkап эksаr hallarda опчп

izola olunmuý asas hahnrn еlеktrоп konfiquгasiyasr dауiqiг. Маsаlэп,

kагЬоп аtоmчпuп asas haltntn c:lektron kclnfiquгasi),asl 1s22s22l2

kiпfidir, yani asas halda kагЬсlп atomunun valentliyi ikiya ЬэrаЬэr

olmaltdlr. Lak,in mэlчmdur ki, cjzi,rnrjn biitiin iii:vii Ьirlа9mаlэriпdа

kаrЬоп atomunun valentliyi dorda tlагаЬагdir, Ona gогэ da, mаsэlэп,
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cf{1 mrrlekulund,a kovalent гаьitэlэriп уаrапmаsl йgtin karbon
хtоmЧ elc, hala llec;malidir ki, bu lralda опuп ciitlэýmanriý sрiпэ nr:rlik
dбrd dаttэ vaIent elektrotlu olsun. Belэlikla, kагьоп atomu
hэуэсапlаrrа.t,itq l.г22sl2р' haltn.ai keqrnalicliг. Miiayyan cdilmiýclir ki,
tlunun ii<:iirr tаqгiЬап 4,18e!' hayacanlaqma enerjisi tэlаЬ o1unur.
Lakin Ьu lrc,yacilnlaýmrg halda va,lentlik 4-а ЬаrаЬэr olsa da, attrnrun
valent clгbitirllarr Ьir-ьiriпа ekvivalent deyildir. Опа gогэ da Ьir-
ьiriпа ek,uivalent olan valent crbitallarlnln yaIanmasr tiqi.in kагlrоп
atomu da,ha 2 -зеl' eпerji udaraq hibridlagmig valeпt orbitallarlna
lrlalik olzrn lrala kе9ir ча Ьuпdал sопrа kimуэчi rаЬitэlаriп уагаппrаsl
паtiсэsiпсiа епсгji kaskin azaltr. ёgэr bu zлmапауrtlап епеrji urJulan
eneгjidarr rпtitlэq qiymatca kigikdirsэ. гeaksiya endoternrik,
Ьбуiikdi,irsэ * ekzotermik adlan rг.

Yuхаrr.dа deyilanlэri sxematik оlаrаq agaýrdakl kimi gоstаrrпаk
rrrйmkiincliir:
lO hiЬгi,СiаgпTаsi

lsz 2s| 2 рЭ

|s2 2s2 2 р''

ý 38. о-, 7г- va d-rаЬitаlаг

маl,rпrdчr ki, аtопilагсlа еlеktrопlаrlп mi.ixtaliг hаllаrrпа
uуýuП olirn elektron buludlarlnttr fоrmаsr mtixtэlifctir. опа gёrа da
аtоmlаг at,ilstrtda kimyavi rаьitэlэr эmаlэ galarkan elektron
Ьuludlаппlrr bir-birini ortrnasl dэ miixtэlif оlur (ý 3t). Elektron
tluludlarrnrrr Ьiг-ьiriпi бrtmasr qaydasrndan чэ kimуэчi rabitanin
elcktron buludunun simmetrilza,slndan astlt оlагаq о-, П- \,а d-
гаЬitэlаr ]/al,an:l Ьilэг (gэkil 3t1.1).

2 -Зе
8eV

епсIоtеrmik

ekzoterrrrik
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d,d.B

р,р,п

d-n,т d-i.п

ýakiI З8.1 .о-, т- чэ rJ-rаЬit;эlэг эmэlа gэlэrkап еIе]<trоп

buludlarrnrn Ьiг-ьiriпi cjrtmэsi sхеmlагi

Еl,эktrоп buludlarrnrn atomlarl Ьirlаgdirэп driz xatt boyunca

bir_birini бrtmэsi пэtiсэsiпdэ уагапап va еlеktrоп buludu rаЬitэ

xal,tina пэzэrэп aksial silnmetгiy;lya malik olall r;rbita o-rabita

аdlапlг.
Atomlart Ьirlэgdirэп diiz х:эttiп hаr iki tаrаfiпсlэ еlеktrоп

buludlarrnlrr Ьir_Ьiгiпi ortmasi гrэtiсэsiпdэ уагапа.п rlлЬLtэ z-гаЬitа

аd.Lапrr. z_гаЬitэпiп еlеktrоп bulrrdu гаЬitа xo,|_tina пэr]эrоп aksial

simmetгiyaya malik deyildir.
Rabiia эmэlа gэtiтэп atomlarln Ьiг_Ьiriпэ 1эагаlеl пriistэr,ilarda

1,еrlэ;mig d_elektron buludlartnln dбгd lэgayinirr bir-bi;:ini бrtmэsi

rraticasitrdэ уаrапап гаЬitэ d -rаЬitа adlanrr.

6-, ,т- чо сi-гаЬitэ аmэllэ gаtiгэп еlеktrопlапп impuls

momentinin rаЬitа хэtti tizrэ pгclyeksiyastntn modulu. uуýчп оlаrаq-

)" = 1,1,2 qiymatlэrilri аlrг.

о -, п - чэ d -rаЬitэlэг аmаlэ gаtirэп еlеktrопlаг ас[эtсп о -, 1т - чё

ct - elektrotrlaradlandrTrlrr.
Simmetriya хаssэlагiпэ аsаsфп aydln оlur ki, s-оrЬitаllаr yalnrz

о- rаЬitэlэгiп, р-оrЬitаllаr hоrп о-. lrэm dэ z-l,аЬitэlэгiо, d-

оrЬitаllаr isэ о-, п- vе б -rаЬitаlэгiп yaranrnaslndr,r igtirak eda Ьilэr,

/ -orbitalIarrn Ьir-Ьiгiпi ёrtmаsi dalra rni.irakkab хаrаktеrа malikdir.

вffiffiffi
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bir-birini mаksimum
бrtmаsi atotnltrгl tlirlэ,.,сliгап cttiz xatt boyunca Ьа9 чеrir, s -еlеktгоп
buludlarrl istisna оlmа,,;lа, р-. d- r,э 7--еlсktrоп bulucllart. hаm dэ
atom orbitallarrгrln hibridlagmasi пэtiсэsiпrjэ аItппrц valent
огЬit,аllагlпа uy,ýl_rn olan еtеktгоп buludlarr Гаzаdа mt'эууап
istiqamatda yonalcliyinclan clnlttrtn igtiгakr ila аmэlэ gэlэп kimyэvi
гаЬitаlаг da Гаz:аdа :stiqamэtlanrrlig оlасаqdtг. Маsэlэп, qa'tcI
fоrmаstпdа olan р-с,rЬitаIIаr atomda Ьir-Ьiriпа регрепdikulуаr
istiqamэtda уегlаýdiуiпdэп, опlагtп amala gэtirdiуi гаьitэlаr
arastndakl bucaq da 900 olmalrdrr. Bu isa о demakdir ki, о-
гаЬitаlаriп lЪzаdа yer]a9masri baxllan molekulun Гаzа qurulugunu
mtiаууэп edir,

ВеlэIiklа. kvant mexanikast molekullarln faza qurulugunu
miiаууап еtmiэуэ jmk;Ln чегir чэ l;imyэvi qurr:lug пэzагiууаsiпiп
эsаslпt tэ9kil edir.

ýi 39. Вir-, iki- va iigqat rabitalar

Molekul[aгda. bil,, iki- чэ tigqat kimуэчi гаЬitаIэr уаrап,r.
оччэlсаdап q*уd с:tmэk laztmdlг ki, biгqat rаьлtаlаr о-rаьitаIагсlir.
iki- va Ёgqat rаЬitэ isa о*rаЬitэуэ z- va d-rаЬitаlэгiп da аlачэ
olunmast sayasinda уаIапtr.

Misal оiаrаq, ily', molekulunda kimyavi гаьitэlэri пэzэrdап
kеgirmэk mоqsасlэчуlgчпdur. Маlчmdчг ki, azot аtоmuпuп
ls22s22p3 эsаs halmda Ьir-Ьiriпэ perpendikulyar уеrlэ9эrr ve x,y,z
oxlart Ьоуuпса у<ilrэIэll tig dэпэ р- valent огЬitаIl чаrdtr. Fаrz edak
ki, iki dэпэ azrll. aLomu z ox' Ьоуuпса Ьir-Ьirirrэ уахlпl:rgtr, Onda,
hэmilr аtоmlаr Ьir-Ьiriпа kiГауэt qadar yaxmlaýdrqda опlаrlп 2р_-
orbitallarr Ьlr-Ьirirri сirt:эгаk elektron buludu пiir,эlэri Ьiгlаýdirэrr cltiz
хаttэ пэzаrЭrl aksial siпtmеtгiуауа malik оlап kimyavi гаЬitэ, yani о-
гаЬitа аmаlэ gэtirасэkсliг. Вu zaman azot аtоmlагtпtп 27l,- va 2p,u-
valent огьitiлllагl cta Ьiг-ьiriпi yandan бгtаrаk claha iki аlачэ rаьitэ
аmэlэ gаtiгасаkdiг ki, bu гаьitаlэrdэ elektron buludlarr пtiчэIэri



295

ЬirlэЕdiгаП dliz хэttiП hаг iki tаrэfiпdа Ьiг-Ьiriпi бltacakdir. Baýqa

sijzlэ, hэmiп, rаЬitэlаr z -гаЬitэlаг оlасаq,lltг. Belaliklэ, azot ( N, )

moiekulunda kimyэvi гаЬitэ ijgqatdlr. I.,akin btt rаЬitэlаг eyrri

del,ildir: опlirrdап biri о-, dig;,r ikisi il;a z-rirЬitэdir,

in<li isэ kагЬоп atomunlln Ьэzi Ьirl:,qrпэlэriпdа kirnyэvi

гаЬitэlагi паzагdэп kе9iгэk.

з9.1 gaklindo etan (c:rHu) lпоlе}iulцпuп qurulug sxeпti

gоstэrilпri9dir.

ýakil 39.1. Еtап (Crllu) nTolekultrnu,n quгuluq l;xeml

Bu molekulda hаr Ьir kагьоп atomul}un 1,аrаtсhýr dогd rаьitэ atorn

огЬitаllагrпlп , sp3-hibridla9masindan (ý33t almmtg, чэ tеtrаеdгik

ьuсаqlаг altrnda убпэlmiq hiьridlэgmiq valent orbitallarl vasitэsila

уаrапlr. Crllu molekulunda biittin kimуэvi rаt,itэlаr birqatdrr, yarri

о-гаЬitэlаrdir. Маlumdчr ki. o-rabitanin elektron buludu rabita

хэttiпа пэzаrап aksial simmеtriуауа rпаlikqliг. I}u isa о dеmаkdiг ki,

atomlaгdatr birini rаЬitЭ x6tti эtгаfiпdа ixtiyaгi bucaq qэdаr

,сопdэrdikdэ о-rаЬitапiп elektron bu,luduriun paylannrast dэуi9rпir,

yani bu zaman о-rаьitа dеfогmаsiуа оluпmчг vo qшrlmtr. Dеmэli,

lэtап molckulund:l С - С rаьitэ хэtti эtrаflrrdа {irlапmа miimkЁrпсitrr

чэ etan molekulunun tёгапrэlэriпdэ, hэпr cla karbon atornlaTl

arastnda birqat гirьitаlаг оlап digэr iizvй Ьirlа9lпэlагdэ sis- чэ trапli-

izomerlik (ý28) mбчсud оlпrаltdrr. Betralikla, kinryada r;oxdan mэlurп

оlап bu Гаkt пэzаri yolla Ьiг daha tэsdiq oh:nur.

Ntjvbэti misal kimi, cltilen (crltr) molekulunda kimycvi

гаьitаlэri паzаrdап kеqirэk. Bu molekui аmэlа gэlэrkэп kаrьоп
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аtоmiагlпdа .rр2- hibridlэgrna (ý34) Ьа9 чегir. Веlэ ki. kагЬоп
atomunun ls2 2s| 2рз lrayacanIanmtg halrnda dсjгd rlэпэ чаlепt
orbitalrndarr iigii. уэпi Ьir dэtrа.l(2.r)- чэ iki dэпа р (mаsаlэп. 2р" ve
2р,,) -orbitirl IliЬгidIэ9rrэdэ i5tirak еdiг. irqiincri р-оrЬitаl (yani, 2д,_)
isa 

.hibridla9rnэmig qahT. Birgqa sciz]a. etilen molekulunda kimуэчi
rаьitэlэг kагьсlп аtоmlагlпtп (з4.10) dtistчrlагr ila tayin сllчпап
чаlепt оrЬitаllагl varsitэr;ila уагllпtг.

Мэlurпdur ki, sдr'l-hiЬгidtаgmоdап ahnmt' оrЬitаltаг eyni Ьiг
miistэvi йzаriпdа Ьir-Ьiriпэ IIэZсI-эп l200 bucaq altlnda усiпэlmаklа
уегlэqir. Bu огЬitа]lаr З dэпа o-ralritэ, yani Ьiг dэпа С-С va rki
dапэ С-н rabitosi апэIа gэtirir, Тасrйьi faktlaг gёstэгir ki, etilen
molekulu doýrudan da nrtistэvi molekuldur. Кагьоп аtоmlаrtпtп
hiЬгidlэ'mэmi9 2р.,-оrllitаllаrl Ьiг-Ьiгiпi yandaIl сiгtэrаk аlачэ triг
dапэ С-С z-rabitasini аmэIа gэtiгiг, Мiiхtэlif rаЬitэIагdэ iýtiгak
еdэп еIеktrопlаrtп Ьiг-tririпdэп miiпrkrin qadar uzaqda уеrlа9mэsiпэva maksimal ёгtпlа рrillsiрiпэ gсiгэ ;т-гаЬitа о-r,;rЬitаlэriп yeгla'diyi
mtistaviya регрепd;rkчI),аr olan mtistачi<iэ уегIэgmэlidir (Ьах: sэkil34,2.),

веlаlikIэ, etilen molekulunda kаrьоп atomlarr aгaslndakl
ikiqat rаьitэdа iki гаьitэ eyni deyildi.г: опlаrdап biri о-, digari isa .т-rаьitэdir. uzvi Ьiгlэ;mаlагdа ikiqat гаьitаIэriп xtisusiyyatidэ mahz
bununla izah оluпuг. я - гаьitаlэгdэ elektron bu]u,dlarrnrn Ьir-ьiгiпi
бгtmэsi о-г:tьitа]аrdаkiпэ пisьэtэп azdш va hаm dэ T-гabitala
elektron buIuctunun s:rxltýr gox olan oblast пйчэIаrdэп uzaqda
уеrlэýiг. Вuпа g<iга dэ ;r-rаtlitэ о-rаЬitэуэ пisЬэtэп zaif olmalrdrr.
DеmэIi, С=С ik,iqat rirbita:;inin ellerjisi С-с Ьiгqаt rabitasinin
епегjisiпdап iki dаГэ Еох deyildiг. Вu isa о dеmаkdiг ki, ikiqatтаЬitаdэП iki dэrrа llirqat о -гаЬitэпiп аmэlо gэlmэsi enerji
baxtmlndan alveri'Iidir. lkiqat гаЬitаIэгi olan tlzvi ЬirlэЕmэlагiп
doymamtg olmast tтrэhz bununla alaqadardrr,

о-rаьitэdэп f:lrqli оlаrаq z-гаьitэпiп elektron buludu гаьitа
хэttiпа паZаlэп akl;ial simmetгiyayzr malik'deyildiг. Ona gОrэ .lэ
kагЬоП atomlarlndl,rn Ъ,iгiпiп rаЬjtэ xatti эtraflnda miiоууэп bucaq
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qad эr dопmэsi elektron Ьulчdl,а rlпtп kon fi <1 urasiyastnn dэуiЕпrаsiпэ

sэЬаЬ оluг, Мэsэlэп, З4,2 9эkliпсlэп gortirrdй},[r kimi, 900 bucaq

qэdэг Ьеlэ сlбпmэ пэtiсэsiпdа ,т-rаЬitэ dэуilmir, .z-гаtlitэ isэ сltrtlrr.

l.akin z-rаьitапiп qtгtltnasi i.iqiin xe},li erlcгji tэlэь оluпur va onЕt

gбга dэ c\fI4 molekulurrda С -с: гаьitэ хэtti аtrаfiпdа sэrьаsl

ftгlirпmа mбчсud olmam:Lltdtг. Etilen molek,llunun tёгаmэlэгiпiп sis-

чэ tгапs-izоtпегlэгiпiп mбvcud olmast lnэlrz tlununla izah edilir.

Digar tэгаfdаП molekulzr gоstэгilэп епегgсtik tаsiг gticlii oiduqda

(mаsаlэп, nraddanin qzdlrtlnrast) z_гаЬit,э qrrrla bilar va kаrЬоп

atotnlartndarr Ьiriпiп С- С rabita хэtti аtг;tгtпсlа tвOOdсiпmэsiпdэп

sопrа ikinci dэfэ z-rаьitэ уаrапа ьilэr. вuпчгl da пэtiсэsiпdа sis-

izomer trапs_izопrегэ qevrilo Ьilаr. Маsэlэп, sis_ izоmеr malein

tчг9чsu qrzdrгrldrqda trапs-izоrпеrэ-fumаг tuгýutiuпа gечrilir:
/1r / соон

Y.-6l
ноос .r' -\t1/

Qeyd еdэk ki, etilen molekulunun f'эzа quruluEunu, уэпi bu,

nrolekulda kirпуэчi rаЬitэlаriп убпэlmэsi,rri пriiэууэп еdэп spz,

hiЬridlэ;Iпэ kаrЬоп atolnunun digоr iig zlt)m чэ уа qrчрlа гаЬitэ

аmоlэ gatirdiyi mоlеkullагdа da Ьаq чеrir. NIаsэl:,п-

Cl

)с-о
Ct/
kаrЬоп xloT

oksidi (fosgen)

ьirlа9mаlаriпdэ k;lrbon atomunun эmаlа gatirdiyi rabitalar bir

miistavi iizarinda уеrlэ;ir va опlаг arastndakt bucaq t200 -уэ уахlпdш.
каrьоп atonrlart агаsmdа iigqat гаьitэ dlэ milmkiiпdiiг. Bela

гаЬitэ, mэsаlэп, asetilen (c:rrrr) molekulundi,t yalallIr (ý35). Bu halda

kаrЬоп аtоmчпчп ls22sl2рз lrэуэсапIаýmrý 1ralrnda olan dбrd valent

orbitalrnclarr ya,lnr:z ikisi - bir сlапэ 2s чэ hiг dа,пэ da :Zp- (mаsэlап,

zp,_) orbital hiьтidlэgmаdэ (sp_hibridlapm::,) iEtirak edir. Digэr iki

dэпэ 2р-оrЬitаllаг (Zprva 2р_) isэ hiЬгidl:lgmэmig qalrr. Веlэliklэ,

н- --,F1

qarlýqa aldehidi

*-он
qапýqа tuг;usu

11:-
,оО(,
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asetilcn nr,rlekulrrnda kimуэчi rаьitаlэr kаrьсlп atomlartntn (з5.5)

kirni tayin rэltttlan valent orbitallirrr vasitэsila уагапlr.
Malul-trcluг ki, sр-hiЫidlэglпэdэп allnan V, чэ Y, hibridlaqmi9

clгbitalllrrI bir diiz xatt boyunc:t. агаlагttldаkl bucaq l800olnlaq[a,

убпэlirlэг, Asctilen molekulunrla ka rЬоп аtоmlагtпtп bu hibridla;пri5

огt,litаllаr.r С *С чэ С - lt o--ra|litalari аmаlэ gэtiгirlэr. КаrЬrrп

lttomlaгtntlr Ьir-lэiriпэ perpendikrrlyar оlап miistavilэrda уеrlаqmig

hiЬridlа;rпэш,i9 2pu - чэ 2р_- oгt,itallarlnrn Ьir-Ьiгiпi ]iandan бгt;пэsi

sayasinda, эlача <llаrаq, daha iki dana с-С rаЬitэ уаrапlr ki, Ьuпlаr

dir z-rrtЬitэlэ,1dir (;эkil 35.2). Deпrali. asetilen пrolekulunda kаrЬоп

atomlart :rгastndakt i.igqat гаЬitэпiп biri о-, digэr ikisi isa т-
rаЬitэdiг. Mllksimal сirtmа ргiтlsiрiпа asasan aydtn оlur ki, с;rн,

xэtti molel.:ul olmalrdrr.

КаrЬоп аtоmlаrmur 0qclat гаЬitаdа iqtirak еdэп valent

оrЬitаllаrr Ьir-Ьiriпа пэZаrэп lBrJl0 bucaq altrnda yo,naldiyi iigiin,

kагЬоп atom.larl аrаstпdа ikiclar. rzrЬitэlаr olan Ьirlаgmэlэrdап farqli

оlаrаq, kаrьоп аtоmчпuп ijrq:q;lt rаьitэli ьirlа9mаlэгi iigiln sis- чэ

trапs-izоIпеr,[аriп olmast miimj<iin deyildir. Lakin, bu о dеmэk

deyildir ki, timчmiууэtlа, ,{rД, tipli molekullar Ёgiin sis- чэ trапs-

izomerlik ,эlа Ьilmэz. Bu, ilk псiчlrэdо, kimуэчi rаЬitапiп tabiatilldan

astlrdr. МэsаIап, difoгdiazin (д,l,i) molekulu iiqiin iki izоmег fоrmа

vardtr:
N -,дr/)"

,f
F

sis -- Гогm.;л trапl; -- fоrmа

Вu molekl:l ,:1eyri_xattidir чэ azot atomlarl аrаstпdа гаЬitа ikiqa.tclrr;

bela rаьitэ аtrагtпdа isa sэrьаst fjrlапmа mЁmktiп оlпrur. Mahz bu

amillar пэl_iсэsiпdа sis- ча trans- iz:оmегlаr mбчсud оlur,

s.11_1r:iЬridlа9пrэdэп allnmt:; оrЬitаllаrrп asetilen molekulunda

уагаtdrýr r,] - 1/ гаЬitэlэri ciz хаs|sаlаriпэ gбrэ, doymug kаrЬоhidrоgеп

mоlеkullагrпdа rрЗ-hiЬridlаqmэdэп ahnmtg оrЬitаllагlп yaratdlýl

С - Н rаЬitэlаriпdэп fаrqlапiг. Bela ki, asetilen rnolekulunda

,м,V
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hirJrogen atolnu metal atomu ilэ asanlrqla avaz oluna bilir. Мэsаlэп,

asetileni Си* ionu оlап mэhlчllаrdап buraxdrqda rnis asr:tilid (r-rlrr-r)

qёki.intiisii аltпlr.
,sp -lribгidlaýma hаm da 1.1lrrbc,tr 2-oksid (:с'О2 ) molekulu

уагапаrkэп Ьа; чегir (9эkil 39.2). I}ela ki, bu molekul уагаtlагkэп

kагЬоп аtоmuпuп sp-O=C =О

ýэkil 39.2. СО, molekulunda kimyэr,i гаЬitэlаriп аmэlэ дlаlmэsi Sxeml

hiьridlэgmаdэп alrnmlg оrьitаllагr oksigen аtоmlагlпtп огlritаilаrr ila

iki dэпа о-с о-rаьitэsi аrпэlа gatirir. Каrlrоrr atolntlnun

hiыidlэgmэпlis iki orbitalrnrn hаr biri isa Ьiг dапэ с,ksiдlеп, atomu ilэ

z-rirbita эmэlа gэtirir. Belalikla, malum оlчг ki, Сq dэ xatti

molekuldur.
Benzol (Cul/u) molekulundzr xiisusi пбч kirпуэчi гаЬitа

movcuddur:

сн
,////

сff-
\..aa'

Belo ki, bu nrolekulda hэг Ьir karbcln atomu tiq dэIra q,f,пiu atomlar

- Ьir dапэ hidrogden (н) чэ iki сэrlа kаrЬоп (с) atorrru ila Ьirlаgiг.

КагЬоП аtоmчпчП iig dэпэ atomla birlaýdiyi hallarda (mаsэlэп,

ctilen molekutunda) olduýu kimi- bu halda da sp2 -hitlritllэr;mэ Ьа9

чегir. Bu hilrridlagme пэtiсэsiпdэ altnan i,ig dапэ чаlепt orbitalr iig

dэпэ о-rаЬtiэ - iki dэпэ С-С ча lэiг dэпэ С-,ff гаЬitэsi amala

gэtiriг ki, btr rаЬitаlэr dэ Ьiг mtl:;tc,vi tizaгinda уеrlа9ir v:l Ьir-Ьirirrэ

пэZаrэп 1200 bucaq altrnda убпэ}ir. Вttгаdап aydrn оlur ki, benzol

"\.о
сн/

n

i

06
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mоlеkulu di_ilzgiin miistavi altlbtrcaqh r;aklinda olnraltdr. kartlon
ltomlartnttl lribгidlэglnamig 2p-,ralent огЬitаllаrr isa, etilen (С2Н4)
molekulullda olduýu kimi. benz<ll (Cull,, ) пrоlеkuluпчп mtistэчisiпэ

рсгрепdikulуzrг усrlа;ir, Nаtiсэd:l hаг Ьiг bela 2р-огЬitаl ila qопýu
kirгьоп atonllarnnln zp-orbitallat,t агаslпdа yarr tаrаflэrdэп orttillna
Ьа9 чеriг. I\4.аlumduг ki. iki atomun огЬitаllагl bir-birini бгtiirsэ,
еIеktrопlаr trаг iki аtоmчп yaxrrrllýrnda ola bilar, collu molekulunda
hiьгidlа9пrэrпi9 biitiin zp-ortlitaIIar Ьir-ьirirri ortdiiyiindэn bu
пrolekulda hаr Ьir 2р-еlеktгоп istапilэп kаrьоп atonrunun atratlnda
ola Ьiiаr. l3a;qa sёzlа, benzol mclekulunda z-гаьitаlэг biitiin kаrьоп
аtоmlаrt arastnda еупidir. Опа gогэ dэ, benzol nrolekulunda z-
rаьitэ аmэlа gэt.irап iig elektrorr c:iitiindan hаr hanst Ьir cЁtiin mahz
hansr kаrЬоп аtоmlаrtпа aid oiduýunu miiэууэп etmak miirnkiin
deyildiг, yani bcnzol molekulцrtda z-rаЬitэlэr lоkаllа;rпаmr;lаr. Bu
о dеrпэkdir J<i, 9ок aqaýr tеmреrаtrtrlаrdа metallarda Ьа9 чеrап ifгаt
kegiгicilik zatmanl olduýu kimi, 1rепzоl molekulunda z-еlеktrсrпlаг
karbon zrtornlartnm yaratdrýr hэlqа boyunca heg bir rntiqavimata
rast gэlmэdап, hэгаkаt еdiгlэr.

Benzolun tсi.гаmаlэгiпiп da Ьir gox xassalaгi z-еlеktrопlапп
lokallagmirmasr ila izah оluпuг. СбF{6 molekulun.da hidrogen
аtоmlагtпrlап birjnin hэr hanl;t qrupla avaz edilnrasi naticasindэ
hamin qгuр ,Jigаг эчэzеdiсiпiп с,гtо-, meta- чэ рага- чэziууэtlаriпdэп
hаr hanst Ьiгiпdа уеrlэ9пtаl;iпа giiclii tэsir еdiг. Агоmаtik
ЬiгIэgmэlэrdа Ьir пе9а funksional qrчрчп Ьir-Ьiriпэ tэsiri dэ
boyfikdiiг. Biitii;r Ьuпlаr kагьоп аtоmlагшdап hэr hansr Ьi,гiпiп
yaxrnlrýrnrla elektron buludunlrn hayacanlanmaslnln Ьfitйп benzol
hэlqаsi boyulrca yayrlmasr ilэ iz,:rh оluпuг. Вir stra sаrьэst гаdikаllаr
mэhz elekl rопlаrln lokallagnra.mast sayasindэ dayanlclh оlurlаr.

C.ffu nrolekulunda z-гаЬitэIаr lokalla;mamrE olduýuna gбгэ
ikiqat rаЬitаlаrdап istifada еtmаklэ benzol molekulu iigtin yazrlan
qurulug diisturlaгl (ý10) bu molekulun геаl еlеktrоп qurulugunu aks
etdirmir. Ilel,a ki. benzol mоlеkuluпчп hэqiqi elektron qrrгulugu
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kilni limit cluruluElaгlntn <topla;rn:lasl)) Ilэticasinda a,ltrra Ьilэr (ý10).

|Jagqa sozla. benzol molekulu i.igiirr bu quгulu; sхепtlагiпiп hаг l..ltrsl

bil,irri goti.iI,nrэk diiz deyildir, grinl<i hэmiп sхешlэr уаlпz mtimktilr

olitn lirnit hzLllaгrdrr. Rezonans пэzаriууэsiпэ gбrа molekulun rсаl

mijvcud olan quruluýunun dalýa fl.rnksiyasr bu lirnit hallarrnrn dalýa

funksiyalartntn xatti konrbinasi;l;:Lsr gaklinda gtittrriilmalic,iг (ý10).

Yчхаrtdа deyilanlэri пэzэrэ alaraq benzc"l mоIlэkuluпч

сн

сн

сн

al

..,я\
I,l

"r.- ,,ra
ClI

kirni yaznraq hэqiqаtэ daha Еох uyýundur, ВеIэ yazrlr,,, Zаmапl I-
elektron с:iitlэгiпiп biitiin k;лrьоп atomlarl аrаslп,Jа Ьэrаьаг

paylanrna.sl паZэrа аltпlr va bu, qtпq dаirэчi xatla giist;>I,iliг, Ba$qa

sozla, qtrlq dairavi хэtt lokallaýrnalnlý z-rаЬitэlаIi gоslэrir.

Q,эуd еdэk ki, benzol m,эlеkчluпdа ikiqat rаьitэlаriп

lokallagmadrýrnr чэ опчп qurulugu i.igi,in yttxartdz. gоstэгilэrr

sхеmdэп istiГаdэ edilmэsini kirnyэvi rаЬitэпiп kvant паzэriууаsi

уаrапrпаmlqdап xeyli эwэl, l899-cu ilda аlmап alimi Tile

gostaгrrrigdir.

Dеуilапtэrdэп aydrn оlur lii, benzol moJ,ekuluIlda kаrьоп

аtоmlагt arasmdakl гаьitэlэr tlirqat чэ ikiqat гаьitэlаr arastnda

araltq movqe tчIчr чэ бztinэmaxsusluq da еlэ bundan iь,лтэtdiг-веlэ

ki., benzol mЫеkчlчпdа с r] rаlэitэsiпiп uzunluýu (r,+o,oa)

10
гаЬitэsirrirr uzunluýundan (l,s+,l) kigik,

0

rabitosinin uzunlu!,undan (l,З3l) isэ

etitndakr Ьir qat С - С

etilendaki ikiqat С =С

Ьёуi,ikdiiг,
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Lokallagmamu; z-rаЬitэlэriп эlпэIа galrnasi yalntz benzol

iiqun deyil, kагьоп atomlarl zэпсiгiпdа hэг Ьiгiп,са о-гаьitаdа i9tirak
еtlпэуэп Ьir dэпэ :2р-еlеktгопu оlап Ьir пе9э kаrЬоп аtопtu уеrlа9эrr
ьiг 9ох iizvii rrrolekul iiqiin da xaгaktel,ikdir. Bela molekrrllaгa nisal
оlаrаq a9aý:dakrlarl gё,sltагmэk оlаг:l

12з4
с нl =с н -(,ll =с tlэ

4
с
\

II
l2з456

С Н2=('lt -С Н =С h'_C Н =С Itz
III

I - butadien 1,.}(divinil);

II - 2:-metilbuladien 1,3 (izорrеп);
III - 1,3,5 hek:;atrien.

Bu molekullaгd;l ikiq;lt чэ birqat rаьitаlэr псiчьэlэqir, yalri аdэtап
deyildiyi kilni, qoqulmu9 ikiqat гаьitаlэг sistemi mёчсuddur. Benzol
molekulunda olcrrýu k.imi. bela гаьitэIэг sistemindэ bi,iti.in karlron
irtomlartnln lriьrirllа9rпэmig zр-еlеktrопlаппlп buludlaгl Ьir-ьiriпi
оrttiг va hэmiп еlеktгrэпlаr bu atomlardan tэýkil olunmug zalrciг
boyunca sаrьэst hагоkэt eda bilir. Qogulmuq ikiqat rаlritаlэr
sistemindЭ ,,r -еlеktrопlапп Ьеlэ hэrэkэti zэrrосiуiп birбlgiilii
potensial gЁхiirdа hэг:,kаtiпа охgаrdlr. Mahz buna gогэ da qogulmu9
ikiqat rаьitаlэгi olan molekullarln sреktrlогiпiп hesablanmast
birtilgiilti pcltensial qчхuгdа zаrrасiуiп hаrэkэti kimi sada
kvantmexattiki mersэla.rlin hэlliпэ gэtirilэ Ьilэr.

!i 40. Кimуэчi rаЬitаlаriп uzчпlчýч

Kimyavi Tab,itanin uzunluýu dedikda baxtlan Ьirlэ;mэсlэ Ьiг-
biri ilэ bu kirпуэчi гirbitani эmэlа gаtiгэп iki atomun пtiчэlэгiпiп
tarazlrq чаziууэtlэri aTla,stnd:rkt mоs;лГэ пэzаrdэ tutulur.

сн

I

CHz

4з(|Н,=gц_
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., Кimуэчi rаЬitэlаriп uzunluýunu kifbyэt qэdаг dэqic1 tэуiп
stmэk LigЁп elektгonoqratiy;r. гепtgеп quruh,r9 tahlil, molekulyar
spektгoskopiya va ,s. kirni nrr-rxtэlif fiziki tadqiclat йsullarlndan
istifada ediIir.

l - S kimyavi rabitэsinirr с/ uzunluýunu qiуmэtlапdiгmаk йgtiп

,ld,t_b,=rrin_" + dg_gt (а0,1)

dtisturundan istifadэ еtrпэk оIаг" Маsэlап. tпiiэ,lуап edilmiqdir ki, [{,

molekulund а dtt_H =О,7а\. О, molekuluttda isэ d,r,_,, =1,21.1. -dir.

Onda l'lrO molekuiunda O-ff rаЬitаsirriп uzunluflu tigiin (40.1)

diistuTuna эsаsап
10

dtl_ н = 
;(1,2l 

+ 0.74) э (:,98 l
taptrlq ki, bu da su molekulT.rnda О- II labi|,asinin uzuпlчýu tigiin

0

taprlmrg 0,96.4 qiymatinэ yaxgr uуýuп galir.

Qeyd edak ki, kimyavi еlеmепtlэriп ;rtoгt ча ion гаdiчslагtпrп
dovri sistеmэ gёrа qanunauyýult dэуigmаsi пiiчэlэrаrаsl 11

mэsаfэsiпiп qanunauyýun qэkilda dal,iqmasi ilэ эl:rqadirгdtr,

ТасrйЬi faktlarln tэhlili gоstэrir ki, valent hah (ýЗ7)

dayi;mэdikda veгilmiE rаЬitэ псiчй iigtin rаЬitэrrirr uzunluýu miixtэlif
Ьiгlэqrпаlаrdа. praktik olaraq, sa,bit qаhr. }чIаsаlэп, aliГatik

Ьirlа9mаlэrdэ С- С rabitasinin uzunluýu ,:t_c 1,54--1,58i. atomatik

Ьirlа;Iпаlэrdа isa 1,39 -1,42) iпtсrчаlшdа qiу,mэtlаr а.lrr. iki- va i,igq:rt

rаlritэlаriп uzunluýu isэ kigik оlur ki. Ьu cla hапriп гаЬitэlагiп dahta

mёhkопt olmastnt gdstаrir. Веlэ ki, dc _< =|,5ц\ olduýu halda
00

d<:=t: = I,34l vэ d1,=c = 1,20,4 сrlur.

ikiatomlu molekullarrn yalnrz qox 2rz Ьir qismi iigЁn

пiiчаlэrаrаst mэsаfэпiп tасrйЬi qiуmэtlагi rпаlчmdur. 40.1- 40.5

сэdчэllаriпdэ ikiatomlu ,{" nrrrlekullan, qa:z halrnda olan hiЫidlэгiп
,4LI чэ 1rаlоgепlэгiп ,,1Х nrolekuilart til;iin опlагIп asas halrnda
пЁчэlоrагаst mаsаfэпiп qiyrnatlari verilmrgdir.
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Qeyd ed;,k ki, гпrrlеkullагlп kvant mexaniki hesablanmast
nretodIarl. ргiпsiрсэ. il;tапilэп rnolekul ri9iin kimyavi rаьitэlэriп
uzunluýunu, he9 Ьiг tar:rijbi fakta mriгaciat еtmэdэп tэуiп еtmэуэ
irnkan чеriг, Lirkin bela hesablatnzrletrtn apaгtlmast boyiik riyazi vэ
hesalrlama gэtiп[ikIе,гi ilcr эlаqаdаг оluг,

Сэdчэl40.1

,artipli bэziikiarclrnlu nrolekullar iiqiirr ntivalararasr а m"rrlf"ri Г.9l)
[,/

Liz

2,61

Аlэ

Cadval40,2

ltдl hidridlэriпiп mrllekullarl iigrin niivalaraTas, а пr"ruг".l [.})(/

Molekul Itz в2 с, N2 о? rъ
d 0,74l

olekul lYa2

1,590

Siz

l,242 1,098 1,20,|

CIz

l,4l7
I'2 сч2

d j.08 2,560

Got

) )s,) 1,894 l,889 1,988
Моlеkцl к?. Guz .4rz S", Brz

d з,92 2,288 2,166 2,28l
Molekul Rb, Iп" Snz Sbz T"z .lz

d 2,2l 2,557 2,66,1
Molckul C"z Tlz РЬ, Biz Poz Alz

d

Моlеkчl LiIl tsеI,t вн сн NH olt FI{
d l,595 |,29,1

MgII
l,2зб 1,120

s,f/
l,520

1,038 0,971 0,9l7
Моlеkчl Nalt

l,887

AlH рн 5-н CIH
1,275d ],7з0 I.648 1,4зз

Molekul Klt
11д

Call
2,0с,2

Sr,/l

tjаН
l,66

Ge|I
I,588

AsI!
l,535

Sel l BrH
] ,4l5d

Моlеkчl I]blt IпН SпН ýъйr TeI I JH
d 2,36,| I,89l l,770 ],609

Molekul Csl/ Ball
) 11,1

TlH Pbll BiH РоН дн
d 2,4L)4

Cull
d |,46з

]Дб L 1,911

__:!ý_! ) !-{!
I,618 i 1,762

1,805

IIg|t

l,] 40

Zпtl
I,-59,,5

Alt[{

|,524

Molekul



l '.tr halogen mоlеkullагr tiqiin пiiчэlагiлгаsl а' m,эsаГаsi

2,1,|2

Cs 2,з45

(-!

|,2,15

Ll

1,988 2,3 l8

]05

Саdчэl 40,З

Br

l,4l5 l,609

3,|]1
3,з I5

Саdчэl40.4

J

2,54з 2,,l54

2,6l8

Cadval40.5

/0\

[,,J

к

lI||.Y halogen molekullart i.igiin пi.iчаlэгаrаtir а mаsаГэsi [)l\/
Fх

,4

/0\
Xl' dihalogen mоlеkчIlап tigirn niivalal:ara:;r а mэsаfаsi | ,е 

|i/

F,

Br
J

2,2 8l 2,485

|/ F
,4

н 0,917

Li 1,564 2,02l 2,110 ? 1q?

Na l |,926 2,36l

2,66,7

2,502

2,8,] l
2"l1l
J,048

Rь l

I
2,270 2,181 2,9,+5

з,0,722,906

Br

в |,262

1,654

l ,116 1,890 2,100

2,1 з0 2,296 2,530дl
Gа 1 

"1,1 

5

'Э01 
l z,зsз

l

I
2,5,15

2,40I 
]

2,485 i 2,8 t+

f
lЗrCIFх

Y
1,908l,628 |,159L,4l7 .)1]l

Cl

2,6,1,7

--,- - --,-,l

I

1,985
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ý ,41. Valent bucaqiarI

вir-ьjri ilэ kiITryavi rabita аlпэlэ gэtiгап аtоmlагlп llйчэlаriпi
Ь,irlэgdiгап diiz xatt раrgаlагr (гаЬitэ хэtlэгi) araslnclakt bucaqlar
valerrt Ьuсаqlагt асllапtr. vaierrl bucaqIarlntn rliymati atomlartn
n,ovr,indan va гаЬit,эlriп rlаrаktегiпdэп ast]ldff, ,42 vа .,Iл ikiatmolu
molekullarr sxcmatik оlаrаq l - ,4 уа А - д kiгпi gcistarilэ bildiyi
h_aIda, tiq-. dtiгd- r,a ctaha q:ox аtоmdап iЬагаt olan qoxatomlu
п: о leku lla r iig iiп m iixtal i1' konfiq u rasi уз}п1 rniimkiind i.iг.

ikiatomlu mоlеkчilаr yalnlz х:эtti. й9atolnlu molektlliarl isэ
hэm хэtti, hэm da qe:yri-;tatti ftэгmаdа <lla Ьilаr (;эkil 4l. l):

,/\
вDэ лл

ýэkil 41.1. iki- va iigatomlu molekullarrn fэzа qurчlч9u

xэtti iigatomlu пrоlеkullаrа rnisal оlагаq II qruрчп bazi
atomlart daxil olan molckullarl (mэs;rlап. BeCl2,ZnBr2,C/./r) va digэr
rnolekullar (соr, с-l;,; gсistаrmэk оlаr; rаЬitаlэr,iп uzunluýu еупi
оlmауап Йq;atomlr.r ,rrolekullaг cla (пrаsаlэп, /1сN) Ье]а
konfiqurasiyaya rna.lik оlчr. Хэtti оlmауап tigatomlu molekullara
misal оlаrаq isa \II qгuрчп p-elementlarinin bir gox ЬiгIаgmаlэrilri
(mаsэlап, н 2(), SOz rlэ s.) giistэгmэk о[аг,

Ох9аr iigatornlu nlcllekullar str.Lst boyu пса ВАВ rаЬitэ bucaýr
сlапuпачуýuп gakildэ dэ:уЬir, Маsэlэп,
н 2о(104028')- Ё?S (9;10 )-,,/?s,e (9t0 )- н27,с(890з0,) .

Dоrdаtоrrrlu ,{В, tnolekulu rпiistэчi, Z'-gэkilli чэ tiq bucaqlr
рiгаmidа Гогrпаstп,са rэlа Ьilэr ('akil 4L2). Аdэtэп III qгuр
elementlaгinirr birla;;mal,aI'i (mэsэlап, вI]з. ВС\, АlВrr) чэ Ьэzi iопlаг
(Noi, со:-) lnristavi fогtпаsшdа оIrrr. 7-9эkilli rnotekuIlara misal
сllагаq СlД, molckulunu gбstэrmэk оlаr.
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в lr

ýэkil 4l .2. .lB. lnolekulunutr quгriluE,lагiапtlаrt

Dогсl atolnlu mоlеkullаг эksэr hallarda mustэtli olrnayan fоrmауа

malik оlurlаr. Веlэ ki, V qruрuп p_eleinentlaTirrin Ьirlэgmэlэri

(Nн.,.рсlз ча s.) i.iqbiicaqlr piramida filrma.stnda оlчr va btr

rпоlеkullагdа da valent bucaqlaгrnln qal]unauyýun dэyiqmasi Ьа;

чеrir. Мэsаlап,

мlэ (l 07020' ) - р н з(.gзО 20') - лsl/з (9 los о,1 - sаи, 19 l020'1;

PCl3(l0l0) - AsClr(910)- sъс/3(950) - -6jcl3(940);

рFl(l040) _ PCl3(l0l0) _ р/3(980).

Qel,d edak ki, dоrdаtоmtц mоlеkullагdа vitlcnt bucaqlarr digэr

bagqa qiymatlaг da ala Ьilэr. Misal оlагаq asetilen (сrяr) чэ

hidгоgеп pcrekis (II?О) molekullarrnt gбstа,гmэl: оlаг (qakil аl,З)

l
l
l

l,r,ttll -jiti"

о н

/a|\t,,lill:

l
,l
l

tI

аýý,
н FrОо

!rо к

ь

ýаkil41.З, а) asetilen, Ь) hidrogen perekis m<llekullartnrn Гэzа

quruluqu

(гаЬitо хэtlэгi tizаriпсlэ rаЬrtэпiп чzuпtugч [)]r,/
gоstэrilmi9dir)

Beqatornlu ,{во moiekullarr пасlir haliarcla rntistavi kvadrat,

аksэr hаllагdа isэ tеtгаеdr fоrпrаsшdа оluгlэ l atomu kvadrattn чэ

t

I

а
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уа tetгaedrin mэгkэziпdа уеrIа9iг (qakil 41.4). Мэsэlэп, (rac:t)2-
iorru miistэvi kvad::at

в

д

в в в Е

вв

в

< вдв =|)00 < вдв =190028'
ýakil 4l .4, .4в, molektrlunun quгulu; чаriапtlаrt

gэkliпdаdir. IV qгuрuп р-еlеmепllаriпiп va xtisusila da kагЬоп
atomunun Ьirlэgrпэlагi tigtiп,lл' molekullarlntlr tetгaedrik fогmаsr
хагаktегikdir. (soo)2- ;onu сlа bela f'огmауа malikdir.

umurniyyatla, hal" Ьir пrоIеkuluп [эzа qurulugu bu molekulda
еlеktrоп bulrrdunun рауlапmа хаrаktеri ilэ mtiэууэп оluпчr va
ргiпsiр etibarila kl,ant mexaniki mеtоdlаrdап istifada еtmэklа tэуiп
oluna bilar. Bu fэsliп эwэliпdэ atom огьitаllаrlпrп hiьгidlэýmэsiпi
пэzеrdап kеgirаrtrlэп bu masala mtizakira edilmigclir.

Ауdlпdrг ki, rni.ixtэlif Ьiгlа9mаlэrdа еупi Ьir atom tigrin valent
bucaqlarl mi,iхtэlif ola l>ilar.

Valent Ьчrэzrqlirrmt tасгiiЬэdа tayin etnrak tiEiin
еlеktrопоqгаfiуа, гепtеgепоqrаfiуа, mоlеkчll,аr spektroskopiya
metodlarrndan, di;lol r,romentlaгinirl qiуmаtlэriпdап istiгada оluпчr.
kvantmexarriki mеtоdtаr vasitasilэ valent bucaqlarrnl strf пэzэгi
olaraq da hеsаыаllrаq 1lгiпsiрсэ lniirnkiindiir.

ý 42. Kimyavi rabitanin miihkamliyi

kimyavi rzrьitэпjп mбhkamliyini опч qurrlaq ii9tin tэlаь
оlчпап qtivvэ ча ]/а s:lгf оluпап епеrji ilэ хаrаktегizа etmak оlаr.
AydrndlT ki, bu xaгakteristik;llar eyni manalt сlсуilrlirlэr. lfiz
гаЬitапiп miihkamtiyini хаrаktсrizэ еtmэk tigiin епеrji anlaylýrndan
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istitadэ edacayik. Кimуэчi rabitani qlrma(l i.iqrin laztm olarr епеr_li

(гаЬitэпiп dissosiasiya enerjisi) hami;a пriil;Ьэt igаrэlidir. RаЬitэпiп
оlпэlа gаllпэsi enerjisi isa lrar.nin гаЬitэпi ,qlrlllaq ii.giin laztпt olan
епегjiуа qiуmэtсэ ЬаrаЬэг чэ igаrасэ mэrrГidiг.

ikiatomlu molekullar iiqiin гаЬit.а errerjisli еlэ оtrl;rгtп

dissosiasiya епеrjisiпэ ЬЬrаrlээгrJir. Маsэlэп., lt2, Nl va .Д, molekullarl

iiqi,in hэmiп kэmiууэt, uуýuп оlаrаq. 4з5,940 va l59 kl|J lпюl -dлr.

Eyni пбч kimyavi rаЬitэlэri olan goxatomlu mоlеkчllаr,
mэsаlэп, lS" tipli mоlеkullаг iigtin l - д rаЬitэsiпiп оrtа епегjisi

hэmiп rnolekul эmэlэ gаlагkап ayrtlan зпеr.iirtiп (чэ уа hаmiп

lnolekulurr ауrl-ауrl atonlara раrgаlапlпаsi iigiin laztm olan

dissosiasiya enerjisinin) 1 hissrsina ЬэгаЬэrцlir:

.4в,,->А+пв, E.l_B=EPtiAB"). (42.1)

маsаlэп. metan molekulunun
CI]4 )С + 4Н (4Z,2)

i

<lissosiasiyast zaгranl uclulan епеrji ло(с lt п1=39zЩ! olduýundan,
mоl

bu molelluldakl dбrd dэпо С - lr rabitasinin hаr birinin оrtа eneгjisi

,- _З97 =ggЦ!! (42.3)"(;-н- 4 " mоl

<rlаr.

Digэr misala baxaq. Malumdur ki,
НrО -+ О +Ztt (42.4)

1rгosesi zamanl ЕI)(Н2О)=g?.4Ч qэdэr t:пегji чdчluг. Lakin sr.l
mоl

tnolckulurrda hэr iki О- 11 гatritasi biTtbirirra ekvivalent olduýundan
bu rabitanin оrtа enerjisi

Е_L()-H -
!ф!rо) = 462 

kC
2 mоl

(42.5)

оlаr. (Qeyd еdэk ki, |ktll=4,1<|C чэ |kkдt.=4,|9tkC olduýunu Ьilаrэk

епеr.iiпiп kkallmol vahidlэri ilэ чеrilэrr kэmil,уэtlаri hэmi;э Ьir-Ьiri ila

ifаdэ etnrak оlаr).
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F'агz e<lak ki, .1в,, mоlеkutr'псlа Д аtопtlагl псiчЬэ ila ardrcll

оlаrаq qopartltr, Molekr.rlun bela clissosiasiyast i:amanl опuп ni,iva чэelektrorr konfiqurasiyasI va dеmэli, bu molekula daxil оlапlttоmIагlп qгaErlrqlr tаsiгiпiп enerjisi dэуiqir. IVIэsаlэп. ('Fl4
molekululld а. < Ltl:tl valent Ьu,:::аqlагl l09028' ol<lugu halda С|1 з

Ьirlа'пrаsirldэ lramin Ьuсаql;Lr tэqriЬэп l200 cllur ча пlеtап
moIckulurrd;lkl СI!з tеtгаеdrik qruрч miistэvi mctil radikallna
gеvгilir:, ()n:r 8ёr:l de ,,lB,, mo]eku]undan В аtоmlаrmtп n<ivba ila
ardrcll qcipa.rllmasr iigtin tэlэЬ cltunan епегjilэr eyni оlmuг. Эgэr
molekulcliL Ьiг kirnyavi гаlэitэпiп qшtlmast digэr гаьitэпiп
zэiГlэlпэsiLrа sэЬэЬ olursa, onda rlcjvbati rаЬitэпiп q,.,l-ur, йgi.in az
епеrji tэlаЬ оIuпur. Masalan, irro molekulunda birirrci hidrоgеп
аtоmчпu qораrmаq tigrin l|8l:kal/пlol епегji sэгГ olunduýu halda,
ikinci hidго,]еп atomunu qорагапdа lazlm olan enerjt toZkkaltmot
оluг (bu 1'2kkal/mot- ham da оН radikalrnln mбhkэmliуiпi
хаrаktеrizа еdir). Эgэг molekrrlcla Ьir kimyavi rаЬitапiп qlгllrпаst
паtiсаsiпdэ digог, rabita mбhkэmlэпirsэ, onda ncivbati гаьitапi
qlгmаq iigiin daha 9ох епеrji talab оIчпчr. Мэsаlэп, altiminium
хlоrid (А;lС,lз) m.olekulundan хlоr аtоmlагtпl пtiчlэа ila aгdlcll
qораrmасl ijgiitr tэlэь olunan епеrjilаr, uyýun оlаrаq, 91,95 чэ
l19 kkal l пoI -dur,

Qeyd еdаll ki. baz_i hаIlаrdа yuxanda gкistагilэп
qanunaul,ýunluqlar роzчlчГ va daha mi.irakkalr оlчг. Мэsэlеп, СН4
molekulund;ln hidrоgеп atornlarlntn псiчЬэ ila ardlcll оlаrаq
qорагtlmеtSl zamanl, uyýun оlаrаq, lо2,88,124 \.а 80kkal/ mоt
епегjilэri talab оluпчr. Lakin istаrrilэп madda tigЁп bu епсгjilагiп огtа
qiymэti rllbitanin eneljisinin tirnrrrniyyatlэ ortil qiуmэtiпэ Ьагаьаг
оlur. Маsэlаtl, пlеtап molekulu i,igLin

l
Et,-H =.1rlOZ * 88 + l24 + в,ll = эчk#, в2.6)

ahrrq ki, tlu da (42.З) qiymatina Ь,аrаЬагdir.
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Qeyd еtmэk lazlmdtr ki, at,cmlarrn пбчЬа ilэ arjrcll оlirгас1

qорагilmаsl iigtrn lazlm olan епег.iilэr qox az miсldагdа molekullar

"'-" Б;::T;kulda lniixtэlif atomla1,In sayl ikidan qоl;сluгsа_ ,,alti

ln<lleku,[ .4,В,, tipli deyilsa, onda гl:лЬitэlliп огtа епэrjisi itnaItytqt

гirlэitэпiП clissosiasiya (qlгllmа) эпегjisi anlayl9r ilэ ечпilаqdiгilа

ЬilIпэz. Вuпdап dagqa, эgаr molekuldakl kimyar,,i rаЬitэlэг

rпi.iхtэlitЪirsа, birinci yaxtnlagmada- опlагtп hэr biri iiý,iin miiаууэп Д

епеrjisiУаzmаqоIаr.Вчisаmоlеkrrluпаtоmlаrdапэпtаlаgэlmэsi
c:nerjisini hesablamaýa imkan r,сrir, Маsэlэп, pentan rri,olekulunun

(c,il,r) kаrЬоп va hidrоgеп аtоrпlаrtпdап аmэlэ galmasi t:nerjisi

Е(-sН12 = 4Е,1,-" +12Е1,-,:1 (,42,1)

iгаdэsi iIэ hesirblaina Ьilаг. Lakin lэri zaman пэzэrэ almilq lazrmdrr ki.

bela rnetod bir gox hаllаrdа nrolekulun эmаlеэ galTnэlii enerjisini

yalnrz qiуmаtlэпdirmауэ imkan чеrir, Мэsэlэп, bu metoddan istifada

еtdikdэ baxtlan molekulun biitiin i:rоmеrlаri ii9tin, tасгiiьi faktlardan

fэrqli оlаrаq, аmэlэ gэlmа enerjisi eyni alrnrr,

42.1 сэdчэliпdа bazi kimyavi гirЬitаlэriп еrrегjilагi,rеrilmiЕidir,

I}u сэdчэIdэп hэmiп ener,.jilaгin dбvri riistemdэ miiayyan

qanunauyýunluqla dэуiqmэsi gtэгiiпiir, Мэsаlэп" Х stгаst boyunca

C_Xrabitasininenerjisininazallnzrstkarbonvalralogeniltomlartnttr
пtiчэlаri arastndakt mаsаfэпiп artmasl пэtiсэsiпdа Tabitanin

zaiflamэsi ilэ эlаqэdаrdrr . с - F rаьitэsiпiп mоhkэmliуiпiп qox

cllmasl gёstarir ki, kаrьоhidrоgепlэгiп ftorlu tбrэmаIэri, r:iisusi halda

реrftоrаlkапlаr kimyavi сэhаtdап tasirsiz olmalrdrr,

Кimуэчi rabitanill uzunluýu чэ enerjisi

Саdчэl 42.1

Rabita Вiгlэqmа RаЬitэпiп uz-unluýu RаЬitэпiп enerjisi

\kkal l mоl)

i})
DoymuE

kаrЬоhirJгоgепlэг

(;- н 1,095 ,)8,7
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Сэdчэl 42,I (davamr)

(, _ г.,

с-(,|
сl lзF l,38l l l6,з

сс!4, CHCl|
С- l|r Sr.tnlu

kагЬоh id гоgепlэriп
Ь:оm]u [<iгаmэlэri

Sопlu
ka гЬоhid гоgепIэгiп

1,odlrr tбгаmаlэгi

Doymug
kагЬоhid гоgепlаr

С=С

No
As-II ДsI! 2

Bu fakt t:,эстiiьэdа tasdiq оlчпur. Мi,iэууэп sra boyunca rаьitэпiп
enerjisinin ztгtm,asl isa onun mбhkэmliуiпiп агtmаsl чэ dеmэIi,
пtiчэIэrагеist mэi;аfапiп kigilnrэl;i dеmаkdiг. Eyni atornlar araslnda
birqat rаI>itэdэп iki- va tigqa1. rаЬitаlэrа kegid zamant rаЬitэпiп
enerjisi аrtrг Lakill bu arttm dtiz miitэпаsiЬ оlаrаq bag чегmiг. Веlэ

7_ý,8

63,8

C-J 2,14

1,94

l,,767

4,|,2

с_с l,54 ,l9,з

с-" с ]]enzol l,40

С=С ]]tilen чэ опuп
tёгаmэlэгi

l,34

1 l6,4

l40,5

Asetilcnli
kirrЬоhidrоgепlэr

1,20

С=о (|оэ 1,1б

196,7

l9I,1

"I2
0"l4| l03,зн_н

о-н l 10,1

о_н 0,96

0.958

о_о

HzO
Sрiгtlэг

Ll 2о2 l,48 33,3

l04,7

о_о о2 |,20] l ]8

86,8.S-//
С=о

HrS
SOz

I,з46

1,432 l25,9
N_II .л/1/1, аmiпIаг l,00ti 92

l+o 1,1 5I

l,5l9
14L),4

4i,5
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ki, ikiqat гzrьitэпiп enerjisi bircl:rt rabitanin еп,эriisiпdэrl iki dэfъ,

iir;qat rаЬitэпiп enerjisi isэ iig dэfэ 9ох оlmur (ý35),

Q"yd edak ki, йzvi Ьirlэgпl,rlэг iigtin rаЬitэlз,riп /, enerjisiпin

gоstагilапqiУлпэtlаriqеугi-iizчilэirlа9lпэlэгtigiiпоli.ltlсliуmаtlэrа
nirb"t"., deha claqiqdir. Btt, olrunla эlаqаiаrd lг ki, tizvi

Ьirlа9mэlэгdа miixtalif rаЬitэlэr az ,saydadlr чэ ki.illi llriqdarda tizvi

Ьirlаýmэlэгirr rncllekullarr аtга.Пl сiуrэпiIm,iqdir. Qeyri-i-izvi

Ьirlэgrпэlэr<Jа isa, эksiпэ, mtixtaliГ гаЬitаlэr 9or:lu saydadш чэ az

siryda qeyri-r'rzvi Ьirlэ;mэlэriп molekullarr haqqlncla tэсriiьi

mаtеriаllаI r,аrdtr,

Kimyэ'liгabitalarinenerjilarinitэyinetnrakii9iinmiixtalif
рrоsеslагitl enerji еffеktlэriпiп оl9iilmэsiпdэп, sреktrlэriп tahlilindэn

va s. istiladэ eclilir.

QеУdеdаkki.miiаУУэпргоsеsiпепеrjisiпiчэЬах.llаrrrаЬitэdэп
Ьа9qаЬiitiiпdigагrаЬitэlаriпеп.:rjisiпiЬilэтэkЬurаЬitапiпdа
enerjisini lrcr;aЫamaq olar. Mэsэll n, tridrogenin yalrmaLsl l,eaksiyasl

2Н, + О, =2Н?О G2,8)

zananl 1|5,6kkalt поl istilik ayrt}tr. Fэгz еdэk ki. bu уаппlа prosesi

agaýrdakr kim-ibag чеrir: эwаlсэ ll., уе О, rnole}lullaгlnda. Il - Н уа

о - о rаьitэlагi qrrrlrг ча аlmап 11 r,э о аtоmlаrl sопrа Ьirlаýэrаk iki

dапэ о-Н rabitasi olan НrО rпоlеkчllаrt эrпаlа gэtiгir, Onda

enerjinirr sa;lJa.nmasl qапчпчпа g;tirа

2I:H_l1+ Eo_c1-4Eo_H --115,6 (42ll;

yaza Ьilэrik. Вчrа,dап isэ, iki таt,itэпiп enerjisini Ьilаrэk, tiqiinci.i

rabitanirr elrer_iisini tapmaq оlаг. h4asalan,

г.- ,, =L1,26H_H l Есl_rl,t,l15,б) (42.1())l.()_ i] - 4\

42.1 cэdvalindarr fJ"_" =юз3ч v:> ,L)о_,1=rrвЦ:4 оlсluýuпч Ьilаrэk

Ео н =|10,1Ч olcluýunu taplгlq,

Molekцlun atomlardan апrэlЭ galrnasi , ene,l,jisi kirnyavi

гаЬitэlэriп епеrjilэгi сэmiпэ эks i;;агэ ilэ ЬэrаЬаrdir. B.l zaman ЬсIэ

hesab оiuпчr ki, molekul чэ onul). dissosiasiyasmdirn illlna,n аtоmlаr
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asas hal(la уеrlэ9lr, miitlaq slflг tсmреrаturuпсlаdlrlат va idea1 qazln
хаssэlэгiпа mаlikdirlэг. Lakirr lпэlumdur ki, kimyavi геаksiуаlаrdа
tttоmlаг hat/acanlanmrg halc{a i9tirak edirlar чэ bu reaksiyalar ytiksэk
tazyiq 1/а tепrрегаturlаrсllt bir:; чеrir. Tazviq чэ tetnperaturun
dауiqmэl;i гаЬitа епеrjisiпэ az t:asir еdir. Веlэ ki, 7'=0( чэ Т,=298К
tеmрега tuгlarlncia E,ul, enc:r.jisinin qiymatlari arastndakt fаrq
lkkal/пc1,1-clan gox оlmur. Mc,hz buna gбга de 42.1 cadvalindo Е,оь

iig[in чеrijэп qiуmэtlаг р = l atm tэzуiq va l = 250S temperatur

ri9rindtir. Lakin hэуасапlап:пiq hаllаrа ke9id isa btiyiik enerji
dayigmalari ilэ alaqadar оlur.
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MoLEKIIL-I,ARIN TшKMlclKi

ý 43. ikiatomlu molekullarda еlеktrопlапп hallarl

ikiatomlu molekullarda пti\rаlэriп yaratdrýr elektгostatik sаhэ.

yoni еlеktrопlагtп hэrаkэt etdiyi xarici saha пiiчэlагdап keqan оха

пэzэгэп (аdэtап Ьu, z oxu arJlanrr) aksial simmеtгiу:rуа malikdir.

klassik fizikadan mэlчmdur lli, mi.iаууэп оха пi)r:агэп aksial

simmetriy:lya malik olan xarici sаhэdэ hэтэltаt еdэп hissaciyin

impuls momentinin hamin ох iizrэ 1lroyeksiyast sахIапtr. Bu mi.iddэa

kvant mc:xirnikaslnda da dоýгчduг. ona gбrсl <la ikiatomlu

rnolekullarln hаr Ьir molekulyar oгbitalrnr bu mоlеllulуаr orbitalda

усгlэ9эп elektronun inlpuls m,эmепtiпiп rаьitэ xatti tizrэ ]ll -

pгoyeksiyastntn 2JM, I mtitlэq qiуmэti ila (И vahidi ilэ) xarakteriza

еtmэk qэЬul оluпrпчýdчг: |ful,|=yltr, М", va dеrпа]i, 2 diskret

qiуmэtlаr :rlrr. Qeyd edak ki, ,a=cr lralrndan baqqa, cligar hаliаr (yani

2 * 0 olan lrаг Ьir hal) ikiqat r;trlаgmt; оlчr. Веlэ lki, ikiatomlu

molekrrlda elektronun enrjisi t4Ll"| kvant эdэdiп<lаrr asrlr olduýu

iigЁn, ener.jinin eyni Ьir qiуmэtiп,сэ ,11- hаm miisbat, ttam dэ mэпfi

i;атэli ola lэilэг (;akil43.1). ,.

в

<--- j? --(а,1 у
йil

Z

ýakil43.1. ýэkil43,2,
ikiat<lmlu molekullarrn rnolekulyar оrьitаllаrпrtп iгаdэsiпi

iimumi 9эkildэ
ч(r,O,р)= F(r,O\е!'lФ (43.1)

kimi yarzпraq оlаr (qэkitl 4З,2). tr}lrrаdа ,t rntisbэt tam qiуmаtlэr аltr:

7=0,7,2,..,
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ikiatclmiu mоlеkuIlаrlп гпоlеkulуаг orbitallarl. ,l k,atrtэdэdiпiп aldrýr r;iчmэtlэrэ чуýuп oIaruq, уuпап aliБasrrrrn ki'ik

hагГlэгi ilэ a;aýldakl kimi iЕага e<lilir:
2 = 0, l, :2, 3,...

о.т,d,ср,,. (4З'2)

Bu igагаlэгпэ qaydasr hаm eyni, hэm da miixtaliг аtоmlагdап ibar:ltolan ikiаtrэmlч mоlеkuIlагrп nrolekulyar огьitаllаrr ti9iin tэtbiqediIir. Eyni аtоmlаrdап ibarat olan ikiatomlu molekullzLгln
simmetriyasr mtiхtэlif аtоmtаrсiап tэýkil olunmug ikiatornlu
molekullartn sinrmetгiyaslndan ),tiksэkdir. BeIa ki, eyni atomlarclan
iьаrэt оlап ilciatomlu mоlеkчllаrdа simmetriya mэrkаzi dэ чаг,сrr.
опа gоrа cla bela ikiatomlu mоlеkчllапп molekulyar orbitallaгrnrn
igаrэlапmэ:;iпdа simmеtгiуа mэгJ<аziпа пэzэrэп iltveгsiya эmаIiууаtl
zamanl bu mоlеkчlуаr огьitаllагm бzlаriпi песа араrmаsl da паzаrа
ahnmaltdtr. Elela ki. hэmiп аmэlrууаt zаmапl molekulyar огьitаl ёz
igаrэsiпi dc,yi;imirsa. bunu g indeksi ila, iýarэsini aksina dayigirsa и
indeksi ila g<istэгirlэr. Маsэlэп > Оg,Оц,lТg,т_ va S. Вurаdа g alman
dilinda gerade (ctit), и isэ ungera,Je (tэk) scizlarinin bag hаr,flагidiг.
Bundan bagqa, епегjiпiп агtrпаslпа чуýчп оlагаq rnolekulyaг
оrьitаllаr аtоmlаrdа bag kvant эсlасliпа ох9аr olan kvant adэdi ilэ
псimrэlапir, hzlэsаlэп, ls, + ls5 .mоIеkчlуаг orbitah lo*, lso - ls,,
molekulyar orbit.ah 7о,,, 12.rч + 2s6) -2og, (2,so - 2s6)-2ou,
(2р,о + 2р"ъ-| - 3о" va s. kimi igаlэ э<iilir.

ikiatonrlu rnolekulun hаг Ьir rпоlеkчlуаr spin-oгbitalrnr (MSO)atom sрiп-оrЬitаllагtпа (цu,o,,,,.(x,y,z,o)) охýаr olaraq
Qолп,,,,(х,f,Е,о) kimi igаrэ еdirlэ.г.,Вчтаdа a-mcllekulyar orbitalm
trсimгэsi, 2-Ьu molekulyar orbitalda уеrlа9ап с:lеktгопuп imрuls
mclmentinirr ildatornlu molekulutt oxu iizrэ pгoyeksiyaslnl li vahidi
iIэ tayin edan livant эdadi, m=+).,,-], kimi yalnrz ilti qiупrэt ala Ьi]эrr
<maqnitr> kvant аdlэdi, ,, = * )l,- ,Ц kimi qiуmаtlэr :rla Ьilэп spin
kvant эdэdidi, 

'= * ,Ц'- rrlkimi iki qiуmэt alan spin koordinatrdlr
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inversiya mаrkэzi оlmауап ikiatomlu mоlеkullzrrlп (miiхtэlif

оrоrrrьrl-пrоiеkulуаг оrьitаllагrпtп iq,аrэlапmаsiпdэ 8 va и indekslari

tэtbiq еdilэ Ьilmэdiуiпdэп, bu mоlе]<ulуаг оrЬitаllаr. sаdасэ оlаrаq,

lо,2о,Зо,|t.2zr va s, kimi i9ага еdiliг,

ikiatonllu molekullaгrn molekulyar оrьitаllаrlпt iЕitrэ еtпrэk

iigйп Ьiг qox hаllагdа, mоlеkulуаг оrьitаhп iqагаsiпdа опuп hansl

atonlorbitallaгlndantaqkiloIurrdu!utrug<istэrirl:'r.Masэlan,
o*l,s,o,, lлs,о* 2,s,o,,2,s,or2r,- ЧЭ S, Ве)э i9:rrаlэmа daha cidd,idir,

4З.l сэdчэliпdэ ikiatomlu nrolekullaгln ls-,2J- !,э 2р- atom

orbitallaгrndan taEkil оluппlп9 molekulyirг ,)rьitаllагшlп

iЕаrаlэпmэsi qaydalaгr verilmi9dir, Eiurada * iqаrэsi ila rа,tlitэ эmаlа

gэtirmауап molekulyar оrЬitаllаr g;бl;tэrilmiýdir,
(]аdчэl 43. l

iKia tomlu molekullarln moiekulya r огЬitаllаrrпtп i9а,гэiэпmэst

Eyni atomla rdarn ibarat Ir4tixtэl atrrrnlardan

<llan ikiatomlu пrо],еk чllаг iьаrэt olan ikiatomlu
m<l1сkullаr

o1s

гюm оrьitаllагrпrп
liombinasiyast

ls, + lsд lo* (, ý

Is,о
o2.s

lso - lsб lou сгч [s

2so +2su 2or сl 2sIi

2so -2sб 2s2ou (т ,).,т

2р,о +21t16 3о r о r2p, о2,Р 
"

C'lP,2рrо -2р"ь Зоч ou2p"

2рrо +2р16

2pro,r2p16
|Пч

п'ч2 Р,

л'ч2Р у
}
J

;п-2 р,,

п'27-1,

2р,о--2р,ь

2р, -2рrо
lт

n'r2P*

п'к2Ру8
ir 2р,,
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ý 'И" Eyrli atontlardan iЬагаt оlап ikiatomlu

rпоIеl<ullаrrп еlеktгоп konfiqurasiyatrarr

Моlеkulуаг orbita,Irn ,.:rreгjisi iki a:;as аmildэп - оtluп ltansl
atom oгbitallartndzrn ral;kil lэlчпmаstпdап ча bu atom оrьitаlIаrltllп
Ьir-Ьiгiпi песэ бrtmаsiпсlэп ;r-sltldlr. Masalan. ols чэ o'ls mоlеkuIуаг
огЬitаllагr o2s mоlеkulуаr oгbitaltnir пisЬэtэп 9ох agaýr епегjiуа
malikdir, Qiinki I., atc,m clrbitaIltlln епеrjisi 2s atclm brbitaIlnrn
епеr.jisiпdап xeyli kigikiiг. Ilunun kiпri dэ о2.т mоlеkulуаг orbitalrn
ener_jisi о2р, mоlеkчlуаr clrbitaltn enerjisindan aýaýldlr, Веlэ ki,
hidr,эgеп atomu istisna olrnaqla, 2J-atom obitalrnln enerjisi Zp-
orbitalrn епеrjisiпс{ап k.igik,jir. Eundan bagqa, пi.iчаlэг araslndakt
mаsаГапiп miiаууэп qiylnatl;lrinda atomlartn iki drn, 2!s- чэ уа 2pz-
огЬitаllагt, ,2р,, ve 2р_,-,эrЬit,аllага пisЬэtап Ьiг-Ьiгiпi daha qox бrtiir.
Buгzrdan gсiri.iпtiг ki, rabita omala gэtirап va rаЬitэ аmэlа gэtirmэуап
z -оrЬitаl]аrrп епеrjilагirriп farqi rabita уагаdап чэ rаЬitэ yiru'ruyun
б - оrьitаllаrrп епеrjilэгi fаrqiпdап kigik olmalrdrr. yuхаrtdа
deyiIэrrlara чуýuп оlагаq, iki atomlu mоlеkчllаrdа molekulyar
оrьitаllаг, enerjinin artn,last ardrcrllrýr iIэ agaýrdakr kimi
уегlа9mэlidir:

ols < o*ls < o.2s < о' ) s < о2р- .: г2р,.=

= т.2ру .. о'2р, - o*',p, .: о" zpz 
(44' l)

Molekulyar oгbitalla:r qчrаrkап аtоmlаrlп yainrz valent
оrЬitаllагmt, уэпi xarici еlеktгоп laymtn orbitallarlnl пэZэIэ alrrraqla
kiгауаtlэпirlаr. Qiirrki, llimyavi rabitalarin yaranmaslnda atomlartn
mэhz чаlепt еIеktгопlа.rl эsils гоI оупауlг. d-tаЬэqэsi dolmaqda
davanr еdэп аtоmtаг iigrin r:aгici layclan эччэlki еlеktгоп Iaytnln /-
оrьitаllаrlпt da valent о.гьitаlt kimi gёtiiгmаk laztmdrг.

веlэliklа, ikinci dciv. eIelnentlarjnin аtоmlагt daxil оlап
ikiatolnlu nlolekttllaгtn lnolr;:kulytrr trr.bit;rIlarlnt qurагkэ, 

^;,й;;;ts-o_rbitallarI паzэI,а :rllпn't,г va (44,I) ardlcilIlýl о2,s orbitaltndan
Ьаgl;rпtr. Baxrlan ikiatrrmlcL mo]cku]url еIеktг; KonПquroriyaSlnt



зl9

tttprnaq iigiin rаЬitэdа iqtirak eclarr еlеl,:trоrtlагt. qurmа рriпsiрiпэ

".ur",",, 
(44.1) ardrcrilrýl iizг:r, yani enerjiпirr агtmаslпа uyýun olarraq,

Pauli ргiпsiрiпi чЭ t{und qaydastlrt i-li)zаг:) almaqla, mоlеkulуаr

огЬitаllагdа yeila'dirnrak lazlm<llr. Bu z.itma;n паZэrа altnmalrdrг ki.
'о2р- vэ :т2р-mоlеkulуаг clгbitallarrtn e,rerjisi Ьiг-Ьiriпэ qox yirxln

olduýr-rndan bazi mоlеkullагdа ( д,,с,,N2 ) п2 1l -tTolreo--lri,. orbitalr

о2р- molckulyar oгbitalrrrdan aqaýrda Уегlаqir ча bu halda (44'l)

ardrcrllrýr a;aýrdakr kinri оIur:

l .ols<o*ls<o2s <o'2s <lt2рr==
(44,2)

=,y2pl < о2р, . о'2 р, = r'2ру ,о' 7р,

Buha sэЬаЬ elerndntin stra поmгаsi artdtllca 2s- Vэ 2p-elektronlarrn

епеrjilэгiпiп dэуiqmэsiпсlаki qanu,nauyg;unluqdur, B,t?,N

atomlarrnd а 2s - чэ 2р -еlеktrопlаrrп еп,эrjilэгi bir-birina 9ох

yaxlndtr. Опа gбrа dэ bu atomlardan оlап ikiatomlu molekulun
'о2р" -tnolekuly:rr orbitaltntn daqiq itЪdаsiпа aslinda 2s -atom огЬitаlr

da daxil olmalrdrr. 2s-оrlэitаltп i9tirakr о2р,- m<>\еkчlуаr orbitalrn

eneгjisini xeyli аrttrtr. QЁnki, zs-orbitaltn о2р.- огЬitаlrпа ke9masi

епегji sаrГ olunmastnl talab еdiг. Bu,ttun da пэtiсэsiпdэ о2Р,-

orbitalrn enerjisi п?р-- vё п2рr-оrЫlаll;rrtпtп еllегjisiпdэп yiil,:sak

оlur.

Qeyd еdэk ki, Lir,Be,,B,),C2,h'2 molcku,lla,rr iiEtin (44,2), Оr че

Fi molekullarr tigiin isэ (44.1) aгdrcrllrýr ir tifасlэ edilmэlidir.

44.1 cadvalinda eyni аtоmlаrdап tc;kil olrrnлrrtrý bazi ikiatomlu

mоlеkчllаrlп эSаs hallartlrtn учкаrtdа gбl;tэгiiап qayda ilэ qurulmuq

еlеktrоп konfiqurasiyalarl ч,эrilmigСir.

ikiatomlu molekulun r:lеktгсlп korrtilquгasiyasnl qчrmаq tigi1n

rnolekulda оlап uyýurr sayda еlеktrоr,lаrt Pauli prinsipi пэ:zаrа

alrnmaqla molekulyar оrЬitаrllаrdа уеrlэ5(lirmэk lazrmdrг.
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ý 45. ikiatomlu molekullar iigiin eIlerii diaqramt

дtоrп огЬitаllагlпdап mоlеkulуаг oгbitallarrn qurttlmetstnt

zrdэtап. enerji diaqranrlart чаsitэs;ilэ gоstагirlэr (Eэkil 45. l ). Вч

diaqramda 9aquli istiqzrmatda оrЬitаllirгlП еrrегjilэri. solda va sa,ýda

atom огЬitаllаrtпа uyýun с:пеrji sачiууаiэгi, ortadir isa molekulyaг

оrЬitаllаrа uyýrrn епегji sачiууэlэгi gбstаrilir,

до i{о Ао
L

у- бtt

Ч'+ = CtY,l+C2Y в

Y- =Сз'I'я-С+Yд

}i dti

ýakil 45.1. ls atom orbitallarrnrn v:r iki;itomlu molekulun

оь molekulyar огьitаllагtпttt епс:rji diaqramml

Rаъitэ аlпэlа gаtirап mole}iulyar orbitala uyýun еlеktгоп

bultrdunun srxlrýr niivalararirsr oblastda gox blduýundan bela orbital,

cnerji сэhаtdэп, atom oгtlitallarrna пisьэt,эп эlverii9lidir. Rаьitэ

апrэlэ gэtirmауэп mоlеku[уаr orbitala. ul,ýun еlеktrоп buludu,

эSаSап, пiiчаlаrаrаsl oblastclan kэпагdа bбyiik srKlrýa malik olduýu

iigiin Ьеlэ orbit:rl enerji baxrmtndan ilkin atom orbitallarrna пisьэtап

az эlчеriýlidir. Опа gоrэ dэ rabita аmэlа gаtiгэп nrolekulyar оrьitаlа

чуýuп епеrji sэviyyasi diartrramda ilkin atc,m оrЬitаllаrtпа uyýun

erreгji sэчiууэsiпdэп aqaýrcia, rаЬitэ эпэlэ gаtirmэуэп moleku,lyar

оrЬitаlа uyýun епеrji sэviyyasi isэ уuхагttlа уtlrlаgir,

ikinci dёчг elemerrtlarinin atoпrlart dakil olan ikiatclmlu

molekullar iiqtin (44.1) ча (44'.2) ,ardtctlltýlna uyýun enerji

diaqramlarr 45.2 ;aklinda gtistorilmiEdiг.

w
l,

!ý,

V1
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al

ýэkil 45.2. ikin,:i dtjчr еlеmепtlаriпiп аtоmlагl daxil olan
ikiatolnIu molekullarlrr епеrji diaqramlarr: а) 2s-
va 2p-at<.lm orbitallarlntn епегjilэriпiп kaskin
faгqlarrdiyi hal. yoni (44.1) ardlctýlltna uyýurl оlап
h;ll: b'l 2ý- чэ 2p-ittom orbitallarrnrn епегjilэгiпiп
az fэr,;lап,Jiуi hal, уэrl,i (44.2) аrdl,эilhЕrпа rryýun
оIап hal

ý 4б. Еупi аtоrпI:аrdап illагаt оIап ikiatomlu mоIеkullапп
mоIеkulуаr оrЬitаIlагr. Korelyasiya diаqгапrr

Molekulun asal; xarakteristikalarl опuп mоlеkчlуаr
огЬitаllагrпш хаrаktеri ilэ tayin оlчпur, Опа gсirэ dэ mоlеkчlуаr
огьitаllагrп taptlm;lst Ntо пrеtоdu ila араrrlап hэr Ьir kvantmexaniki
lreserblamantn bagltca rrLэqsadi<li r.

ikinci dочr еlеmе,пtlэ;:tпiп аtоmlаппdап tagkil olunmug eyni
аtоmlаrdап jЬаrоt ikiatomlu mоIrэkчllаr iigi.in ls-,2s - vе 21l- valent
огЬitаllаrr bazisilrdэ мО LC,\O metoduna gоrэ mоlеkulуаr
оrЬitаllагr i.irrrumi чэkildа aqaýldakl kimi yazrnaq оlirг:

(p=c|lsa +с2 lsб +ca2s, +,:42s1, *с52рrr, +с62р16+

r сэ2р.уо + св2руь 1.cn2p., + сю:,r_1l.|, (46'1)

Burada а чЭ Ь indekslэTi atl;mlart i;аrэ edir.
Веlэliklэ, пtasala l0 tэrtiЬli (11.10) эsri tэпliуilriп чэ l0 сэЬri

tэnlikdan iЬагаt (11 5) sistenlinin hэlliпа gэtil.iliг. Nэtiсэdэ
nolekulull l0 mLiхtэlif (lrazis AO-nln sayl qadar) mоlеkulуаг

Ао

2р

ло
6'?Ра

2р

б ?!t п?Р.

2ý

62ý
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orbitarllart аItпtг. Dolmuý mоlеkulуаг с:,rЬitаllаrlп sayr molekuldakr

еlеktrопlагrп SayI ilэ mtiayl,an оlчпчг, Ilcsalllzrmalar gёstагir ki, eyni

аtоmlаrсiап iЬагэt olrrn ikiatomlu lnolekulun hаr Ьiг mоlеkulуаr

orbitalrnda yalntz Ьiг rrс9э (асlэtап iki) ,,,, arnsalt ЬбуЁrkdirг, dig:rr с",

эmsаllаrt уа srfга lээrаь;,г оlur. уа da pгaktik оlаrаq srflrdan

Гэrqlапmiг. дtоm оrЬitаllагrпlп mоlеkulуаr оrЬitаlа Ьtiуi-rk 1>ayla

daxil olmasr iiqйlr a9aýrdakr ýartlcrin od:,ntneisi zaruridir:

1) atom огьitаllагtпа uyýun cllan епеrjilэr kаmiууэtса Ьir-

Ьiri ila miiqayiso olunatr dэгэсаdэ olmaIldtr;

2)аtоmогЬitаllагrпtuЬir-ЬiriпiбrtmаsisrflrdапГаrqli
оlmаltdrr. yani molekulutr tlхuпа , ]пэZаrап оп,lагtп simmetriya

хаssэlэri eyni olmalrdrг.

Веlэ ki, J;-atom огЬitаllаrr Р,- Vё p/-lttorn orbitallarl ilэ deyil,

s - ЧЭ l7- -atom огЬitаllагt ilэ kombinirsil,a eda Ьilэг (biz Гаrz ediгik ki,

j охu ikiatomlu mоlеkчluп niivэlarirld:rIr kc:gan rliiz хэtt (molekulun

oxu) boyunca уёпаlmi;,Iir), DоýruСап da, s - чэ р, -atorn

огЬitаllаrrпrп bir-birini оrtmэsi stflrclan l'эrqli olduýu haldlr, s -

оrьitаl ila, р,- чэ ру-оrьitirllаrш trаг birinin бгtmэsi slгrа Ьэrаьаrdir,

Mэsэlan.li,molekrrluTtunasaslraltiiqiirrXartri-Fok.Rutan
metodu ile slеуtег atom оr'оitаllz,гrпilr mitrimum bazisinda

hesablanralar naticэsinda a9aýrdakr (,{6.1) mc-,lekulyar orbitallarr

(enerjinin aгtntast ardrcrllrllr ila) alrnrr:

9r = 0,7048(ls,, + lsu ) + 0,0095( 2.s,, + 2so ) + (),0003(2р,о + 2 р ,ь),

р2,-- 0,7054(lsu - ls6) + 0,0209(2s, - 2s6)+ 0,О0З2(2р,о,+2р,ь), (46,2)

рз ,= _0,1440(1s., + lsn) + 0,5298(2so + 2s6) + 0,||*4(2р",, +2р,ь),

дsarrlrqla gбгmаk оlur ki, охýаr ;r,tom оrьitаllаrr Ьir-lэiri ila

kornbinasiYa edir чэ molekulyar ,эrЬitаlа all 9ох рау veriTlar. Bu isa

daqiq hesablamalar араrпrасltrп biгinci va ikinci сiбчr еlеmепtlэriпiп

atonrlartndan taEkil оluпmu9 eyni аtоm[агdап iьаrэt ikiatomlu

mоlеkчllагrп (H2,He2,Li2.[)e2, 82,C,,>,N2,C)2,i|2,Ne2) vЭ опlаrm

iопlагtпtп е!еktгоп quгuluguirclakt эSаs keyГiyyat

qanunauyýuniuqlaTпlt паzагdап keqilmaya imkarr чеrir,
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Molekulyar orbitalln. rrr;rsalэn, ols i5агэsi gdstэrir ki, bu ст,-

пrоIеkulуаr огЬitаl ls-ДtiJIп orbitallarlndan to9kil olunmugdur чэ
/?.,, --+ са olduqda (аугrlmlr; at()mlar) hэmiп tttonr огЬitаllагlпа kеgiг.
Ntjчаlэrzrгаst mэsаfа slfizr qа,Jаг azaldlqd:r. уэпi пiiчэlаr Ьiг-ьirirrа
qovugduqda (mоlеkuluп belcr halr Ьiгlа9пlig аtоmlаг hah аdlапrг)
baxrlan nrolekulyar orbitalln hansl аtоm огЬitаllпа ke9masini сlэ
Ьilпrэk trэzэп Гауdа,h оlчr

ikiatomlu mоlеkчllаrdа пtiчэlэrаrаsl {,о lnasaГasi dayiýdikclэ
baxllan rnolekulyaг oгbitalrrr Ьirlо9mi9 ( &и + 0) чэ ayrllnrq
(&, -r"о) аtоmlаrlп haltst hirllаrlпа keqdiyini gёstэ.гап diaqram
korell,asiya diaqramr аdlа,пlr"

45.1 qэklinda eyni ato'lilardan iЬагаt ikiatomIu molekrLlun
korell,asiya diaqramr gоstэrilmigdir. Вч cliaqranr eyni atomlardan
tэýkil oIunmug ikiatomlu rrсilеkчllаrlп molekulyar orbitalIartntn
епегjilэriпiп пijчэlаrагаsl R ,, mаsаГэsiпdап aslll оlаrаq daqiq пэzагi
hesablatrmast asaslnda (44,2) aгdrclltrýlna uyýun olaraq
qчrullпu'duг. ý44-da qey,J edildiYi kimi' or2p vа Сlrlа'mtg T4yh,2p
rnolekulyar огЬitаllаrrпlп enerjilaгi Ьir-Ьiriпа Еох yaxln, olduýundan
korrkret haldan asth olararq отr,lаг (44.2) arcllcrlllýrnda уеrlагiпidэуigа
ьilэrlэr. Eyni qaycla ila boytik kvant аdэdlагiпа malik atom
оrЬitа-llагrпdап tэqkil olunг;lttg rnolekuIyar огЬitаlIапп da enerji
aгdlcrllrýlnr tapmaq оl.аr. Веlэ molekullar ijqiin mоlеkчlуаr
оrьitаllаrlп уегlаgmаsi qaydasr ba9qa сiir ola Ьilэг.

когеlуаsiуа dia,qrarnlnt qчrаrkэп kэr;igmazlik qal,dast hоkrпэп
паzага altnmaltdrr. Bu ciayd;iYa gtiтЭ eyni simmetriyaya (mэsэlап,
ол.,. уэ 8,,r,..,) malik olan e:rerji sэчiууэIогi Ьiг-Ьiгi ila kэsigmirlэr.
мi.iхtэlif rnolekullar iigtirr mclekulyar огьitаllагrrr епеrjilэri miixtalif
olduýundalr koгelyasiya rliаqгаmlаrlпсlап yalnlz kеуfiууэtса
izahatlar ii9iin istitada olunir ЬiIаг, Ntiчэlэrагаsl mэsаfэ dayiqdikda
оrЬitаl епеrjiпiп песа d;,yigiTrasi haqqlnda koгelyasiyar diаqrаmlагr
чаsitэsilэ miihakinra уrirtitmэk оlаr, Веlэ ki, korelyasiya
diaqramlndan gбrriпtir ki, пi,iчэl:эгаritst mэsаfэ kigildikca rаьitэ
уаrаdап mоlеkulуirг сlrьitаllагtп ener-iisi аrttr, гаьitэ эtrrаlа
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dэtirпrэуэп (гаLЬitапi zэiflэdэп) mоlеkulуаr сrгЬitаllаrlп enerjis;i isэ

аzаltг. Вчпdап ba;qir. ritЬi1э уаrаdап mtrlеkrrlуаг огЬitаllаг birlaqrniq

аtоmцп kvant аdэdi baxrlan rnolekulyar ortlitaltn kvant adadi ilэ

eyrri оlап hall ilэ koгelyasiya еdiг. Rаlэitа эtпаlэ gэtirrr-;эуап

rпоlеkulуаг огЬitаllirг isэ lэiгlэsmiq zttcl,tirutr l,1Vant аdэdi l чэ уа 2

vahid Ъоуtik оlап hаllаr ilэ kогеlуаsiуа edir,

46. t 9эkliпdэ еупi а,t,эmlаrdirп iЬlrrаt olan ikiatomlu molekul

йqi.in korelyasi,ya diaqramr gёstэrilmi9dll,.

ýэkil46.1. Eyni atornlarclan ibarat оlап ikiatclmlu molekulun

огЬitаllаrr iigtin koгt:Iyasiya diaqramt

46.1 ýaklindэ gоstэгilпriЕ korelyirliiya diaqгaml izah ediimэsi

talab olunan Ьir mtihiim хiisusiууэtэ пlirlikdir. I}еlэ ki, mаsэIэп, пэ

iigLin or2s m()lеkчlуаг oгbitalr ЬirlэgmiЕ a:olnun mohz 2s-orbitalr

1|а, or2p molckulyar tlгЬitаlr birlaqmii lltolnun mэhz зJ-orbitalr ilэ

va s. korelyasiya еtmэliсlir'? Bu suallart1,1 cayabt otldan iЬагэtdiг ki,

46.1 qэklirrda gоstэrilэп korelyasi5,a diаqrагпtш qurаrkэп ikiаt,эmlu

mоlеkullаrrп potensial ауrilэriпэ aid с.l1ап чэ llэsiЕmэzlik qavdasr

аdlапап qoK iimunri Ьiг tеоrеm пэZаrэ zrltnmlqdtr. Bu tеоrеmа gtiгэ
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ikiatomlu гпоlеkuluп eyni sinrmetriyaya rTalik оlап еlеktгrэп
hallarlna rrуд!uп potensial аугilэri ltasigэ Ьilmаzlэг.

Bu teoremi agaýrciakr kiг:li isbat etmak ,эlаr. Fiэrz еdэk. ki,
пiiчэlаг;tгаst rnasaгanilr чегilrпi9 qiуmэtiпdэ ikiatomlu mоlсkчluп
Ыittiп еlс:}:trоп hallarlnln Ч', ч:) v, kimi iki d:rlýa Гunksiyaslrrdan
baqqa di"tэг dalýa funksiyalartntn hamtsl mэlumdur, Bundatr b'gqa
fаrz edak ]]<i, tant s;istem amala д;эtiгэп еlэ d оrtопоrпrаl fчпksiуаl:tгl
чагdlr ki. llrolekulun dalýa ГurnksiyalaTlnt bu sistcm tizrэ stгауа
aylrm:lq tni,imktindiir чэ бzii da bu sistemdэtl cllan 0t va 0)
funksiyalaгl lnotekulun mэIulп ,р <1а],ýа funksiyalarr ila, lram dэ Ьir-
biri ilэ оrtоqопаldrгlаг. Вч t,alcla molekulun .uI vэ .fz dalýa
funksiyalaгr d, vэ 0, funksiyaliu:tntn .чаtti kclmbirasiyalaгr kilni
gсistэrilэ Ьilэг:

Чrr =.r rgr + с1202,

Чt2=с:2101 +с,rr0,
y, vэ y, hаllаrrпrп епсгjilэriпi tapmaq йgtin aqaýldakI kirni

(l1.10) аsri tэпlil,jцi hаllеtmэk l;rztmdlг:
Ilп - Ei нр
tIэi Hzz -

Burada ,5'r t = S:z = l, Slu =.Szt = 0 ча
alrnmtgdш

(46.4) kчаdгаt tanliyinin hallari

ii,"=Ц!L+Hzz *l
2 -2 (лIп- l{2)2 +4нr2, (46.5)

kimidir. Buradarr gtiriiпtir ki, yalnrz Htt - Hzz= 0 чэ Flr, =g gэrtlэri
с.упi zamuLllda сidапdikdэ (415.4) эsгi tanliyinirr kсiklэri Ьiг-Ьiriпэ
ЬагаЬэr с,lur, Lakin Hlt- Hzz ча I]п kэmiууаtlагi niivalararast
mэsаfэпiп Ьiг-Ьiriпdэп astll оlmа,/ап funksiyalaгtdtr va ona g<irа dэ
пtiчаlэгаrаsl mэsаfапiп hэr halt:;t Ьir qiymэtinda опlаrlп eyni
zamanda st.|ra Ьэгаьэг olmal;t ehtimalr dernak оIаг ki, srfга
ЬаrаЬаrdir. ]Jurаdап aydln оi,uг ki, пйчэIаrаrаst mэsаfаrriп heg Ьir
qiуmэtiп<J,э ikiatclmlu nrolekulun iki elektrc,n hallnm enerj.isi

,i
=0

(46.з)

l:!6.4)

Нr2 = tI21 cllduýu пэzэгэ
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iiпru,miууэtlэ eyni ola Ьilmэz. yat-li Dcltensial ауrilэriП kasliqlnэsi qеугi-

rпйmkiiпсliir. Lirkin Y, чэ Y. simrпс,triуаS] чэ уа spini Iniixtalif olan

hаllаrа uyýun <rlduqda пLiчаlэrаrаst mэsаfапiп biitiin qiу,тrэtlаriпdэ

Htz=O ola Ьilэr чэ bu halda ll11-Il22=0 gаrti бrlallan nocta

mбvc:ud ola Ьilаг. Bagqa sozla. rпii.хtlэliГ simmetriyaya v:l уа miixtallГ

spina lnalik crlan hаllаrа uygun potensial эугilоri 1r11_[,iri ilэ kэsigа

Ьilэг

Qeyd edak ki, kasiýmэzlik qaydasl hэm molekulun t,i.itбvliikcla

elektron hаllагtпа, уэпi molekulurr tam еlеktrоп irnerjisinin

пйчаiаrаrаsl mэSагэdэп asrltlrýrnr iГaiia edan potensiaI аl,rilllriпэ, ham

da Ьiгеlеktrопlu hаllаrа, yani mtriеl<чlуаг orbitallaTa tatbiq oluna

Ьilаr. Bu qaydanrn mэhz molekulyar оrЬitаlIаrа da tэtbiqinirr

mrimktinliiyii 46.1 9эkliпdэ gбstаrilап korelyilsiya diaqramlnt

Ьirmэпаh qчrmаýа imkan чегmi9diг.

Qoxa,tomlu molekullar tiq:ii,n kasigmэzlik qa.ydasr xeyli

miiгэkkэЬ,Jiг, МэsэlаП, molekulda atrrmlartn пiiчэIаriпiп чоziууэti,:l,

чэ }' kimi iki kоогсliпаtlа tayin оh:пursа, Д(Д) potensi:rl эуrilагi

ачэziпа д,(.Y, r) potensial sэthlагi altntr va эgэr il:i hа! eyni

sirnmetriy:rya пrаlik,Сirsэ, onda Ьu hallara uyýun olaLn potensial

sэthlаr yalnrz Ьir ortaq поqtэуэ nlalik ola bilar, lakin llir xatt iizгэ

kasiqa Ьilпrэzl:rг.

Еlеktгопlапп molekulyar l>гЬitаIlаг iizга paylanmasl

rnolekullarrn Ьiг qox хаssэlэriпi izatr еtmэуа imka.n чегir. Всlэ ki,

mаsэlап, rabita аmэlа gэtiralr va rabita эmаlа gэtirmэуэп mоlеkчlуаr

orbitaliarcla уеrlа9ап еlеktrопlаrlrl saylna gtirэ baxrl;rn еlеktrоп

konfiquTasiyastnda molekulun dal,aluqlr olub-olmadrýrnr miiэууап

etmak оlаг. kobud ;эkildа Ьеlэ fэrz еtrпэk оlаг ki, гаьit.а эmаlа

gаtirmауап molekull,ar orbitalda )'еIlаýап hаr Ьiг elek.tr,э-n rаЬitэ

уагiлdап clrbitalda уегlэ9эп Ьir c,lektronun tasiгirri h.eqa епdiriг

(kompensasiya. edir). ýэгti оlагаq Ьеlэ hesab еtmэk оlаr ]<i, Ьirqаt

rаьitэпiп yaranlnasl molekuIda rаьit,э anrala gэtiгrпэуэп еlеktгопlаг

tэrэfiпdап tasiTi kompensasiyir olturnlamt; гаьitэ уаrаdап iki dэпэ

eIektronun ol,mirst sayasirrda Ьа9 r,егiг. Bagqa sоzlэ. ikiatomlu
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molekultla rаЬitаlэгiп SaylllI tirpmaq ii9i.in гаЬitэ 1,aLradan аrttq
еlеktгоtrlагtп sayln] ikiуэ Ьоlmэk lаztmdrг.

вiг nct dбчг еlеltrепtlэгiпlп atomlart iigiin valent orbitalr l.s-сlir.
Orra grjгll dэ 45.1 gaklinda gбsl:эr:ilmiq епегji tliaqг.-l H;,H2,tle) чэ
//е, molr:kullarl rigtin dоýгudчr.

ls-;ttom oгbitallartlrrrt kombinasiyaslndan o[s ча .,*l"
molekuhrat оrЬitаIlаrlпlп irltnmasl sxerni 46.2 gэkliпdэ
gcistэriIпrigrliг. Fаrz edak ki. а,l,оmIаrlп пtiчаlагi z охu i,izэгiпdэ
уеrlаqmilidir чэ verilmiý пtiчэlс,гагаst

В, h,

лп

+

ýakil ,16.2. Itabitэ эmэlэ g;эtirап чэ rаЬitа ll.l. grti.m.yrn
os molekulyal orbitllartn аmаlэ galrnэsi sxemi

mэsаfаdэ аt,оmlапп ls-oгbitallal,l z oxu Ьоучпса bir-birirri сiгttir. ls-
atom оrЬitаIlаппr topladlqda rabita arnala gэtirэп crl.ý mоlеkulуаr
orbitalr аltпtr. Моlеkuiуаг оrЬitаhп tasvirinda <<*> iýarasi gоstэriг ki,
bu dalýa ftrnksiy,asl hэr уеrс[а eyni igаrауэ malikdiг чэ опчп driyйnti
уохdur.

ls- аtопr orbitallanrltrr fэrqiпi gcitiirdtikda rаьitэ аmаlэ
gэtirmэуэП o*l, mоlеkulуаr orbitalr аhшr. Bu halda dalýa
funksiyasr di.iyi,inэ malikdir va еlеktгопuп Ьч funksiyadan istifadэ
еtmаklэ hesablanmlg пtiчаlаrагаsr oblastda уеrlаýmаsi ehtimalr slfrа
ЬаrаЬсrс[ir.

н; i,onunda Ьir dапэ ,эlеktrоп ols moleklrlyar orbiпllrnda

уеrlа9ir. QLrгmа рriпsiрiпэ 
"чёrа 

.I/, molekulundakl iki elektron da
ols molektrlyar orbitallnda уеrlэ9пrэlidir. 11, molekulurrda hэr iki
elektгorl гаiэitа аmаlэ gаtirэп olduýundan гаЬitэ birqat oiacaqdг. ^ff,
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mоlеkuluпdасlеktrопlаrrпsрiпlагiЬiг.Ьiriпэраrаlеlоlsz.iуdt.Нчпd
qtrydastna gtirэ опlаrtп biri ol,s, сllgэri isэ сл*ls oгbitalrndir уегlа9аrdi

va rаЬitlэ уагапmаzdr, Dеmэli, l-t ., molekultrnda еllэktгопlагtп

spirrlarinin parirlcl olduýu hal da1,:rnlqstzdtr,

/-/ej iolrunda iig elektTon ч;trdlr, Qurrпа prirrsipilla gбrа iki

еlrэk trоп ols огьitаlrпdа, Ьir elektron isa ,,* l, orbitalrndit

уеrlаqmэlidir, I}u zamal1 гаьitа эlтtэlэ gаtiгэп molekulylrr orbitaldakr

еlrэktrопlаrlп sayl гаьitэ аmаlэ ]gэtillпэуэп mоlеkuiуа.r orbitaidakl

еlеktгопIаrlп saytnclan 9ох olduýu iiqi.in //ej' iollu da,yalrlqlr sistem

оlасаqdlг. Dоýчrdап da, Ilei illnu mбvcuddur, lakin о, IIz

molekuluna гrisьэtэп az stabildir,

Нrэ mtэlсkчluпdа dоrd еlеlсtгопuп ikisi ols, ikilli i,э о*1,

огЬitаlrп,lа уеrlэqir. Опа gбта с|э Н,э, molekulu hэу,,эсаrпlаЕmаmtý

(эsаs)hаldаmбчсudоIаЬilmаz,qliirrkiЬuhаldагаЬitаэпrэlэgэtirэп
,,rэ rabita atnala gэtirmэуэп elektronlarln Sayl eynidir,

Belэlikla,It;val{eiion'laгrndzrrabitэnirrs.ayl0,5'It,
molekuluncl zl |, Ile" molekulund:l isa 0 оluг,

ikinci dочr elementlarinin :лtоmlагl daxil olan ikiatomlu

molekullard:r kirпуэчi rabitanin эmэlэ g;эlmэsirr Jэ yallnz

2s -. 2 р,-,2 p.u - va Z pi, -аt,оrпоrЬitаllлппlп i;tirak etdiyi qэЬчl olunur,

Buatomlartnls-orbitallaгtnrnbir.biriniljrtmasi9oxkigikoldttýu
tiqi,iп molekulyar oTbitallarr qчгагkэп onlar пэzэrэ :rltnrntr,

Fэrzedэkki,atomorbita.llllrinrnbir-birinitiгtnrasizoxu
b()yunca Ьа9,rеrir, Onda p-atoll1 oTbitallartrrln konlbilrasiyastnda

z,р._огьitаllаrlп ьiг-ьiriпi ortmosi хагаktегi 2р*- vЭ 2l'y-orbitallarln

biг-biriniбrtrnэsindэnkoskinqakilclafarqlэnil..Belaki,--oxu
boyuncayorralmi92p,-orbitallaгl'nkornbinasiya'stnc[ano2pzvэ

о*2р, trlolekulyar orbitallarr (gэkil 46,3), iki dana 22,-orbitallaTtn

konbina.siya.smdaniseп2p,-vaп,2p-,-tllolekrrly'aroгbitallaгralrntr
(qэl:il 4б.4). Эgэr :lP,-o[bitallartn очэziпа iki dапэ 2/_,- огЬitаllаIlп
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korntlinasiya,srnr giitiirsak, iэпdа oxsar л:2рч- ve т'2р,- mоtсkulуаг
огЬitаIlагl altna.czrq. ,Lakin bu orbitallar ikiatomlu moIekulun
nilvalarindan kе9эп о,х эtгаГtпdа. т2р,- чэ п'2рr-с>rЬitttllаrlпа

паZэrэп 900 dоппlii;; olacirqdtr. 2р*- ча 2р),-аtоп1 orbitallaгlnrn
епе,гjisi eyni oldufiund;rn v:r опlагtп Ьir-ьiгiпi оrtmэsi eyni ycllla bag
чег<liуiпdэп 7r2рх- ча :т2р_,,- mоlеkulуаr оrЬitаllаrl cla еупi епегjiуэ

чэ eyni formayzr rtralili oilnalldrг. Bu dеуilэпlэr Tr2p_r- vо гt'2рr-
mоlеkчlуаг orbitallarrrta d:L еупilэ aiddir. Мэhz buna gоrа da (a4,1)
уа li,44.z) ifаdэlаriпdа lэч пrоlеkulуаr оrЬitаIlаr aгasInda ЬагаЬаrlik
igarasi qoyulmugdur. Bielэliklo, Ф- Yё z'p-molekulyar оrЬitаIlаrlпа
ikiqat ctrlagmt; enerji s,эчiу,,,аsi uvýun gэl,ir.

Atom оrЬitаilагlпlп digэг kombinasiyalannt da tэsэччiiг еtmэk
оlаг. Маsаlэп, atom orbitallarlnrn 46.5 gэkliпdа gostэrilan qaydada
kombinasiyasr

62р, ма
Atom oгbitallarпlrц Ьiг-ьiriпi бrtmэsi пliisbatdir

цl

?--.+
d 

*/д, 
lto

Atorn oгbitallanrrrn Ьrr-ьiriпi бrtmasi mэпfidir
ýэkil 46.З. RаЬitэ эmэIа gэtirап чэ rаЬitа эmэlэ gatirlnэyan

rг р_ -mrrlektrlyar <rrbitallaTtn уагалmаsl sxcmi

illl

z
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z
Z

2fu 2?z О z?x
Atom orbitallarrnrn Ьiг-ьiгiпi iirtmэsi mi.isbatdir

с

2!с
n #, Z?r

2Рrl

Atom orbitallarrnln Ьiг-ьiгiпi оrtmаsi mапfidir

ýakil46.4. RаЬitэ аtпэlэ gаtirэп чэ rabita эmаlа gэtirmауап
тр* -molekulyar orbitallarln уаrапmаsr sxemi

пэtiсэsiпdэ mоlеkulуаг оrЬitаl уаrапп]Ir. Qiinki, Ьч halda atom
оrьitаilагlпrп Ьir-ьiгiпi miisbat бrtlrrasi cl.nlarln mап,гi бrtmэsi ilэ tam
kompensasiya сlluпur чэ riгtпtа stfrа. Ьэгаlээr сllur.

ýэl<il 46.5. lr,tom огЬitаl}пrrпrп lэir-Ьil ini stfrа ЬаrаЬаr <irtmэsi

Yux:trtda dеуilапlэга эsаsэп ikinci dбчг еlеmепtlэriпiп eyni
аtоmlаrшdап iьаrэt olan iki:rtomlш m,эlеkullаrrп еlеktrоп
konfiqurasiyalaTtnt паzаrdэtr kеgirэk (ball: сэкlчэl 44. 1).

t.iz molekulunda iki dапэ еlеktrоп rаlзllз эmэlа gаtiгап o2s-

mоlеkulуtrг orbitalda уегlэ;iЬ. rаЬitэ bir rцаtdrr: Li - Li .

Z

\
т
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Ве, molckulunda dбrd dапэ elcktron о-2,у чэ о.*2.s mоIеkчlуаг

огьitаllаппdа уеrlэ'diуiпсlэп гаьitа эmэlэ gэtiгэп чэ гаьitа эmаlа
gаtirmауэп еlеktr<rпlагlп sa,yl eynidiг, опа gсirа dэ Ве,, nroleku[u asas
halda dayanlqstzchr. //е, Illolekulu kim.i. Вс, molekulu da mcivcud
dellj|di., bu molekulda гаЬ,itэпiп say stГl.а ЬагаЬаrdir,

[}) molekulurrda rпоlеkulуаг оrьitаllаrdа altr еlеktгоп
уегlэ'ir, Опlагdап ikisi z2p,- vЭ 12p,,-molekulyar оrЬitаllаппdа.
Hur"ld qaydaslna uyýrrn olaraq, sрiпlагi Ьir-Ьiriпэ раrаlеl o]Inaqla
уеrlа9mаlidir. Dogгud:rn da." tасгi.iЬэlаг gоstаrir ki, ,9, molekulunda
ctitlaýmamig spina malik оlап iki elektron чагdr. R.abita Ьiгqаtdrr:в-в.

с? molekuIundzL rпоlеkuIуаr огьitаllагdа sэkkiz elektron
уеrlаýir va cizii da гаЬiгэ аr{)аlа gаtiгэlr artlq еIеktrопlаrlп sayl dоrdа
ЬаrаЬэгdiг. Ona giira dэ bu molekulda r;rbita ikiqat olmalrdrг: С =С .

л, molekulu эmа,lа g:llarkan опuп mоlеkulуаг orbitallarrnda 10
darra elektron уегlэ'iг Еlt:ktгоп konficluTasiyasmdzln (cadval 44.1)
gсiriiпЁr ki, azot molekuluгda rаъitэ аmаIэ gatiran artlq elektronlann
sayl altldlr. Deпtali, М- molekuIrrnda rаlritэ ii9qat olmalrdlг: Д : N.

о, molekulunun mоlrэkulуirr оrьitаllагrпdа 12 еlеktгоп чагdlr.
Ozri dэ iki elektron, I{und (]aydaslna uyýun оlагаq, о'2р,- че ?r'zpy-
orbitallarrnda, spinlari Ьiг-Ьiriпа рагаlеI olmaqla уегlа'ir. Bu halda
molekulun tam spini S = I ol<luýun<lan, опuп rnaqnit momenti
slflrdan farqlidiг, у,эlri oksigen рагаmаqпit olmalrdrr. Bu fakt
tэсгiiЬаdа tasdiq о,luпчг. R;lbita аmэlэ gэtirап arttq elektronlarln sayl
dбгdэ Ьагаьаг olduýulrdan о, molekulunda гаьitа ikiqat olmahdtr:
о =,() .

F, molekulr.tnda rаьitэ аmэIа gаtiгэп iki dап;r artlq eiektron
olduýundan rabita birqatdlr: F,- F.

N", molekulunda 16 еlеktгоп mоlеkulуаг orbitallaгda
palrlanrnrgdtr. Вч mо]еkujсlа rabita эпlаlэ gаtirэп чэ rаьitэ эmэlэ
gэtiгmэуап еIеktrопlаrrп sayl eyni olduýundan.bu mo.Iekulun asas



зJ]

hair clayanrqsuldtr: //е, molekulu kinli ,\е,, molekulu da mбчсud

deyildir.
Iиolekulda еlеktr<>пuп rаьitэ аrrtаlэ gэtirпrауэп oгbitaldan

qорагtlmаsl (ionla9ma) bu molekulltn dissosiasiya erreгiil;itrin

(mёhkamliyinin) аrtmаslпа чэ пiiчаlэгllгаst rtrэsаfапiп azaltnaslna

sэЬаЬ оlur. NIэsэlэIr, 44..L сэdчаliпdа О1 \,а О; molekullaгrntn

rniiqavisэsi bunu stibut еdiг. Эksiпэ, ntole}lulda еlеktrопчп r:rьitэ

эmаlэ gэtirэrr mоlеkulуаг оrЬitаldаrr qoprarllnrasr dissosiasiya

eneljisinin azalmastna vo пiiчаlэrаrаst mаsаfэпiп аrtmаstпа sэьэь

оluг. N, чэ Mj mоlеkullагlпlп 44.1 сэсll,,эli tizгэ mtiqayisэsi da bunu

tэsdiq еdiг.

ý 47. Miixtalit аtоmlагdап ib:rrat оlап ikiatomlu

m<llekrrIlartn mоlеkчlуаг orlritallllrr

Mйxtalif аtоmlагdап iьаrэt olan ikiatclпrlu mcllekultarrn

mоiеkulуаг orbitallarr пi.jчаlаrа паzаrаll simmеtгik dеуildirlэг. Веlэ

ki, 'rabita уаrаdап mоlеkчlуаr оrьitаllаrrп iгadasinda

еlеktгоmапfiliуi daha boyi.ik olan atomlin atom оrьitаllагrпrп

эmsаllаrl Ьоуfrlr olur. Rabita yaratlnayarr mоlеkulуаr оrьitаllагdа isэ

elektrotnanfiliyi daha boytik olan atomurr veгdiyi рау kiqi)Kdiг.

ОЬrаrzlh dеsэk, гаЬitа эmэlэ gаtiгап elektron elektromэnfiliyi qox оlап

atomun niivasi yaxlnllýlnda, rаьitа эmаlэ ;gэtirmэуэп elektrott isэ

еlеktrоmэпtiliуi az оlап atotrrun niivc,sli yaxlnlrýrnda daha biiyiik

zamall mtiddati аrziпdэ оluг.

мiiхtэlif atomlar<ltrn iьаrэt olan ikiatcrmlu molekul[arrn

rnolekulyar orbitallarlnttl iгаdэlэrirrdа аtопr оrьitаllагtпtп

эmsаllаrпt simmetriya хаssэiэriпэ эtiаsап tapmaq olmaz, Bu

эmsаllап чэ шоlеkчlуаг оrьitаllаrа uyýun olaTr епеrjilаri bakllan

rnolek.ul i.i9tin МО LсдО tnetoduna эSаSэп hesablamaq lazrm gаliг.

Мэsаlэп, /{l.' mоlеkulчпurr n-iinimal slrэуtеl, Гuпksiуаlагr bazisindэ

hesablanmasln,lan alttrttn mоlеkчlуаr,эгьitаilаr епегjiпiп агtmаst

aгdrcrllrýr ilэ a9aýrdaki kirni оltrг:



чь =0,997xI,;(f )+0,0l372r(F') +{1,002х2оr(F)-0,03 lxlr(ltl, 
ЗЗ4

u2о =- -0,2l+0/I.ý ( l;) + 0,95572" ( /;) л (),1l0х2 
о, U-) + 0,Iб071, ril/ ),

tlзо. = О,О7( xls(/,') - 0,429x2rff-) + tJ,1 l7 х2р_(F') +0,52071r(11), В7.|)

lllT = X2pi.r([ ).

47.1 qэklirld;, l/г lnolekulu ijqiin bu molekulyar oгbitallala uygun
enerji diакlrа,ml giistalirmiýcliг. l'I va Д аtоmlагt Ьiгlаýэrаk нF
mоlеkцlч 1,irradarkan еIеktr,эп buludu kэпаr оьlаstlагdап
niivalarara:st obl;rsta dоýrч stiri.ipr-ir ki, Ьu da dayanrqlt molekuiurr
yaranmasl.1t tamin edir.

н }Ji, г
lз

2р

26 23

zo *-=-.-+,-lя

ýakil47.1. l/Д molekulrr tigiin епегji diaqramr
мiiхtэIif' аtоmlагdап ilэаrеt оIап ikiatomltr molekullarda

mоIеkulуаг orbitallarrn eyni ;ltrэrпlаrdап tagkil оluпmug ikiatom]u
molekullarda]<r kirni rаьitа уагаdап чэ гаьitа уагаtrпауаlr tipli
огЬitаllаrа troli.inmэsi heg dэ zаruri deyildiг. Bela ki. .ад tipli
ikiatomlu mоlеkчllагdа mоlеlсчll,аг orbitalrn rаЬitэ уа,гаdап val уа
rabita уаr.{tпlауа,п хагаktеrii ol;mast bu mоlеkчlуаr orbitala uуýчп
оlап elektrorr buludunun sжltýпllrl paylanmasl хэгitэsiltэ gora tayin
оluпчr, у:,пi rаllitэdа еlеktrсlп slxllýr sагьаst atomlaгttr elektron
srxhýl ilэ miiqal,isada aгtmrgdtrsa. bela molekulyar оrьitаI гаьitэ
yaradan, aza.lrnlqdшsa, rаЬitэ ya.at mауап (rаЬitэпi zаiПасlэп) оlur.

Мiiхtэlit' atclmlardan iЬ,аrэt olan ikiatomlu molekullar rigun
koTelyasiyir сliаqгаml da. eyni atomlardan tэýkil olunmug ikiatomlu
molekullar iil;iin korelyasiya diaqгДtntntn quгчlmаstпа охýаr оlагаq,
hesablamalar va spektral mэIum;rtlar эsаstпdа qu,гчIчr,
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47'2:;a1<lindэlatomununelektгomanfiliyi/JatomunlJn
elektrornan{iliyina пislrэtэп Ьбуtik: ,эlitп hzrl i.i9tin miiхtэlif atomlardan

ta9kil olunmug ikiatomlu .4В tпrэlсkuluпuп koгelyasi,7tr diаqгаml

gбstагilmiqсlir. Br.l korelyasiya,Jiitqгаmtпlп''|2 tipli ikiatcrnlu

mcllekullar iigiin 46.1 9аkliпсlэ giistэlilnri9 korelyasiyal diаqгапrtlldап

ntihi,im tЫqi ondarr ibaratdir ki, шiiхtэliГ atomlztrdan tar;rkil olunmu,)

ikiatomlu rпс,lеkчllагdа g- Чэ lr-hаllаr tizra tasnifat olnladrlindan

,42 molekulunda o,rls olan rk,inci molekulyaT с,гЬitаl Ьuгаdа

birlagmi9 atomun 2s-orbitalr il;э korelyasiya edir. l}ulrdan ba9qa.

уuхаrtdа gбstэгil,Jiуi kimi, HI' rnolekulu iigi.in 2о -molekulyar

brbital, уэпi ikinci mоlеkulуаr oгtlital rаьitэ уаrаdап ojduýu halda,

eylri аtоmlагdап iЬаrэt

molekulyar оrЬitаl, yani

(rаЬitэпi zaifl эdэп) оlчr.

оlап ikiatomlu molek ullarda ikinci

ouls- оrЬitаI hэmigа гаЬii:э уаrаtmауап

эd

3s эsd
_ c'2S\ __ 25ь-'

dZSo z]s,t

I5 tst
rr-Ijll " lý"

ýэkil47.2. MCrxtэlif аtоrпlагdап iЬагэt olaTl ikiatomlu
. molekulun orbitallarr Ёgiiп korelyal;iytr diaqralrrt

'in,Ji 
isэ mtiхtэlif аtоmlагdаll iьаrаt olan ikiatomlu lnolekullarrn

elektron konfiqurasiyalanna aid bazi misallara baxaq,

с() nrolekulunda molekulllar orbitallarda 10 еlеktrоп уеrlаýir

r,э bu rп.оlеkчluп еlеktгоп konfiqu,rasiyasl N, molekullutllrn еlеktгоп

ko ntiqurasiyasma охýауtr:
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Вц пrolc:ku'da rabita аmэIа gэtiгап агtlq еlеktгопlаrlп sayl бoldr,rýundan rabita iigqat olmaltclrг: С=о. Вuпu aýagrdakr kimi izah

еtrrlаk olal. Oksigcn atolnunun llг]2s22р]rrоlrо! va hауэсапlаЕml;
kаrЬоп аt()muпuп ls22SI 2p.!2p}zpl еI"Кt.оп konfiqurasiyalaгlndan
gcirrirriiг ki, cksigen atomunda сLitlэ'mаmi' spina malik iki еlеktгопolduýundan, bu аtоmlаr аrаsш<lа ikiqat r.abita уаrапа ЬiIог. Lakinoksigen ato.nrundan Ьiл elektroltun kаrЬоп аtоmчпа kegmasi
пэtiсэsiпdа уаrапmtý с- 1ls2zs22p! r o)rr! l чэ
о+ 11,22,2,.,tp}rot,ro!l iопlаrlпtп hаг birinda сiitlаglпэmig spina
malik ri9 dап,э valent elektronu с,Iur. Bu iопIаrtп hаr birinin еIеktгопkonfiquras;iyaSl azot аtоmuпчп еlеktгоп konfiqurasi),astnln eynidir.
Ona gtiга d:l С- vа о+ ionlarlnln Ьirlаgагэk аmэlа gэtiгdiуi СОmolekulunda kimуэчi гаЬitэ, ,'Vъ molekulundakr kimi, iigqat
olmaltdrr. Bu. mi.saldan g<iriinttЁyij kimi, mtixtaliГ atomlardan ibaratolan bazi ikiatomlu mоIеkчllаr;п hallarlna eyni аtоmlагdап taEkilolunmug iZо,эtgk11,3л ikiatomlu rПrэlglФ1l.rrп hаllаrr kimi baxmaqоlаг, Мэsэlэп, Со va N, molekullarr kimya baxtmmdan Ьir-Ьiгiпdэп
kaskin gэk-Llda fэrqlэпsэlэr dэ, опlа'lП fiziki xassalari (сэdчаl 47.1) чэelektron h"lll;lгt (cadval 47,2) qoK сlхЕаг оlmаhdlг. La-kin СО va Д/,
molekulIartnln бz-riziina qаrаrlа'mr9 мО LCAO (Хаrtri-Fоk-
Rutan) metoclu ila hesablanmlg mоIеkчlуаг огьitаllаrr Ьir-ьiriпdап
kifayat qасiэr kэskin fэrqlэпiгlаг.

со va 1y'r mоlеkrrilагlпrп bazi fiziki хаssэlэгi 
СаdvэI 47' i

со ,V2

NЁча]:)rагаsl r.rоfr, .ll

Qiivva sabiti, aut r* .....
ionl;rpma, eneгjisi, еИ ...
Rabita епсгjisi, kkal/ поl
Эгimэ tепrреrаl,uru, К .,.

..,_1,1з 1,09

. l8,7.] 05 22,4.105
. l4,1 15,6

256 225
,66 63



Qаупаmа tсmрегаttlru, К

Мауе halclir stxilýr, q/sлlЗ

Rаhitэ уаrаrdап z -огЬitаllагdап
гаЬitэ уirrаtmауап ;r-огЬitаllага
hэуюапlа9mа

Rabita уаrаdап о -

сlгЬitаllаrdап rabita уагаtmауап

z -о гЬitаllаrа hэуэсапlа;mа

(-О чэ N, rпоlсkullагtпrп Ьэzi еlеktrоп hаllагrпrп ггli,iqауtsэst

Са N7

htrl епегji ( е I,' _) hal спсrJi ( с l' )

1.1 /

lt:] 18

(),7()3 0,796

Сэdчэl 47.2.

],+
l_lr-r

ll

ll

{v.

haI

1п

l2,85

8,76

,7,4,|

^

,

lл 9,26

1\.-
!. 1l

,j;А
1l

зr- 8,11 зr; 8,76

З^ ,7,22

.32+ 6,92

со
hаl епеrji (еИ)

п 8,07

ЗЕ{- 6,1,1
ll

enerji (еИ)

8,5 5
lT

3 п 6,04
зп 7,з5

I]

Osas hal l l* о ''; 0

Qeyd erJak ki, ikiatomltr molekullarrn tarazltq hallarlnt

xarakteliza edan kаmiууэtlэгiп tасгiiьi qiymatlaгini 9ох daqiq пэz-эгi

hеsаЬlаmlаr vasitasila dэ alnraq <rlаr. MolekuJun d,iizgtin hэпdэsi

quгulugtrnu alrnaq i"igiin hэttа rninirnal bazisda Хаrtгi-Fоk-Rutап

nre|odundalristifadэetmakmijmkiindi.ir.Lakinba,Krl'nnmolel<ul
iigЁnpoterrsial9uxurundaricli.ri(dissosiasiyzre;rcrjisi)'dipol

1
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momenti чэ digar fiziki xaгakteristikalar bazisin cilgiisiina ча
korelyasiya diizаliglэriпэ 9ох hassasdгlar. I]una misal оlаrаq (,.,
moIekulunun dipol molTlentinin goxsayIl пэzэгi hеsаьlаmаrtпl
gсistагmаk оlаr (cadval 47.З).

Сэdчэl47.З
со mоlеkluпuг dipol monrentinin hesablanmasr

IJesablama ntivii Dipol mоmеп Li 1t( L-l)
Minimalbazis... ,,,,...-О'464
Geniqlindiгilmis bazis... ,............,.,0,3бl
Х;лгtгi-Fоk metodu, lirnit...... ......,......0,280
Х;лгtгi-Fоk metodu+l38 ikig;rt hэуэсапlаgmt9 kопliquгаsiуаlаг.,....0, l73
Хдгtiri-l,'оk metcldu + l.t8 ikiqat hayacanlagnrrq
чэбВЬirqаthауэсапlа9пlrgkсlпfiquгаsiуаlаr.... ...,...,.-0,08ТасгiiЬiqiуmэt.. ,.,......_0,1l

Вч сэdчаldа m:rnfi i;aгasi сО molekulunun dipol
mоmепtjпiП oklsigen аtоmuпdап kагЬоп atomuna dоýгu
усiпаlmаsiпэ чуýu,пdur. Di1lol momentin,in drizgtin igarasi ча пisьэtап
dtiz:giin q!упrэti ya,|nlz Xartr:i-Fok meto<lu ilэ l38 ikiqat чэ 68 Ьiгqаt
hаl,эсапlаgmlg konfiqur:rsiyalaгt пэzага aldrqda taplhr. со
molekulunun dipol Inoгlentin]'n istiqamэti с- -о' quruluguna
uyilun galir ki. Ьu rla kаrьоп ча oksigen atomlarrnrn
еlеktrоmэпfiliуiпа uyliun -чэlmir, lakirr yuxarrda gсistаrilэп i.igqat
rat,itali :-с - о+ : quru[uýujla uyflun gэlir.

Digаг misal ol;lraq azot oksidi (,vo) molekuluna baxaq. Bu
molekulda mоIеkull,аr оrlэitаllаrdа 1l еlеktrоп усгIаýir чэ опчп
еlе]<trоп konfiqurasiya srГп*

,vo[{o zs) 2 
r,r* ?-r)2 ( т2 !, r\2 io :|, р r, 12 1oZ р 11? 1,r* z p r|f В7 .з)

kinridiг, Gortindiiyi,i kirni, гаЬitа аmэlа gatiran artlq elektrolarln sayl
S-dir. Lakin МО+ ionunda

,г ^ +_ .) ., э r..lNo-| (o2s7z (о- 2s)! (t2p)r @z р l,)'(o2pr)Z | 1+l .Ч1L lлl \--г)J, 
J

isэ bu say 6-drr. Dеrпэii, ,\rO* ionu дrС) mcllekuluna nisbatэrl ,laha
dayanlqlr olmzrltdlг. Dоgгчdап cla, N() tigйп rabita cncrjisi
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|49kkaltmot olcluýU halda. NO' iigiin 2|5klazl/mlll -dur. Lakin Со*

ionu almaq i.igiin Со molekulundil еlсktrоп rabita amala gаtirэп

molekulyar orbitaldan qopaгrldrfll iigtirr rаlэitэ eneгjisi azallu, Со-

i.irqi,in 256t&rtl lmtll olduýtr halda. с'(,|* i.i9iin |9:|kkat ,| лlоl olrrr.

47.4 сэdчэliпdэ tni-]rxtalif аtопrlагdа,п iЬ;rrэt rэlan Ьэzi ikiatomlu

molekrrllurrt хагаktеrizэ edan fiziki kэmiууаtJэriп паzэri hesablanmt9

чэ tасгi.iЬоdа tapllmlý qiуmаtlэгi чегilпri;llir,
Сэdчэl47.4

мiiхtаliгаtоmlагdап iьаrэt olan tlazi ikiatomlu molekullarrn fiziki

ра rаmеtrlэriпiп пэzаri va tar:riibi qiylnatlari
Мо пг Dg, eV

4.з8

7.tj4 l 1,2з

ý 48. Еlеktrоп konfiqurasiyastna giira ikiatomlu

molekullarrn bazi xassolarinin izahr

Molekulda elektronlaTtn rnolekulyar orbitallarda

paylanmasrnt, yani molekuirrn еlеktrсl,п k,эпfiqчrаsiуаsшu Ьi]аrэk

опчп Ьiг strа хаssаlэriпi izah etmak оlа;г. Matialan. mоlеkчlчп

'ionlagma potensialma baxaq. Мэlumduг ki, ikiatomlu molekulda

rаьitэ эmэlэ gэtiгэп еlеktrопlаr rаьitэ аr::Iэlа gаtiгmауэп еlеktrопlаrа

nisbatan пЁчэlэг ile daha mбhkэlп birýlrdlr. В,эlаliklэ. molckulda

mэSkunlaimlý эп yuкarr rnolekulyar c,rbit;rl rabita эmоlа gэ[irап

orbita.ldrrsa, bela molekulun ionlaqma potensialr sаrьэst atomun

ionlaqma potensialrndan boyiik, aks halda isэ kigik olacaqdrr.

Маsаlэп, N,, molekulunda ionlztýma. poi:ensi;rlr (ts,sвеи) azot

atomunun iопIаqrпа potensialtntlarr (14 5ЗеI,') Ьё,уйk oldugu h:rlda,

Оr' molekulu iiqiin (tz,овеr) ol,:sigen atomu iigiin olduýuпdan

(L3,62 е l,' ) kiqikdif :

Дg, a-V |l, D - iЪпlаЕпlа

potensialr. еИ

hcstrbl tэсгйЬi
2.955

-з,0,5

1.7ю -

hesabl tэсгiiЬi hesabl tас,гtiЬi hesabl. tасгiiЬi

LiF
l.,iH

2.йl 5.9з

l,49 z,52

б.]0 б.28

ззт-
l3.02
1,о23.034 5,89 |J,

HCl 2.409 з,43 4.62 ] l 1.84 |z;74

, I-tF , 1.696 1.733 6.|2 1.83 l,82 l4,54 |5,,l1

со 2.08 2.1 з2 -0,08 -0,1 1 l4.98 l4.0l

4.08
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uniumiyyatla. atolrt чэ уа molekulun elektгoIl

konfrqurasiyaSlnt Ьilэrэk Kupmans tесlrеmiпэ gоrэ ionlagma
polensitrltnl пэzаri оlttгаq tapшaq mtimkiindtir. Bu tеогепrэ gёга
еlеktгопlаr tаrэIiпdэп tutuItnug эп уuхаrl епеrji sэчiууэsiпiп cner_iisi
bzrxtlan atomutt чэ уа Inolekulun ionlagma potensialrna эdаdi
qiуrпэtсэ lrэrаЬэгdir (Ьах: ý_55),

Еlеktгопlаrtп mr-rIekr:lyar orbitallarda paylaIlmaSlna эSаSэп
harn da rabitanin uzunluýu, vo eneгjisi haqqlnda fikir sбуlаmэk оlаг.
Bela ki, еlеktгоп r;rbita, аmэlэ gэtirэп mоlеkчlуаr oгbitalda
уегlэgапdэ пЁчаlаr агаsllпdеL elektron buludunun srxlrýr аrtr va bu da
гаьitапiп uzunlufrunun aza,lmastna чэ enerjisinin агtmаstпа sэьаь
olur. оksiпэ, еIеktгоп гаЬitэ аmаlэ gаtirmэуап mоlеkчlуаг oгbitalda
уеrlэgdikdэ isэ rаьitэпiп uzunluýu аrtlr чэ errerjisi azallr.

Molekulda еlеkt::опlагlп mоlеkчlуаг оrЬitаllаrdа paylanmasr
опuп maqnit xassalarini da mtiэууап еdir. Маlчmdчr ki, rrraqnit
хаssаIэгiпа g<irа mаdСэlэl,. эsаsэп, palamaqnit va diаmаqпitlэгэ
boltiniir, ciitlэýmamig spi;:la malik еlеktrопч оlап mоlеkullагdап
iЬаrэt mаddэlэr рагапrаqпit, еlеktrопlаrmш hamtsl сiitlэ9mig olan
molekullaгdan ibarat m;rddэlаг isэ diamaqnit оlur. Masalan,
н}, tte!, в2, о2, N() чэ S. mоlеkчllап paramaqnit,
I]2,(:2, N2, F2,с'О, N()* чэ s;. molekullarr diamaqnitdiг.

Molekullarul эsаl; halrnm elektron konfiquгasiyaslnl Ьilэrэk bu
malekullardan tэýkil с,lчпrпчý mаddэпiп rэпgiпi do miiаууэп еtmэk
оlаr. Мэlчmduг ki, mac[danin rапgi gбriiпэп i'rýrn bu madda
tэr:эfiпdэп mtiаууэп selel<tiv (segilmi9) udulmasmtn naticosirJiг.
Моsэlэп, аgаг Ьiг m.d,Jэ spektrin sarl-yirgtl hissasini (dalýa uzunluýu
50Ct-560alп) udursa, ot-"rla hэmill ' mаddэ bancivgayi гапgdэ
gciriinacakdir. Molekulyar yod mэhz bela rэпgэ rnalikdiг. yod
molekulunun огЬitаllаrlпtrt епеr.ii diaqг;lmr ftог molekuIu iigtin. olarr
епс:rji diaqramrna o)(ýay.il'. Веlэ hesab etmak оlаr ki, yodun
ьапёчgэуi rапgэ malik olmast hауэсапlаgmа zаmапl yod
mciekulunda еlеktгопuп ;,- огьitаIrпdап пбчьаti о* bog оrьitаhпа
kegmasirrin пэtiсэsidiг. IJela ki. bu kegid zamant, с = hv,= hc / )
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itadэsina аsаsап. dalýa uzunluýu 520п,,п tэrtiЬiпdа olan kvirrrtlaг,

уэпi -spektгin sart-yaqtl oblasttn;.l uуýuп cllan епег_ji kчапtlагt чduluг.

ý 49. Xatti mоlеkullаrrп elektrrln hаrllаrtпrп tasni[att

Аtоmlаrdа olduýu kimi, mс,lеkullаrlп cla еlеktгоп hаllагrпrп

tasniiЪtr bu hallarda saxlartan fiziki kсlrпiууэtlаriп (hэгэkэt

iпtеqr;rllагrпiп) qiymatlarinэ asasan verilir. Lakin hэrэkэt

iпtеqrаllirгrпtп mcivcud olпrast elektronlartn lrcrokat etdiyi sahanin

simmetгiyasr ila tayin olunduýundan, m,эlеkuluп еlеktгоп hаllагrпrп

tasniftrtr bu molekulun mэпsuЬ olduýu sirпmеtгiуа qrчрuпчп gэtiгilэ

Ьilmэуап tаsчirlэгi i.izrэ арагrlа Ьilэr.

хэtti molekullarda t:lektrona taliir еdэп оriа saha aksial

simnretriyaya nralikdiг, уапi xatti ntolekr,rlu опuп пtiчаlаriпdэп kе9ап

ох (adatan bu, z oxu adlantT) аtгаflпdа i.Ktiyaгi р bucaýr qэdаr

dопdэгdikdэ (сс, simmetriya clemerrti) rno],elrulun adiatlatik

yaxtnla;mada Flamilton ореrаtоrч iпчаriапt qalrr. Вчпdап bagqa,

xatti nrolckulurr пi.iчэlаriпi Ьirlа;diгап oxilan kеqэп ixtiyari mtistэчidэ

эks оluпmа эnraliyyatr (ou siпtmtэtriуа elernenti) zamant da с,пuп

Hamilton ореrаtоrч dэуiqmаz qаlrr. Vahid element (eynilik

qevirпrasi) dэ daxil olrnaqla bela sinrmetriya еlепrепtlэriпа malik оlап

simmеtгiуа qruрч С-" kimi iqаrа оlчпчr. Эgэr yuxartda gоstагilэп

еlеmепtlаrdэп bagqa xatti molekulun hэm da siLmmetriya rпагkэzi

чаrsа (mаsэlэ.п, eyni аtоmlаrdап tэgkil olunmug ikiatomlu
гпоlеkullаr, СО, tipli mоlеkullаr va s,), опuп mansub olduýu

sitnmetriya qгuрu D*д kimi i9ага ediliг.

Оччэlсэ (_'*u simmеtгiуа qrupuna mэпsuЬ olan molekullara

baxaq, N{эlumсlчr ki, aksial simmel:riyalrir malik оlа-п sаhэdа hэrаkаt

edan elektronlzrrtn tam impuls rnornentinirt simmetriya oxu iizгэ

proyeksiyast sахlапtг. Опа gсirэ dэ C*u simnretгiya qruрuпа mэпsuЬ

olan xatti mоl,эkullаrtп elektron hallarr bu pгoyeksiyanln rniitlэq

qiyn-rati itэ хtLrаktеrizэ oluna Ьilэr. Elektronlarrn tam impuls

tnonrentinin xalti molekulun oxu i.tzre i|,,t, prclyeksiyas,nro Л=|Л/.i
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miitlэq qiymati й vahidlarinda tzLm qiуmаtlэr аhг, уэпi l:чапtlапtг. д
kvant adэ,lirrin alcllýl qiуrпэtlэгэ uyýun оlаrаq хэtt.i mоlеkчllагrп
еlеktrоп hzrllart yllnan aliгbaslnrn bбyiik hаrtlагi ilэ agaýtdakr I,1imi
i;ага ediliг чэ molekulutr tеrmlэri а<llапtг;

л =0, l, 2, З, 4,...

I, п, 
^, 

Ф, г,... (49.1)

Aydlltct:rг ki. д х 0 olcluclda elektronlarln . taln impuls
tnomentirtin пrоlеkчlчп oxu iizга proyeksiyastnln уаIпи (+)) va (-))
isarasi ila Ьiг-ьiriпdап fагqlэпэц iki hal mi.imktindiir.- Bu igаrапiп
dэуi'mаsi molekulun oxundan kеgэп miistavidэ aks оtЙruуо
uуýuпdur. ВеIэ aksolunlna zam,allr molekulun Flamilton ореrаtоru
dэуi'mir. В,; isэ о dеmа[:diг ki, еlеktгопlаrlп tam impuls
momentinin molekulun oxu tizгэ Jlroyeksiyastnln igагаsi ilэ fЫqlапап
iki halrn e:ne{isi еупidiг. Demali, п, А, Ф,... hallarrn hаr biri iklqat
сlгlаqmlýlа,г. r- hal (л=о) isэ .tгlаýmаmrgdtr. Lakin molekulun
oxundan lleq:an miistэчidэ эks оlчпmа аmэliууаtr za,manl oziinii
араrmаSlп;l ;з;сiго iki сtir Е- ha.l чаrdrг. Bela ki, xatti molekulun
охчпdап k_е9ап rniistavidэ aksolunma эmэliууаtlпrп iki dэf'а ardlcll
tatbiq oIunmast eynilik gечiгпtаsiпа ekvivalent olduýundan, bu
аrпэliууаt iiarnanl :-halrn dalýa furrksiyasr ciz iýагэsiпi уа dэуigir, уа
da dayignrir. Вuпuпtа аlаqэdаr lэll1гаЧ uyýurl :-hal Е- чэ Е* kimi
igаrэ оlчпчг

Mole.<ullartn еlеktrоп halltrrl lr kаmiууэtiпdап baEqa. ham dэ
еlеktгопlаrtп tam spini s ila хагаktегizэ оlчпчr. Bela ki, spin-oгbital
qaгgrhqlr t:rsirini паZоrэ almadrqcla clektronlarln ý' tanr spininin хэtti
molekulun о.к,ч iizl,a proyelcsiyasl ila Ьir-Ьiriпdап fаrqlэпаtr 2.ý'+ l
sayda miiхtэliГ hаllагrп crreгjisii eyTri Ьir qiymata, malik оlur. Spirr-
оrЬitаl qarplhqlr tэsiriпi паZаrа aldlqda isэ bu сlгlаgmа аrаdап qаtх:г
va hаmiп }Tallar Ьiг-Ьiгiпэ 9о]t yirxln уеrlэqmig 2^ý+l saycla епегji
sэчiууаlэгi qIшрu t,эЕkil edir. Опа gсirэ da 2.ý+l adadi mrэlеkчluп
сlс:ktгоп lr;rltntn (t,эгпriпiп) multiJlletliyi аdlапlr, 'Геrmiп igаrэsi:rdа
multiplctlill sol tэrагdэ уuхагldlа indeks kimi gбstэrilir: 2sr ln.
Аtоtпlагdа olduýu kimi, molekuIllrгtn da tегrпlаri multipletliya gбrэ
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slпqrеt (s=o1, dublet (S=l/2). triplet (S=l) va s. аdlапlг. Yuxartda
qeyd etctiyinriz kimi, sрiп-огЬitаl qar9llrqll tэsiгiп,i Ilаzаrэ aldrqda hэr

Ьiг tеrm mu.ttipletliyэ ЬэrаЬаг 2,S + l seryd:r alt sачiуэуа рагgаl;tпtг.
эksаг rп,эtеktrllаr tiqi.in эsаs halcla briti.in еlеktrопlагtп tam s,;rilri

sLГга ЬэrаЬэrdir (S = 0 ), уэпi Ьi.jtЁп sрiпlэr сiitlаgmi9lэr. Lakin
oksigen mcllckulu (оr), itzot o]<sidi (,\,о) lnolekulu чэ clrgaI,

rnolekullar i.igiin bu gаrt оdэпmir.

xэtti rnolekulu oz oxu эtr:лtlпdа р bucaýt qаdа,г сlбпdэгdikdа

(С" эmэliууаtr) onun dalýa Гrrnksiyalarl ехрritfДр) )<amiyyэtirra

ччrчlчr (ьах: (4з,l) dtisturu). I}urаdа + iýaralari гtrlапmапtп

mi.imkiin olan iki istiqamatina uyilundur. Дуdrпdrr k.i, r-hal iiqtin

д = 0 olduýundan Ьч halrn rJ:ilýa funksiyаsl С, эmэliууаtr

пэt:iсэsiпdа dayigmayacэkdir. Molekulun охчпdап ker;an miislavida

э]<s olunma (ou аmэliууаtr) naticasindэ, yuxartda qeyC etdiyimiz

kimi, :-halrn dalýa funksiyasr ёz igarasini уа dауi;miг (r+-hаI), уа

da эksiпэ (E--hal). Д+0 оlап hallarrn dalýa |bnksiyast isa ou

amaliyyatl naticasinda oz kompleks qogmalarlna qеr,гillrlаr. Bu. *

igarasi ilэ gбstагilir.

49.1 сэrlчэliпdэ simmеtгiуа rll:lгkazi оlmауап molrэktlllartlr (C*u

qTupu) dalýa fulrksiyalanntn ()оо ча оr, amali;gyatlarl паtiсэsiпdэ

gevrilmэsi xassalari gбstarilmiýdir.
Сэdчаl49,1

C-u simmetriya qгчрчпа mallsut, оlап xatti mtrlеkцllаrlп dalýa

funksiyalaгtnttl sliInmetriya xassalaгi

*

,*
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indi is,э D..,b simmetriya qruрuпа mэпsuЬ ola,n xatti
rnolekullarlr tlaxaq, Bu molekullaгda С'_,. simmctriya qruplrnun Ср

чэ оо sitnntet,riya еlеmепtlаriпdэll lla9qir

l) inversliya;,
2) molcl:ulun mаrkаziпdап keq:an ча onun miistavidan kе9эп чэ

охцпа регрепdikrrlуаг olan mЁstэчidэ эksоluпmа о h va

3) molekulun mэrkаziпd,эtl kegan ча сrпuп oxuna

реrрепdikчlуlлг оIап охlаr эtrаfiпdа l800 bucaq qаdэr sonsuz sayda
flгlапmаlаr t_', llirni simmctгiy;l elementlari dэ mбчсчddur. 49.2

сэdчаliпdэ D.., simmetriya qгuр,rrпа mansub оlап xatti molekullarrn
dalýa funksiy:rlartnln simmetriya эmаliууаtlагt паtiсэsiпdэ qечrilmэsi
хаssаlэri gоst.эrilmi;dir. Вч cad,valin Ьiriпсi stitununda rпоlеkulчп
еlсktrоп h.аll,агtпlп igаrоIэri gostaгilmigdir; с чэ ш indekslэri i

inversiya amaliyyatlna пэzаrэп bu hallarln dalýa Гunksiyalanntlr,
uyýun оlагас1. simmetrik va уа antisimmetгik olrnastnI gоstаriг. g

irrdeksi оlап lrallar oiit, и indeksi olan hаllаr isa tak halla г adlantr,
Bazi misаllага baxaq. Ir4эlчmdur ki, hidгоgеп molekulunun

эsаs hah slnqretdir va bu hakla еlеktrопlаrm tam iпtpuls momenti
slГrа ЬэrаЬагriir, yani 25+l=l, д=0 (ý 17).Вч halrn dalýa funksiyasr

hэr iki еlеk.trrэпuп faza kооrdiпаtlаrtпа g<irа simnretrilldir. Bela halrn
igаrэsi |>} оlаr, Нidгоgеп mоlеl:чluпuп digar halr tripletdil (ý17) чэ

еIеktrопlапп fэzа kооrdiпаtlагlпа gсiгэ antisimmetrik dalýa

funksiyasr ilэ tasr,ir оluпчr. Bu hаllп igarasi З>j оlаr.

Саdчэl49,2
D",,, sinttltetriya qrчрчпа Inc|nsub olan хэtti nrolekuilarln dalýa

funksiyalartntn simmetriya хаssэlагi
oh CzD-b
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Oksigen mоlеkuluпuп эSi1!l halrntn еlеktгоп lk:orr{iquгasiyasr

(cadval 44.1) a9aýrdakr kirnidir:

О2| t о Z r'12 Цо* 2., 12 1о z р - )2 ( о 2 р * )2 { о 2 р у) 
2 

( о 
* 

-l л, )t, |,Tr z р iI 
7-L

Buhalda tarnspin S=l multipletli!< zs+l=з оlur. ЕlеktrопIаrlп tam

impuls momentinin molekulurr r_lxu iizrэ pгoyeksiya:it stfra Ьэгаьаг

olduflundan. ,\ = 0 оlчr, Gоrmаk оlаr ki, ou аrпаIiууаtl пэtiсаsiпdэ

Ьч halrn da,lýa funksiyasl oz igare,si,ni aksina dэуigir ча 
' 

inveгSiya

эmэliууlлtr пэtiсэsiпdа isa dэуigпlir, Веlэliklа, О2 molekulunun эsаs

halr 3z; kinri igаrэ olunmahdш,

incli isa ikiatonrlu molekulll:r,rtn elektron hallarrnrn igаrэlапrпэsi

a.rclrcrllrgrnr пэzаrd,эп keqirak. Эsаs e.lektron hah (elekl.ron encrjisi эп

aýaЕl olan hal) bu halr gбstэrэt-] termin iýаrэsiпdэп ал,чэl Х hоrtl

1,azmaqla gоstагiliг. }чIэsэlап, ): Ir.;, Х'Пu чэ s. I{ayacanlanmlg

hallarr isa igаrэ еtmэk i.iqtin. епегjiпiп аrtmаsmа чу!чг оlаrаq, д

(birinci hауэсапlапmrq hal), Д (.iJKinc:i hауасапlапrпrg hal) чэ s. kirni

hаrflаrdэп istifada оluпчг. I\4эs:,lап, .42ь,В lП n,, с. Qrgэr hаllапп

х,А,в,с,... ardrcrllrýr ilэ yanalr digэr aгdlcrllrq da varsa чэ bu

ardlcrllrqcla enerji sэчiууаlаriпirr х,д,в,с,... sэчiууаlэг;пэ пisЬэtэп

r,а;liууэti tnalum сlеуilsэ, bu digar ardlcrllrqda 1rаllаr u,rЁun termin

igаrэsiп,Jэп эччаl а. 6,с,... hаrflэri y:Lzmaqla gбstэrilir,

ý 50. ikiatomlu nrolekulun еIеktrоп kопfiqurаsiуiшtпа

daxil оlап tеrrпlаriп tapllmasr

l
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sэгьэst еIеktгоtrlаг rrlоdеliпэ asasltrnaraq ikiatonrlu nrolekul
iigiin Мо LCA() rnc:todtl jlэ Хагtri-Fоk-Rutап tапliklэriпi hall
сtdikdэ bu molekululr еlt,:ktrоп konfil]uгztsiyast аlIпlг. ikiatomlu
tnolekulurr bu ya;Ktnla.;;lnada altlratr Ьirеlеktгоrrlu clalýa
funksiyalaгlnr, ,yani rnolekulyar sрiп-огЬitаllагr
Qа,trппtr(л,у,z,о) = 9iпtrlF,оI - Qiпt_r(х\ kilni igагэ еdirlэr. I}urada а-
rnolekulyaг оrьitаllп пбIпrаsi, l,-elektгonun iTnpuls momentinin
nrolekulun oxu iiz,гэ proyeltsiyastnln modulu, m=I). kini iki qiуmэt
ala Ьilэп kvant аdэdi. пt.=!1l2- elektronun spin kvant эdаdi,
| => xyz - еlеktrопuп Г,аzа koordinatlaf]. о = +l/2- elektronun spin
kOOГdinatr х = x)):l, - elr:ktrclnun Гэzа va spin koordinatlarrdtr.

Qapah tabaclali пlоlеlluluп elektron konfiqurasiyaslna Ьiг dэпа
dеtеrmiпапt dalýa Гunksil,asr uyýun gэlir. Aglq tabaqoli ikiatomlu
mc,lekulun isa elcktron kolfiqurasiyast сlrIа;mt; оlur, уэlli опа aqtq
tэЬаqаlэrdэ уеrIа9эп elekt1,onlarrn ,п va zl" kvant эdаdlагi ila Ьir-
birindan Гэrqlапэп ч,э Sayl bu elektron konfiquгasiyaslnln сtrlаgmа
tаrtiьiпэ Ьэrаьэг olarl Ьir-ьiгiпdэп xatti asllt оlmауап mtixtaIif
delerminant dalýa l'unl;siyalaгl uy;gun galir. Lakin sэrЬаst
еlеktrопlаг mоdеliпd,э паZаrэ аlmmауап qalrq Kulon qaг9rlrqh
tэsiriпi паzэrэ al<lrqdaL a9lc1 tаьlqэli ikiatomlu molekulun еlеktrоп
konfiqurasiyasl tегmIагэ раг9аIапtr va опuп ctrla;mast qisman
аrаdап qalxtr.

Molekulun lэaxtll:Ln е,еktгоп |qбпfirquгаsiуаsшlп сrrlаqlпа tartibi
bu konfiqurasiyaya daxil olan aglq tаЬаqэlагiп (mоlеkчlуаг
огlэitаllагlп) сrгlаýmа tэгt.iьlэriпiп hаsiliпэ Ьагаьэr оlчr. FIаг Ьiг
tаtrэqзпiп сlrlаqmа tartibi isэ

,= - 
д'u! 

--
t!(M. - &)l (50,1)

diistuгu ila hesablanlr. Burada ло -tаьэqэdэ уеrlэ9э bilacak
еlеktrопIаrlп maksirTlal sayl, ft -hэmiп tаЬэqэdэ faktik оlагаq
уегIэ9эп clektгonIarln sауl(,l1г.



з47

Atom чэ tnolekulltrгtn elektron konfiqurasiyalarlna uygun olan

termlcrri tapmaq iiqrin mоmепtlэriп proyeltsiyalaгlnln tcrplanmasl

iisulundan istiftrda ediliг.
Еlеktгопllrг zrгastndar qaltq Kul<rrl qarqllrqll tэsiriпi паzэrа

tldrqcla ikiatomlu molekul,un halr д,S, i,,l ч:> М " kvant эdаdlэгi ilэ

кагzrktеrizэ оluпur. Вu zanran пэzаrэ zr[mac1 lazrmdtr ki. ,,tZ kvant

эdэdi л *0 olduqda lll =lh olmaqla yalIrtz il<i dэпэ qiуmэt alrr. Ona
gогэ da ikiatornlu molekulun hэr Ьir ternrinin, сtrlаgпrа taгtibi

.r(',ý*'л)=(2-dл9)(2s+l) (50,2)

c{i.istuгu ila tayin оluпur.

Misat оlагаq Nн molekulunun i)sas halrnrn lo22o23o2lT2

elektron konfiquгasiyaslna uуýuп ,эlап tеrmlаriп taprlmastna baxaq.

NI,t mоlеkulчпчп Ьu еiеktгоп konliqurar;iyaslna чуýuп olan

dеtегпriпаrпt dalýa Гunksiyalarlnt iimumi ;akilda agaýrdakl kimi
yazrnaq оlаr:

|rо,66l,(чlи169-.tr(лllg,.ооlr(IlМ2оо-lr(ч)яз9l1t 
(хl)а.l,)0-1,r('])оцl.,,s(,ч)я+rп'иltrrt 

I"-*l l,
|,o,mlr(.rBMlgo 

l?(ý}@20оl.(тЕ)Ф2ш-1,2(rз)1116оl.(Js).,зсо_l.(Ц){"4lпп"(rВ)л41-'д'.t16|

- a"r{a, оо t 
,t 

,)e,66_1 
" 

(r)+r2gр l 
,(() 

o76_1, 
_U)цgоl 

:(-,:)1lr*-l 
, 

(-r)я4 lоrл. (.)я+ r.и,; (')} = (50, 3

= d"t{ я.t truu," (r)r.t lz,'и1 (Х)}. > +rа tlл пl rt| 4 | лt' tц

)

N1/ molekulunun asas hallnln elektron kопГrquгаsiуаslпdа Ьir

dana |т2 aqtq tаЬэqаsi чаrdtr. Bu tatlaqa iigiin N о = 4, k - 2

olduýundan (50.1) diisturuna аsаsэп Nllmolekulunun baxtlan

еlеktrоп konfiqurasiyaslnln ctirlaqma tэrЬiti f =6 olar. Bu о

dеmэl<dir ki, NI! пrоlеkчluпuп эsаs halrnrn еlеktrоп

kопГцurаsiуаslпа lriг-Ьirirldап a9tc1 tэЬэцэdаki elektronlartn m,л?J чэ

и',лr.i kvant эdэdlаriпiп mtlmkilп <llan kombinas_iyalart ila fаrql,эпэп

6 dэпэ miiхtэlll (50.3) determinant claljja frrnksiyalarr uyýun сlэlir.

Bu dеtегmiпапt dalýa t'unksiyalaгlnl lapшlaq tiEtin 50.1 va 50,2

сэсчэllэriпа uyýun оlаrас1 ]1,I =2|tTt !,;) i,1,, =;,n* kаrпiууэtiэгiпiп

rniimlltin olarr biitiin qiупrэtlэгiпi hсsаlэlаl,аq. Вчrаdа ll? ча ,,?.-



(50.З) determinantlnttr .yalnrz

эdаdlэridir
Cadval50.1
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dэуiqэп si.itunlaгlndakl kvant

Сасiчэl 50.2

пl ,ir1,' ,ly'" ,= дrп.
,il

!

tlt' 14 = 2|,пll-

l

ll'
/'2

50.1 va 50.2 сэdчаIlагiпdэп istifadэ edarak, Pauli pгinsipini va
еlеktrопlагrп se9ilmэzliyini пэzаrа аlагаq М чэ Ms kvant
эdа<Jlагiпiп mtimkiln оlап hэг Ьiг ciittirrэ uyýun gэlап agaýldakl 6
dэпэ dеtегmiпапt dalýa, funksiyalaгlnl taplrlq (bu dеtегmiпапt dalýa
funksiyalarrnln пr5mrэlаппtаsi ardlclIIrýlr 50.3 саdчэliпdэп aydrn
оlчг):

l. М =2, fuI5 = l tlah miimkiin deyildir
h|.=2, ,|4S =а (}1 =рцl,L/z алr|.,

М = 2, Л15 = -1 halr miirnki,in deyildir
2. м =0, й'5 =l tJs=ацli,i алl\i

izl5 ={} Uz=?цtl,|,z а 4l1-|2

Uз=QAlrL, аы-l\,,

i'f5 = -1 tlб = ач.r1)," 9+lr\,
З. М = -2, lll5 - l halr mrimkiin deyildiг

М,5' = 0 tJ 4 = Ч'ц_1.1,ь Рц1_1-li

М s =-| hall rniimktin devildir.
(50.4)

(50.4) ifadalэI,ind;t h,l vа,/t7., kvant эdэdiаririiп hаг Ьir c:iiti,ina
uуýuп gэIап dеtегrпiпаtrt dalýa funksiyalari 50.3 саdчэliпdэ
gоstэrilmi9dir.

|/
/2

0

0
а

0

0

l/
/2
-l/

,/a

,- |r//z
|/'
/2,
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Сэdчэl 50.3

,\ // mol eku l unul} эszrs hаh п tn сlсlltгоп konfi qu гirsiyaslna

rlyýun gэlэп rJetcrmirrant clalýa f'unksiyalarr
Л'1.5

- - i-

Li

(/1. (/J

(,'л

-1

м

(50.4) ifаdэlагiпа чэ 50,3 cadvalina :|sаsэп Д7l rnolekulunun asas

lrallnl;n lо22о2:\о2'!п2 еlеktгоп konf'iqurlsiyastndan altnan qadaýan

оluппвуап (miimktin olan) bйtiin 1еrmlаri tapmaq olar. Bunun iigtin

llэzэrа almaq laztmdlr ki, hэг Ьiг tеrtпа 5С.3 cadvэlindaki hаr Ьir

хаtrэdэп yalntz Ьiг dэпэ Tnikrohal daxil ola Ьilэr. Orra gёrэ dэ
l . i|,t =!2, n.15 = а hallartnrn rntivcud olmastna asasan

д=2,S=0 qiуmэtlаriпэ uy;gun olan l^ terrrri miirrrkiiпdйг чэ (50.2)

dijsturuna аsаsэп bu tеrmiп сlrlаýmа tэгtiЬi J'(lz\)=2 оluг, yani bu

tеrmэ 2 mikrohal daxildiг: t[, =g,ly1=2,,-2.

'l. 
л./ = 0, }1,S, = tl hа]lагlпlп mci,vc:ud ,rэlmаslпdаlr gёriiпii.г ki,

д = 0, S = l qiуmаtlэriпэ uуýuп 3I Lеrmi miimktindtir. (50.2)

diistuгuna оsаsэп bu tеrmiп ctrlagtna t;гtibi ,r(3E)=3 оlаr, уэпi bu

tегmэ З mikrohal daxildiT: I,I =0,fuI s = 1,0,-l.

з. л/ = 0, ils = 0 haltlrrn пtijvcud oltnaslndan А = 0, .ý = 0

qiуmаtlаrilrэ u,lýun l> tегmi miiпrki.inrJtir чэ onull сtгlаgmа tэrtiЬi

/(' Е) = l оluг, yani bu tегmа М = 0, ,vls = r)kiпri Ьir mikгоhаl daxildir.

l]еiэliklэ, aydrn оlur ki, ЛИ molekrrlunun asas haltnln elektron

konficlurasiyaslna (lо22оl:iо2\п21 'А. 3, l,a |; kimi tig term

daxildiг.
I]ir daha ,qeyd cdak ik. ikiat<lmlu tnolckulun teгtni dedikclэ л

va S kvtrnt а,Jаdlагi eyni olub. Ьiг-Ьiriпdагr i,1 = tд чэ &/5 = ý,

S - 1,...,-S + l,-S kvant эсlс,dlэri ilэ Гаrqlапэп _/,ts = (2 - dлоХ2r' + l)

tjB

a,

2

0 U,
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saydir hаllzrг i;oxluЁu Ьа9а dii9iiliir lci, bu hallarrtl da lra.mtsl eyni Ьir
1i,n.* епсrj isi na rnal;ikdir.

Elekt -on konfiqulasiyilslnln рагqаlапmаslпdап allnan
tеrmlагiп спеrjiуа gбгэ уегlа9пrаl;i ardtclllrýl lJund claydast ila tayirr

оluпur. BLr qaydaya gtirа

l. IVtrrlt;pletliyibбyiik оlап tc:гmilr cnerjisi kiqik оlur;
2. Mrrltjpletliyi eyni оlап tегпrlэгdэп л kvarrt эdэdi boyiik olan

tеrmiп eneijisl.i kiqik оlчr.
50.1 9aklinda NIt molekulunun эsаs halrnrn еlеktrоп

konfiqurasiyaslnln раг9аlапmа-stпdап аhпап tег:mlаriп [{uпd
qaydasпra аsаsэп уеrlэqmаsi аrdr,эrllrýrпlп sxemi gбstагilг;ri9dir.

',
lA

loz
с lоkIrоп konfi qurasiyast

зЕ

tеrmIаг

ýэkil 50. 1. Nff mole]Kulunun asas hahnln tеrmlэri

ý 51. ikiatorntu mоIеkчIчп elektron kопfiqчrаsiуаsша daxil
оlап tеrmlаriп dalýa lГuпksiуаlаrrпlп taptlmast

Эччэiki рагаqгаflаrdа gбstэrdiуimiz kimi, ikiatomlu molekulda
elektгonlert а.гаstпdа Кulоп qargrlrqlr tэsiriпi tam пэzаrэ aldrqda

molekulun halr elektronlirrm tafir impuls momentillin molekulun

oxu йzгэ pro5lelqsiyurtntn ]м, rncltlulunu, еlеktrопlаrlп ýr tam slpin

momentini, tапI mопrепtiп ,V _, proyeksiyastnrn iki miimkЙп

qiymatini (1lt,tr1, -lM,l) чэ ta;m spinin molekulun oxu iizra S,

pгoyeksiyasinr tэуiп еdэп д,.S, 
^.[ 

уэ iv,|, kvant аdаdlэri ilэ хаrаktеri:lа

оluпur. Опа gсirа da ikjatomlu molekullarrn tегrпlэriпiп dalýa

Гurrksiуаlаг,п, y,}'Tzs kimi iýаr,э etmak оlаг. ikiatomlu molekulun

hэr Ьir :lý*l/t tеrmiпэ Ьir-Ьiгiпdап Мче М, kva,nt эdэdlаri ila



]_ý,l

lЪrсllэпап va (50.2) diisturu ila tэуiп оlчпап sayda (tегпiп сlrlа9mа

tагtiЬi) miiхlэlif *}r}, dalýa funksiyalart uyljutr gэtir.

Supleгpozisil,a рriпsiрiпэ gогэ bu *}in, dalýa l'r-rnksiyalaгr

molekulun lэахllап еlеktгоп kc,Ilfiqurasiyaslna uуýuп olan (50.З)

dеtсrmiпапt dalýa funksiyalaгln;n xatti kombinasiyalarr kimi
axt:trtlmaltdlr:

*'fr,irr:э|сl,U1, (:;1.1)

Вч zaman пэzагэ almaq laztmdtг ki, 50.3 kimi сэtl.чаliп hэr Ьir
хапаsiпdэ уеrIа9ап Ьir пе9а dana determinant dalýa fhn}<l;iyalaпnrn

Ьir-Ьiгiпdап aslh оlmауап хэtti kombinasiyalaгtndan lrаr biri Ьir
tегmэ aid olmalrdrr. (51.1) хэtti kombinasiyalanna daxil olan

паmэlчm со эmsаllаrrш tapmaq tiqiirr {/,r, u" *fЛr, titnlcsivalaгrnrn

ortonormallrq хаssэlэriпdэп \,э ý, t i.ý, орегаtl>тlаrtпtп bu

funksiyalara tэsiгiпdэп istifada etlnak lazlmdlг.
Malumdr,rr ki, tL у dеtегmiп,апt dalýa funksiyalarl ikiatomlu

molekulun tэlеktrопlаrtпtп tanr iпrpuls momentinin v.l tam spin

momentinin bu mоlеkчlчп пtir,эlэгiпdэп kе9э;п ох i,izrэ

proyeksiyalartna uyýun olan Й, va ý" ореrаtогlагtпtп mэxsusi

funl<siyalarrdlr:

l|,U о =hм zU k, (51,2)

ý,{,'о = hм ,lJ k, (5 i , з)

Lak,in bu {/д funksiyalart ý2 ,эр.,rаtоrчпuп m,эltsчs;i funksiyal:rrr

deyildirlar,

*fiil, Гunksiyalart isa, .ý2,,rz- va ý, орегаtоrlагшtttr maxsusi

fuпksiуаlагrdlг. yani

.ý' *}in, = л2s(s * r)y,},,,i,.s

лS
Mlv| 5

(51.4)

(:,1.5)й ,ч ,Жl s =hl|,tv
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S,*f)}, =им.9ч)fп,

miiпаsiьаtlэгi бdэпir.

L/д dete:rminant dalýa ГrLnl<si,yalart va tегmlэriп Ч'ýr, dalga

funksiyal;lгt <lrtonoramallrq 9агtiпi бdэуirlаr:

!ttf,C'la, = аlrр

I,*;}ri,, ч ýf'" ra 
r= dлл,dl;.s,d мм, б м S lvI,S

Вчrаdа dr,-сfеktгопlаrtп faza koordinatlartna gсirэ inteqrallama,

spin kоогdiпаtlагlпа gоrа isэ с:,пtlаmа aparrldrýrnl simvolik оlа-гаq

gcistaгiгdi:

dтэ 
' 

сlцdуdz1 I dx2dy,2dz2... 
' 

dxyd;vydzц. (51.9)

ot=! | z|l o2=t .\,) о N =х |i2

(/ dеtегmiпапt dalýa funksiyasrna \,а *;}.}, dalýa

funksiyastlra S, +;ý, yiiksaldici (+) ча algaldrcr (-) ореrаtоrlаrmm

tasiгi agaýldakl dtisturlarla ifada оluпчr:

1ý, t,s, )u { @ fllщ rп 5)(а 2Д2m2tп r7).,.(а у 7 у m уr,s/r )} =

=Ёi,Е.;ЦГ;;) IJ{...(a;limiпsitl) } 
(5l'10)

tý, t i.ýrl,и,ffi, = S(S+l)-.4,1rt,nd5*l) чдS' ММ 5!|
(51 .l 1)

(50.10) ifadasindэ ikiatomlu molekulun Qа),пlmr(хуzо)

mоlеkчlуаг огЬitаllаrr sadэlik паtпiпэ (аtrmm,) kinri i;ara odilmi9dir

чэ Nl -U determinanttnda ikiatomlu molekulun elektTon

kontiqura,;iyastnd:rkt aqlq tаЬэqэlэгэ uyýun siitunlartn saytdlr.

Misal cllaraq NH molekulunun эsаs ha.lmln lо22о'2Зо2lп2

еlеktгоп konfiqurtrsiyaslna daxil cllan чэ ý5O-dэ taptltnrq 'А. 
3Е чэ lE

tегmlаriпi,п dalla Гrrnksiyalarlnln учхагrdа gcistarilan qayda ilэ

taptlmasttia baxaq, Bu mэqsэdlа 50.3 сэdчэliпdап istiГada еdэсауik.

Hamin сэdчэldа Ьэzi хапаlэгdэ Ьiг пеqэ dэпэ deterIninant dalýa

(51.6)

(51.7)

(5l .8)
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funl<siya:;l чагdtr. Brr dеtегmiпа,пtlагrп biT-birirrdan llslh оlmауап

xatti konrbinirsiyala.rrndan hэг birl Ь,ir ternra aiddir:

lt\ !еrпli: .YiР =,[iI 
(51.1l)

ч'2|о=u2

3Е teru,i, *'f]:Us

v|]j = cU2 +ЬUз (51,1З)

*l]1, =ru
l' rcrnli; n33 = аU2+ь(/з

(5].14)

Qeyd е,Сэk ki, Ьurаdа паmаlurп а чэ Ь аmsаIlаrl lrэr Ьir *#ir,

dalýa Гunksiyasr iigiin mэхsusirlir. Bu аmsаllа,гt iallmaq tigiin

учхагldа_ qeyd etdiyimiz kimi. (5 l.?)-{51.1 1) dtisturlarln,lan istifada

еdэоэуik. Веlэliklэ, (5l .l 1)-э аsаsэtl

(s, _,-{,РзJ =JIузJ (:)1.15)

1,а:и bilarik. Digar tаrэfdап (5l.]3)чэ (51.10)-a аsаsагL

(r. -,ýr}*,fi =(S, -;ý,,}-l,, =,ljz +IJз (51. i6)

alrrrq. (51.15) чэ (51,16) ifаtlаl,эriпiп miiqayisasirrdan isa Y3;

Гunksiya srnl п il;kar ifadasinin

ч,3;l =-;(u,-r.IJз) 1.51,17)

kimi olduýunu. taplrlq.
(51.7), (5i.8) va (51,17)-ya alial;al]

lч,jýlчff,r, =}t"+д):о, (51 ls)

Il'*'33 i' dT = а2 + Ь? = 1

olduýunu Ьilэгэk va

(5 1.1 9)
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а2 +h2,=l

а+Ь=.0

tclrliklaг sisternlni halI ес,эгаl, ., = t- l=
J2

аqkаг itadasilri taplгrq:

va V,!u0 funksiyasrnln

Y 00
00 (t;2 -U3) (51.21)т

indi isэ оч эmэliууаl,trrа, 1'эпi //Д monekulunun о]кчпdап ke9an
ixtiyirri rniistэvida ;rksolunrr,a эпrэliууаt:па пэZэrэп (51.12)-(51.14)

kimi tayin оluпап *,0lo, dalýa Гunksiyastnln simmctriya

xassalarini mriаууэrr edak. B;u Zаmап пэzэrэ almaq lааmdtr ki, о,,

аmэliууаtl пэtiсаsiпdа лl kvant эdаdi oz ig;лгэsiпi dауigiг (ý49).
32 |e,nli | очч,f| = o"u5 = -ys = -v3J б1.22)

,,*3J =",,[}{,,r, -u.)] =-rf,rrr*uз)= -vfol (51.2з)

"" 
y3]l = o1,1,|6 -, -uB --*3_1, (51.24)

Dеmэli, з' tегmiпiп *fri;, dalýa Гtrпksiуаlаrrпtп hаr Ьiгi о,

аmэliууаtr пэtiсоsiпdэ ё;l i9агаsiпi dэуigir. Мэhz buna gоrэ сlэ hэmiп
ternr Зr- kimi i;аrо оluпmаl:сlш.

r> tenni: ou,y33 .= ""[1}е,r-rr)] rлрr-uз)= y33.

(5l ,25)

Gortindi.iyi.i kimi, I]i tеrlпiпiп clalýa funksiiyast ou эmаliууаtr zamanl
oz i9агэsirлi ciayigrnir \/а C|lla gоrэ dэ lэu tепп l:r* kirni iqаrэ
olunmahdrг

l\+0 о]ап hallarcia ou эmаliууаtl пэtiсэsiПdЭ v}|rn, dalýa

fu nk siya sr ozi.iniirr konrF,lek s qoýmjlslna gevri lnralidir :

.*k|" 
r= 

*-,}), (51.26)

(5l 20)

,i=,Т
I

i2
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дН molekulunun l^ tегmiпiп dalfia Гurrksilаlаrr iiqi.in (51.26) q;агti

tidапir:

ou.yi3 =ovlJ|=ui =*-]3 ý|,2'7)

о,,Ч?\о= ov1,14 =Ui =u''-1Bo (5l,2S)

(51.27) чэ (51.28) ifаdэlагiпi уаzагkап ikiatomlu mоlеkullаг iiqйп

mоlсkulуаг orbitallarrn (4з. l ) iimurпi ifaclasi l1эZэI э alrnmt;dtr,

Bclaliklэ, Mll molekulunun asas haltntn lо22,оzзо2lп2 еlеktrоп

kопfiquгаsiуаSlпа daxil olan termlari чэ опlагlп vffi, dalBa

funksiyalarlnl tilpmlý оlurчс1 :

3Z- t"rлi vf|=u5

v$ol =jчtь'z+uз) (51,29)

vý], = uб

| Л l"rлi, Vj$ = r,,1

v||o=ua

|Е+ tern i (51.31)

ý 52. Qeyгi-xatti rпоlеkчllаrlп hаllлrшlrl tasnifatr

Qеуri-кэtti goxatomlu molekullarrn rla, еlеktrоп hаllаrrшп

tэsпiгаtt baxilan tnolekulun mansub olduýu siпrmetriya qruрuпuп

gэtiгilа bilrnэyan tаsчiгlэri iizra арагtltг. I,tisal оlагаq Сr" simmеtгiуа

qтuрuпа mэnsrtb olan mоlс:kчllаrа (пrrl, f/2s, SO2 чэ s,) baxaq, Bu

qrцрuп dбгd simmetriya elc:menti чаrdtr: vatricl elernent l, ikitэrtibli

simlnetriya oxu (l800 bucaq qэdэr dопrriэ) С'2, simmetгiya охuпdап

kе9ап чэ Ьir-Ьiriпа регрспdikulуаrт rrlan iki <lэпа simrnetriya

rniisativisi ..1t,O.y'. Bu simmetгiya qrupu dогd sirrfa чэ denrali. dогd

(5l.з0)

vý$ =-}=tu z-L/з)
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dana da gэtirilа bilmal,an ,.asvira mаlikсliг. (]2" qrчрuпuп gэtirilа
ьilmэуэп tэsчirlаri Ьiгбlqtiliirltiг va buna gбrэ rJa hamin tаsчirlэгiп hэг
biri oz хаrаktеriпэ ЬэгаЬаrсlir. 52.1 сэdчэIiпdэ Сr,, qгuрuпuп gаtirilэ
Ьilrпэуап tаsчiгlэгiпilr >,ara}lterlali чегilпligdiг. Bu gatirila Ьilmэуэп
tэsчiгlэr д,в|,в2 vel Д", I.limi iqага rэlunmu;dur.

Cadva] 52.1
сr,, simmtriуа (]ruрuпцп gэtiгiIэ Ьilmэуап tэsчirlагiпiп

хаг;rktегlэri
CZu (|z оч оч,

Сr,, simmetгi,/a qгuрчll un gэtiгi lэ Ьilmэуап taiЙIэriпiп hamtsl
ьir ёl9i.ilii olduýundan, t,u simmetгiya qruрчпа mэпsчь olan
molekullarrn enerji hаllаrr с:tгlаýmаmlg olacaqdrг. Bu hаllагrп dalýa
funksiyalart ёz simmеtгiуа хаssаIэгiпэ gёrэ. dtird gаtiгilэ Ьilmэуэп
tэsчirэ uyýun оIаrаq. dсird tiрэ Ьбitiпiirlаг. Bu hallarrn Ьir hissэsi ,l
gatirila bilmayan tэsчiriпа aid olul. 52.1 сэdчаliпdэп goriindiiyй kimi,
qruрuп istэnilan sitnnretгiya, amэliyyatr тlаtiсэsiпdэ bu hallarrn dalýa
fuпlсsiуаlагr dayiqnriг. Е;еlэ lrallarr tаm simmetгik hаllаr adlandlrmaq
qэЬ,чl оluпmu9duг. Аdэtап sistemin эп kigik enerjiya malik olduýu
hal (эsаs hal) tаm siпimеlrik hal оlur" Наllаrrп digar hissasi в1
gэtiriIa ЬilmэуаП tasvirinЭ ai<l оlur, Вч hаllаrrп dalýa funksiyalarr С,
чэ сгч simmetriya эrпэliууаtlаrr паtiсаsiпкlэ ёz i9агэsiпi dayigir. В, va
вз gэtirilэ Ьilшrэуэп tэsчjrlэгirrа aid olan daha iki поч hаllаr
miirnkiindiir.

Digэr misal оl;лrач Сзч sinrmetriya qrupuna mэпsuь olan
mоlеkчllаrа (NItз,сItзСl vo s.) baxaq. (),,,, simrnetril,a qruрuпа altt
еIспrепt daxildir; r,ahid elernent 1, i.ig tагtiЫi iki dэпэ С. oxu va ii9
dапэ ou simnretгiya mljstэt,isi. Bu simmetriya qrupunun б elementi
tig s;iпfэ Ьоltiпtiг r,a detnali, опчп iiq а"п" gatlril. bil-.r.n tosviri

А
в|

в,
вз

I

l

-l
_l

l

l
l

-l
-l
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tаsчirlэriп хаrаktеrlаr\ 52,2olmalrdrr. Bu gэtirilа Ьilmэуаrt

сэdчэliпdа verilmiEdir.
Сэdчэl 52.2

('.,, sitnmet гiyir qгu purl u п gэtiгilа bilrrrayэlr tэsvirlarinin

xarakterlari
C'u 2Сз Зоr,

;l
l]

Е

1

-l
0

l

l
z

l
l

-1

НэmiП gаtiгilЭ bilmayan tаrlчirlэrdэп ikisi (.,t va в) Ьirбlqi.ilйdiir чэ

sistemirr clrla9inamr9 iki nciv hallartn;l ulчýuпdчг, Сзч qfupuna

mэпsuЬ olan rnolekulcla mtiпrktin olan ti;tincii пбч halla.r ikiбlqiitii Л

gatirila Ьilrпэуэп tэsчiriпэ aictdir va опа gог:r сlэ lru hallarrn hэr Ьiгi

iKiqu' сtгlаgmtg olmalrdrr. Bela molekullaIda digэт ba;qa hаllаr

movctrd oia bilmaz' 
аftа'iп nrc,lekulunun (l;akilI,1эhауэt, iigiincii misal оlаrаq, п

52.1) еlеktгоп hallartnrn tэsnifattna baxaq. Bu molekul Dzb

simmetriya qruрuпа mэпsuЬdur, Drд l]гЧрu 8 elementi olan Abel

qrчрuсlчг:чаhidеlеmепtl.,iпчеrsiУа,,Ьiг-ъiriпэреrрепdikч'lУаr

olan tig dапэ ох эtrаГtпdа l800 dtiпmэ c,|,c,y,Ci ,lэ х,у,; oxla,rtna

реrрепdikulуаr оlап mi.istэчilаrdа эks olrtnmL ,тХ,оУ ,oz ,

ýэkil 52.1 . Naftalin molekrrlurrda (c,,,,;lr) tr,,аrЬоп (qаrа dаirаlаr)

val hidгogerr (аý diriгэlэr) а,L,эmlrLrlпlп 1,еrlэ9mэsi

ly
l
l
I

I

;
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D2l, s,пltпеtгiуа qrupunun l;эkkiz dэпа gatirila Ьilmэуап tэsчi.гi
сll<1uýuпdап r:ratl,alin motekulunca da sэkkiz псiч elektгorl Jralr
miimki.indir. Ulrýun hаllrrrtп cL;rlýa Гuпksiуаlаrrпlп gcvrilnrэsi
хzrssэlэгiпi >lаrаktеrizэ cdan gэtirilа bilmayэrr tаsчirlаг 52.з
сэdчэliпdэ ve гilmi9diг.

С]эdчэl j;2.3

Dr,,, qгuрuпuп gэlil i[э Ьilrпауэп tal;virlc,ri

l

Arr

Aru

Дrs

Blu

Вr,

BZu

в..,,

Взч

Вir d;rh;a qeyd edak ki, bЁtiill dayanrqlr mоlеkчIlагrп asas halt
uyýun siпrmmеtriyа qruрчпuп lirm simmetrik gэtirilэ bilmayan
tэsчiriпа aid rrlчr, simmetriya пrэrkzаi оlmауап хэtti mоlеkullагdа
Ьu I*, simmetriya mэгkаzi ,эIап xatti molekullarda T,i,It2O
molekulunda l, naftalin molekulunda Arr halrdtг ча s.

Qeyri-xэtti molekullarrn nrolekulyar clrbitallarr baxtlan
molekulun mапsuЬ olduýu simmсt_riуа qrчрчпчп gatll.ilэ Ьilmэуэп
tаsчirlаriпiгr igаrа olunduýu rry!!ur: kigik hэrflагlа iqаrэ оlчпчr чэ
molekulun еlеktrоп konfiquгasiyast bu igаrэlапrаdэп istif ada
еdilmэklэ уааltr. Маsэlэп, Nнз, Fl2оvе СН4 mоlеkчllагrпIп osas

haltnrn еIе]<tгоп konfiqurasiyirsl чэ asas termi a9aýldakr kimi оlчг:

Dlo i хс
2

,-. у|_i с; о' оу о'
l

-l
l

_l

l
_l

l
-l

l

l

l

_1

_l

j

-l
-l
l

l
,.l

-l
l

l
l

i

l
1

l
_1

]

l

l
-l
-l
l

1

_l

-l

-l
1

-l
_l

l
-l
l

l
l
l
l
1

i
l
1



l{9

NI]з,. la| zai 1е4 за|, 1.4|

l!,(): tai zai lb; зоlr hi. 1д| (5,Z,l)

Cll a: ta| zai u|, l,t,

[}uгаdа ('//,, molekulunun mэп:i,ltr olduýtl I,, silnmetriya, qrupurrtttl

birбlgiilri ,J| ча Д2, ikiбlgtili.i Л vэ iig,5l9tilii Z, va ii glэtirila Ьilmэуэп

tаsчiгlэгiпа malik crlduýunu xatlTlamaq lazlmdtr,

Yuхагrdа gёstагi lэп misаllа.гdа moleku ll:rrln elektr<ln tэЬэqэlэгi

qараhdlr чэ эSаs terln Il, olrti:. Bu e|ektron korrfiqtrasiyalaгtna

uyjlun оlагаq hэr Ьir mоlеkulчп эsаs halr iiqiln Хаrtri-Fоk

metodunun deterrninant dalga funksiyastnt cla yazmaq оlаr,

Мэsаlэп, пtеl.ап {CIt ) molekulunl]n эSаs halr iigiin Хагtтi-Fоk

determinantr agaýrdakr kimi ya:ltlla, Ьilэr (spin kчапt е<lаdiпiп -У,

qiуmаtiпэ m:rlik olduýu molekulyar sрiп-огьitаlrп tstiiпdэ хэtt

qoyulmugdrrr):
,l\у(сн4. l,a 

1 = -!c.t{ta, la, 2а{,|-а'.ll z"1I,,l! zyltr,,ltr-li,,-} (52.2)

Mtrlekullarrn еlеktrоп hallarmtlr yuxarrda gоstэгilэп tэsnifatl

molekullarda аtоrп пiiчаlэriпiп silkunatdэ olduýu ha,l tigi.indiir. Bu

tэsnifat пiiчаlэriп oz tarazlrq чаz:iууэtlэri аtrаfiпdа kiEik rэqslаri

zalnanl da taqriban iidanir. Эg:лr molekulda atomlartn niivalarinin

rаqslэri kigik rаqslаr dеуildiгsэ, onda пi.iчаlэriп tarazhq

vaziyyatlэrindan mеуllэri bu tэsпLiгаttп koskin dауi:;mэsiпэ sэьэь

оluLг, }rtriivэlc,rirl tarazlrq чаziуllэlJэгiпdэп rпеуllэri molekulurr

siпrmetriyasmtn pozulmaslna sэЬэlэ olarsa, bu, cizйnii hауэсапlа9mtq

еlеktгоп hallarrnda daha qabartq surэtdа biiruza чеri1, I\Iisal olaraq,

ijrgzrtomlu хэtti rnolekula baxartr. osas halda bu rLrolekul aksial

simmetriya oxuna malikdiг v:l опuп П,д va s. еlеktгоп hallart

(tеrmlэri) ikiqat clrlaqmtýdrr. E.alsi hаrэkаt Zalnanl пiiчэlэriп oz

tarazlrq чаziууэtlаriпdэп meyl el.masi пэtiсэsiпdэ lэч molekulun

aksial simmetriyast pozulur (gakil ::2.2) чэ bu da. ctrlatlmantn аrаdап
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qalxmaslna sэьаь оlчr. МаsаIэп. molekulda ikiqat сlгlа9mlq п

еlеktrоп haltna ,'r:о'' va -]=n-"" dalýa Гuпksiуаlаrl чуýчп galir.",|2;r JZп

ýэkil 52.2. Xэtti iigartomlu molekulun aksial
simпletriyaslnl poza,n qeyгi-simmetrik qаrslаг

Lakin пij,rаlэriп t,arazllq чаziууэtlоriпdап 52.2 ýаkliпdэ gбstэгilап
meyllari п,rtirээsiпdэ Ьч hal

V, =}.i"'P +е-'Ф),' 
"J 4Т 

(52.з)

ч,, =,-!_= pia _g-,ч,1- J4п
dalýa funllsi},alaгrna uyýun о]ап miiхtэliГ enerjili iki lrala рагgаlапtr.
0z tarazil,:1 1lз7il,уэtlэriпdэп nre,yl etmig iiq ntivaclan kegan miistavida
(р bucaýr Ьч rпiistэчidэп hesablanrr) aks оluпmауа паzэrэп Yl
funksiyasl si,mmetrik, v, funksiyasl isa antisimmetrikdir,
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VIII FaiSiL
хART,Ri-FOK-R l ]]гАN METODLI

ý 5З. Molekulun tzrm еlеktгоп епегjisi

Мэlurmduгki.МоLСАоtтLсttrduпаgёrэ(ýll)шrоlt'kuldаlrэг
ьir elektгonrtn halt mоlеkulуаг огЬitаl (МО) adlanan u,(F)=tt,\xyz)

Ьirсlеktrоrrlч dalýa Гunksiyasr ila tэsчir оluпчr. Buradzr i-uyýun

пrolekulyat, k,vant эdэdlэri goxluflrr. i => xy,z isa еlеktг<llruп fэzа

koordinatlarltlrr. Еlеktrопuп spilrini da пэzаrэ irlan bireiektronlu

mоlеkчlуаr d:rlýa funksiyasr molekulyzLr spin-orbital (IvlS()) аdlапlr,

МtiэуУапqэrtlагildапdiklэmоlеkrrl'/агsрiп-оrЬitаltи,пtоlеkчlуаr
orbitalr ila ,эlеktrопчп ilпls (о) slэill funksiyasrnrn hlrsili kimi

got,tirmak olar,:

иr(х) = ttlt(Ц'zo\= rli(i)lпs (о) (53,1)

Вurаdа
lt,rr(o1=6,nro (5з,2)

еlеktгопчп spin funksiyasl. ,л" =t,l,|-spiп kvant аdэdi, о,=хf-sрiп

koordinatrdш.
kvant mexanikastndan mаlчmdчr ki, sэrьэst елеktrопlаr

rrrodelindэn istifadэ etdikdэ N еlе!:tгопlu molekulun elekirorr dalýa

furrksiyasl еlеmепtlаri и, mоlеkчl)/а,г Spin-orbitallarr olan М tэTtibli

Ьiг (qapalr tаЬаqэli molekul) va 1l1 
'ý!,- пе9а (agrq tэЬаqэli molekul)

detel,minant kimi yazia Ьilаr, Itu dеtеrmiпапtlаrl tilnulni gэkildэ

a9aýrdakl kirni yazmaq оlаг:

|и, {л1 )lr2(xr ).,.,ид (х1 )

,,.-ll_"-Jпl
Ilr, (лд ,tи2 (хх )....lr," (хд )

= 
, fr;а"t{,,,iх)и, 

(х)..,.ир (:r)} (53.З)

Вurасlа ttu(xr')- (53.1) kimi ,.g,,,ill olunan molektllyar Sрlп

or'bir"allardrr.
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I}e]a 1Ыz olunur ki. (5:];._])_da и, fuл,ksiyalarl паIпэlumduг. Bu

namlrluIn u, Гunksiyalartnl iapnraq tigiin ч;rгiаsiуа рriпsiрiпэ э$аsап
molekulun baxllan _hairntn

с=lч't7уаr (5з.4)
iпtеqгаlr ila tэуiп olurra:rt talTl elektrtrn епегjisiпiп milrimum olnrast
gагtilldэп istifada еttпэl<. y;lni Д enerjisinilr и, funksyialaгt iizrа
vitгia siyttslnl bu firnksiya:lartli

luiu,dt, = 6,, (5З.5)
ortonormallrq 

'эгtiпi 
da пэzэrэ almaqla slfrа ЬэrаЬаr gёti,iгmэk

[azImdlr, Bunun пэtiсэsirrdэ u, funksiyalarlnt tapmac1 tigtin Хагtri-
Fokun qeyгi-xatti ilrtеqrэ-dit'еrепsлаl tапlikiэr sistemi аhпtг.

(5з.4) ifаdаsiпdэ di- -bii t Ёп еlсktrопlаrlп faza kооrdiпаtlагt iizrэ
inteqraIIama, spin koordirr;rtlarl iizrэ isa сэmlаmа aparrldrýrnr
gбst:rrir va simvolik olaraq aqaýrdakr kimi yazlla Ьilаr:
dT -> f dl Э 

' 
dr\ I d1,2... I 

,.,*,л,, 
dv1 = dx,dy;c!z;, (5З.6)о=х\2 ol=t,|i o2=t\, - oл,|r.lz

Molekulun Ьахrlап h;lltnl tаsчiг есlэп Y dalýa funksiyasr
iimumi qakilda (53.з) deteгlninant dalýa funksiyalaгrnln xatti
kombinasiyalarr kim1 gбsilrrilэ Ьildiуiпdэп tsз.ii inteqгallntn
hesablanmasr aslindэ mоlеkuluп Ё Llamilton opeTatorunun (Ьах:
(9 1)) lJ deteгnrinartt Calýa funksiylarr чаsitэsilэ tnatris
еlеmепtlагiпiп hesablanlnasllla gэtirilir. Bundan bagqa, molekullarrn
еIеktrоп sреktrlэrirriп п,аzаri буr:lпilmэsi, e]ektrik multipol (dipol,
kvadrupol чэ s.) mоmепtilэгiпiп. maqnit xassalaгini хаrаktегizэ еdэп
раrаmеtrlэгiп hеsаlэlапrпаsl. molc:kullarrrr Ьiг 9ох fiziki чэ kinryavi
xassalarinirr tadqiqi zamar,I чэ S. miiаууэп simпretrik skаlуаr
ореrаtоrlаrlп mаtгis elemetttlarini deter,minant dalýa fuпksil,аlаrr
vasitэsila hеszrыаmаq zагurаti nreydana qжlr. Опа gёга dэ
сlеktrопiагlп yeгdayigпrasilla пэzэrэп sirnmetrik о!ап va biitiin
еIеktrопlага tasir eclan i:Ktiya гi skа.lуаг molekulyaT Й ореrаtоruпчп
dеtегmiпапt dalýa f'unksiyal:LTt vasitasila

< м >= It-,- tTllrt, (53.7)



mаtrlS еlеrпепtlэriпiп hesablanmast cllrydastnt

збз

ьilmэk lazrmdrr.

Вurаdа Lj чэ

funksiyalaгrdrг:

,.,- (5з.з) kimi tayin rrlun,an с{еtегmiпапt d:rlýa

|ll1(.r1 )rl,(x1 )._.лл,(хl ) 
t"=*l- i '=th

|rlltx,u, )ll2(хд 1...,ид(хr {

(.r1 )v2,(x1 )...,ул/(хl )

( rr)r,,,(x" ).,..чN (хN )

Dеtеrmiпапtlzrгtп mэlчm Kassalэrindalr il;tifactэ еdаrэk (5з,8)

dеtеrrпiпапtlаrtпl agaýrdakl kimi dэ yazmaq сlаr:

(5 3.8 )

(_53.9)

(53. l0)

koordinatlarInln чэ

U,=_дЁ
л/N! /,

.l/V!lV.
u)lror)= ffi} ,П,rll,,u(ли) 

.п

V=

Buradir

l

J.,V!

р

NlNlN!Д
I ц ич(лпч)=;,БЕ П.ипч(.t,,),
ll ]l='| .J iY ! ;l v =

iizrэ саm еlеktrопlаrlп х !: xyzcf

рэ iпt,, чэ jпi, hallarrnln Ьir-Ьiriпdэп al;llt olmayarr btitiin Nl sayda

уеrdэуigmаlэri iizra apartltr va бzii da Ьu zаmап ciit уеrdауigmаlэr

i.iqun сэmiП haddi ((+D, tak уеrrlаУiqпrэlэr' i,igiin isa к-> igаrаli

gotйriiliir.
(5З,9) va (5З,10) ifаdаlс,riпi (53.7)-da yazisaq

<ilt>= j=lЁ fl1 u)lr,,,;Йr fi.,,,(лбп,)с/r (53,1l)
JN! 7л-t' Qv=l

оlаr. tt,,(xn) чэ r',(xu) ЬiгеlеktrопIч iunksiyalarrn hamtst iiqiin

kооrdiпаtlаг eyni сiir doyiqdiyirrdan (5З.11)-dаki iпtеqrаllаrrп

hamtstnda bu dэуigэпlэгiп yerini istэпilэп qаkildэ dэуiqrпэk

miirnkiindtiг, koordinatlartn уеrlагiпiп Ьеlэ dэуigmэlэтi zamanl й
ореrаtогч чэ demali, (5з.l t) iпtеqгаlrпrrr qiymati da dayiEnrir. Onir

gоrэ dэ (5з.1l) ifadasindaki r:эmin hэr Ьiг hаd,Jiпэ p-l yerdayiqmэsini

tэtьiq еdаrэk birinci hаsi]dэ kо<эrdiпаrtlаr;lп diizi.iltigiinii поrmаl

ardrcrllrýa gatirmak оlаг:
Nл

Е Ц иr,(лr,)lt,/l п
р р=1' Q' u=

l

ifi (x67i,)dT< lt| >= (53. l2)
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Gбstэrmэk оlаг ki. veгilrri;; istanilэn /,-l Li9iin Q'= р 'Q indeksi dэ
N! Sayda biit-tin уеrdэl,igmа]эri эhаtэ еdir. Опа gбrэ dэ Q'= Р уаzпаg
оlаг, Bundan baEqa. (5З 12)-dэ birinci сэпrdа biitiin hэdlаг (yэrli
hasillarin hamlsr) Ьir-lriгiпэ ЬэrzrЬэr olduýundan , р izrасэmIэmэ 1ltlzrэ hasilin м!-а vurulrllastna gоtiгiг. ВеlэIiklэ, (53.12) ifadasi
a9aýrdakr gэklэ diigtir:

.: ]l4 > =lиi 1х, P rх, 1...ulu (*,u 1йfl ,,, {r,,, )r,2 (хr2 )...vry (л piv )dr =
р

=, 
jui1*, 

1ll] (л, ;.. лi" 1;r" )Л? ý] v ot(x nl)v о2(х ,,2)...l, пл, 

(л7у )dr 
(5З ' 1 З)

indi isэ iimumi g"K;ia, yazrlmlg (5з.l3) diistuгundan istiГаdэ
edarak bazi xiisusi h;rllаr iigiin
еIеmепtlэriпiп lrеsаЫа nmzlSlna ttaxaq.

|) Й=сопSl+0. Bu halda timunriliyi pozmadan й=l gбttirэ
Ьjlэrik. (Jnda (5З.lЗ)-ii agaýrclakl kimi yaza Ьilэrik:
< ]V >=tU*|rd, =

=Е iuilr,)l,о{хl)dтl!t,j$)r,о2Q:р2)dr2...!ч'\,](хд),..чr,у(хл)аr"(53't+)
р

Birelektronlu funksiy:llartn ortonoгmallrq xassэsina gёrэ (53.14)-dэ
biittin ;-lаг iigtin yalnlz ll;=Vpi olduqda <ll >+0 оlаr. Fэгz еdэk ki.
(53.8) {_l Vа V dеtегtпiпапrjагr Ьir-Ьiriпэ ЬэгаЬаrdiг (U = И) чэ бzii daьir-ьiriпiп eyni olan bi.ittin uyýun tlirelektronlu funksiyalar bu
deteгminantlarrja ey,ni qaytla tizrэ уегlо'mi'lаr. On,Ja yalnlzeynilik
yeTdayigmЭsi ;l=l rigtin (53.14) inteqrah slflrdan farqli оlаr. Оgаr u
чэ I/ dеtеrпriпапt|агlпdа, h.q oImazsa, Ьir dэпэ birelektronlu
fulrksiyalar (yani. dеtегrпiпапtlаrlп Ьir,lапэ si,ituniarr) Ьiт-Ьiriпdэп
fэr,qlidirsэ, onda < fu!>.=g оiаr. Ilelalikla,

Й ореrаtогчпчп mаtгis

l, U =l/,

0, U +V,

ttц=\'trt

l!k +v'k

lIJ'|rd, =
\/э s.

(5з.1 5)
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2) й= g ?Bi Вчгаdа 7'1,r,)- дl-сii, еlеktгопа aid olan

1t -|

Ьiгеlеktгоrrlu орсrаtогduг. I]u hakla (5.].13) iГadэsirii a9aýrdakr kirTri

yazmaq oltrr:

r+
< ri/ >= JU

=)_ 
' 

Iuilr,l1ч11("rlац-..!ч),Qчli$r,lчо,,(,t,t)tltо", (53,1б)

ltp

...I,, 

" 
trд ) чrrд (хд )dтд

(5 з . l (i) ithclэsindc miiaxtэlif variantlara tlaxa,1,

a)avэVdetertninantlartndabiitijnuygunbirclektronlu
funksiyalar eyrridir: lr1l=Чltэ yani U=И. Bu halda (53.16)-da yalnlz

р = 1 eYnilik уеrdауi;mэsi i.iq:iin < fuI >* 0 trlur:

гl
< !,,I >=Iu-| I /tr,,,) |t.tt, =Lp J (5з.17)

= I l,,ilr,17(хt)иr,(хl),/rr = II.u,ll|,,r'
tlp

Burad:r xu ) Х1, dT, -+ /7l эvazlamasi ediimig<lir,

1э) U va и detcrtninantlarrnda 1,alnt:z biT сlэпэ Ьrеlеktrопlu

tЪnksiyalar fэrqlidir (u1, + vi,), qаlапlаrrп hallrtst eynidir. Bu halda da

yalnrz р=1 eYnilik yertlэyi9nrэsiiiqiin < !t! >+ ] ola Ьilаr:

< il| >=Jui(*I)/(rr)yt (xl).1rl =',,о|i\,r, (5З,18)

v) U чэ I,' dеtеrmiпапtlаrrп.dа iki чэ daha 9ох birelektronlu

itпksiуаlаr (siltunlar) Ьir-Ьiriпсlэп tЪгqliсlir: ll1, #llp, ч j #l) j va sl, Bu

halda (53.16) inteqralr stfrа ЬатаЬаr оluг:

<м>.=i,,'ГЁ 7t,,,lll,a, =о (53,19)
Lл=r- - ]

tseloliklo, (5з,17)- (53. ,i9) ifadalэrini biTlagdirorak

[; 
,,-,,l],a. =
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. *Г ,r, ,.

lU I L .,{(x,,l
L,,,, =. l

,l

,|t dr
i

]

Y.,,r,l,j|u1, >, Ij =l', tllt=v1,1
l,"

. uд|.ijч,д >, Lj + |' , llk + vk

0, UlL'', ltk#Vk,uj.tl,J

(53.20)

чэs

3) ,й,= ZujQ,*l=\ Z,il,,,)=lz,"i{r,"). ВчгасIа .iG.)
ikielektrorllu оре|r.ttоr olub, д чэ v,-c[i еlеktrопlага aidrJir. Bu halcta
(53.1З) a;:rýldakl kimi yazrla Ьilэг:

, .г l<lyL>=]Ui: f$*1|VdT==
| 7,'.u- '''_J

- Е I j,,ii", ;чоl(r)dтllч)$:)ур2(х)dФ..
p<v р I--' -- - (53.2l)

... I "] 1.r,, )u,l 1 
., 

" 
1|j Ц r")\, р 7, 

(ll 
r),v ou Q ) d т od т о. .

...i,r],, {rл )r,ол, (.тлч. )drлl .

(5з.2l) ifilKlasindэ mriэхtэIif чаriапtlаrа baxaq.
а,) U va I" dеtеrmiпапtlа-rшdа biitiin uyýun Ьirе]еktrсlпlu

filnksiyalaг Ьir-hiriпэ ЬагаЬэгdir' yani О'= И. Onda уаlruz Р = I чэ
р = p1,,,kiпri ilti dэпа уеrdауiqmэ Ёqiiп < М >+0 оIur:

LldT= L (J,,-Кrл,)-

yaza Ьilэrik

ll <ч
(53.2:])

-\,-Z-
lt<y

Burada rпап.гi iЕагэsi Рr" yerclayigmasinin tak olnrast паtiоаsiпсlэ

уаrапlr чэ

lr-[ : ,ir,,,,ll
|_,ll <.у 

l

I u ,,, ,l ? {.,,r)!u ou u , - . ,, ou',|} бt)l,ч ou" ,f
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J ,n, =!ч),{rr)иl(хz')/(-rrr)и,,(лt )и", (_tr)сlтflt7 =<lllllly| _iIt,,,.,t,,, >,, (5з,2з)

Кr. =Ir,tr, )u](лr)./(rlz)lr,,(х| )иl,{jr2),lTrdt1 =<llцl!у1}|л,,ч,,> (53,24)

iqara edilmigdiг.
Ь) u va L' deteгminantiatindir iki чэ dalra, 9о,к lэiгеlеktiопlu

fЪrrksiyalar (stitunlaг) Гэrqlidiг (чр + t,p). qаlапlаг isa е,уп;lсlir:

,,V t l^ t l^ l
< М >= Ё L. u ru 

^|jl.rrr)i,,,,,,r 
,, - .,, uur|i {rr2 )irlдll,, >.| (53,25)

1t=|(1l+k)

v) IJ чэ И determinittrtlarlnda iki dana Ьirеlеktrопlu

lbnksiyalar (siitunlar) fэrqlidiг (t,1, +l'1,,tti +чi)э qalanla:: isa eynidir.

опdа
1 !1l! a=<unu r|itrtz)|r,kv j > .. u o,,,|i}tz\|,,ru1, (53.26)

аIlпш.
q) tJ ча |' determinantla.rrnda tig чэl daba 9ох uyýun

birelektгonlu funksiyalar Ьiг-Ьiriпdэп fэrqlidir

(ul * t,1,,1l j + ч j,ll2 + vg), qalanlar isЭ eynidir, Onda

гч л .l

.<M>=lu-| r }Bil|ra, =0 (:,з.21)
Lд.ч - ]

оlur.

Веlэliklэ, ,i= Ё j6,,,) о[)егаtогuпuп deteT,minant dalýa
lt <ч

furrksiyirlaгl vasitэSilэ matris еlеmrэпtlагi, (53,22)-(5З.27) ifаdэlэriпа

asasan, a9aфdakl diisturla hesablarra bilar:
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JUI:J(.|,*\il/dT=
Lt,-=l ]

},,b "ru'"!ir'п)|uluч >-<ll ,t!lt\,l fiт1з)l u,.r,r,r| r, =n. |lр:.v,|r

,=,,i_*'k 
u,,utii{'d|uoyk >* < tt,,,u1| -[$1.)|rрr,,, r| U * l,, uh +vk

."p,|it-rd|urr,/ )-< ul,u.1 | 
j'(:c1._y)v1|,k >, IJ*tr/, ul,tvk,llr tvl

0, ,:_J *V, ak #чk, uj #vj, чt r

(5з

Qeyd еdэk ki, (53.15), (53.2rЭ) чэ (53.28) dtisturlarr dеtеrmiпапt
dalýa funkl;iyalart vasitasila skаlуаг simmetrik орегаtоrlагlп mаtris
elementlarilliri hesablanmasl haqqtlrda tеоrеmiп riyazi ifadasidir. Brr
tеогеmdэп istiГada edarak (5:].4) diisturuna аSаSэп atomun tam
elektron enerjisini hesablaya bilarik, yчхагldа qel,d eclilcliyikimi, Ьu
mаqsэdlа molekulu:r qeyri-гelyzrtivistik yaxrnlagmada

й = ii + iz (5з.29)
Hamilton орегаtогuпчп determinaIlt dalЕa funksiylaгr vasitasila

5 =lr_tйraT (5з.з0)
mаtгis elementlarini lresablamaq Ia:zlmdlr.

(5З.29)-dа agaýrdakr igаrаlаmэJэг qэЬul edilmigdiг (Ьах: (9,1)):

.i = #.,r(,ri, (53.з1)
ll=|

4= g il*l=] #.it*-l, (5з.з2)
lt<v '. lt+,,

i',,u1= -*,oi,-2 .,t-, (5з.зз)zm а ,.,"р

"t"n;=L
,l, (53,34)

(5З.291, (53.З1)-(53.34) ifad:,laгini чэ У =V hаh riqiin (.53.20) чэ
(5-].28) dtistuгiаrtпl (53.30)-da yaz.al.aq

чэS
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L, .= ! ui,.ll) l (,t t )иr, (xt )r/r =

Г.z __zl (5]З(,)

= J,,)r*1' :- v? - 
' 

:!!- 
|llr,(-Tt )drt' |L' ''| 2пt ' о l..l 
]'

,' ,n, = ! ,,i,{"rluiЦ" 21Lu ,, (xl )ilч (х2 )d 12, (5з,37)
\2
2

Кr, =Iu],(rr1,,]112)auu F|\чр(х2)d\dЛ2 (5з,38)

iýara еdilmiяrtir. (5З.l) iГadasina ul,ýun оlагаq /,l чэ 11i,izгэ саmlэr

еlс:kt,rопlаrlп lrailarr Ёzrэ

apaltllr:7, =>iпr",чЭ jпti,x1 ЭХ|У|z|О|:+ilо1, х2,)х2у222аil-Эi,2о,.,, Вuгаdа

r,7 tdektrorrun haltlrl tasvir edэlr rпоlеkulуаr огьitаlа uylun kvallt

adadlari goxluýunu, 4 -elektronun faz,a koordinatlartrrt (*оуоrо)
, l / -.-:_ 1,/ -1/ -gёstэrir, " - 

*,/r;,/2-еlеktгопчп slpin kooгdinatt, ,п., =+ /2, /,z,

еlеktгопчп spin kvant аdэdidir. (5з.36)-(5з.38,) ifаdаlагiпdэ dT*

hэсm eternenti /с -cr elektronun faz;a kooгdinatlaTt iizrа lnteqrallama,

spin kooгdinirttrlaгt iizrэ isa саtпlэmс, aparrldrýrnr 69ёstаri.r r,э simvolik

оlагаq bu, Ьеlэ уаzthг: dтд =-+ 

ou =1,, 
a|'o = 

"I|..!rfrdykd:i 

, Bu

igаr:llаmэlэгi, (53.1) ifadasini VЭ uo,., (о) spin funksiyalarr tipi.in

Z , .u-r(o)zlr,; (о) = dn,"r,i (:'З,З9)

o=t'.Z

оrtопоrmаllrq gartini l1аZэrэ almacila (:r3.з6)-(5з.З8) ifаdаl,эriпdа spin

kc,o; dinatlart Ёzrа саmэlеtпэ apaTsirq

[1, ,= !i, J р, =,,I ii, К 
1,u = 6rrro,,rKii (53,4|))

alarlq. Вrrrаdа
г " т']

,fi=.|ii=i,itпi _!Lо? -Z 1q''-- 
|и,(ц)r/чl=<,|.f l,,, l5З,4l)

'll "ll "'L 2m а ,,"| 
)



J tt = .t ii. jl = j r,1 1Г1 П,"1 G;,) { u, <,i1 ltt 
.1 [z )dv 1dv2 =. ij l 

L i,'j r,

К,,1 = К ii, 11= iri t,, ),,j lГr) !', ч,(гl )иi (ii )dlldT1 =. u 1 

{rt 
i i,

igara edilmi;dir.
Belalikla, (-53.З5) ilЪdаsi a9aýldakl gаklэ di.igiir:

lE=Z fi + , I (.lу -J,,,",,,, (U) (5З.44)
ll ' ll +\,

Bu ifada ham agtq, hэm <,la qapah tаЬаqэli molekullann ha,llarlnt
tasvir еdэп (5з.3) dеtегmiпапtlаrr iiqi,in dоýгчdur. Вir qаdэr sопrа
gбrэсэуik ki, qapalr tэЬасlэli пrоlеkullаr tigiin (5З.44) Ьir az da
sаdэlэqэrаk qapalr tэЬэqэli molekulun tam elektron enerjisinin
iimr,tmi ifhdasinэ gечrilir. lndi isa уеri galmigkэn qeyd edak ki,
Нчпdчп tэсriiЬi faktlar эsltslnde tapdrýl qayda (53.44) ifаdэsiпdэп
darhal аllпtг. Веlэ ki, al;lq tэьэqэli molekullarda elektronlartn
spirrlarinin imkan daxilirLda bir-birina paralel ycinaldiyi halda
бп,",', = I оlчr чэ molellulull tam elektrcln enerjisi kigik qiymat аlrг,

уэпi bela hal епегji Ьахtmmdап daha alvr:гiqli оlчг.
Qapah tэЬаqаli mоl,эkчllаr iiqiin (53.3) deterrninant daiýa

funksiyast agaýrdakl ki,mi yaala Ьilэг:

,=}*{
,/(2и)! i

u{F \u 
1 i (а'пц(|)ч _1 t (o).,,u,,(V )ч 

17

(5з.45)
Вuгаdа цр molekuly:rr spin-orbitallarlnln (MSO) sayl N,=2п,ui

rnolekulyaг оrЬitаllагrrrrп Ql{O) sayr isa 
"= % оlur. -

(53,45)-i паZагэ almaqla (5З.44)-dэ пt* yэ mi kvant adadlari iizгэ
сэmlэmэ aparsaq. q;rpalr tabaqali molekulun tam еlеktrоп enerjisi
fi9Ёп

Eu=zi,,f, r t (2Jii - к,) (5З,46)
r=I l. t=|

iimumi ifadэsini alarrq.

370

(5з.42)

(5з,43)

(о)u,,(i)ч_.1; @)}
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(53.42) чэ (53.4З) kimi tэуiп оluпztп ,l,, уэ К,, kэrпiууэtlэri,

uуýuп olairaq,, Kulon чэ mi.ibadil.r inteclг:rllaLrt ardlanlr. Bu

irrteqrallarr

pl l\i: | = -erl, (i')и,| (i') (:;З .47 )

Kulon va

рц{r'l=-еulV)ч*i\7') (53.48)

nriibadila yiik srхhqlагr vasitэsila agaýldaltr ki,miyazmaq оlаr:

L u =!i oi tчl-| оlЪ)dчуl*,l., (5З,49)
l\2

Ku =lloitФLoui;zlclvldt,. (53.50)

Qeyd еdэk ki, miiЬаditэ iпtеqгаlr к,, heg da Kulon inteqralr ../u

kinri.aydln klassik mапауа malik deyilc:.ir v:) опuп klassik analoqu

уохdtrг. (53.48) ча (53.50) ifаdэlаriпdэ eyni Ьir elektrc,nun

koordinatlarl hэm lr,, hэm dэ u., Гunk:;iyastnm аrqчmепtlаri оlчг,

уэпi еlеktгоп eyni zatna,nda hэm и,. ham do а, hallnda уегlэqir.

Baqqa stizla, еlсktrопlаr бz hаllаппr bir,_biri ila miilэаdilа еdirlаг. Ku

miibaclila inteqralrna uyýun olan епеrji, уэпi mйЬаdilэ enerjisi Ьеlэ

Ьiг mtihi,im faktt паzагэ аlt,r ki, еlеktгоr:L ёz-бz.ii ila qargrlrqlr tэsirda

оlmur. Мэhz Ьчпа gбгэ dэ (53.46) ifac:lэsindaki ikiqat сэmdэ i*7
gагti yoxdur. Dоýrudап da, (53.42) чэ (5З.4З) ifаdэlагiпdап

gбrtindi,iyti kimi, l=; olduqda J,i=Kii сlluг va heq Ьiг daýrlma baq

чеrmir.

Agrq tэЬэqаli molekulun baxilan itahnt tаsчiг edan y dalýa

Гunksiyasr, iimumiууаtlэ, Ьir пеЕа (5З.З) kiгпi determinant dalýa

1unksiyalirrtntn хэtti kombinasiyasr gэkiiпdэ olduýundan, bu halda

rnolekulun (53.4) dristuru ila, deterlninant dalýa Гunksiyalarr

vasitэsilэ skalyar simnretrik ореrаtотlагlп (bexrlan halda molekLrlun

Й Hamiltorr opeгatorunurr) mаtris eleme,ntlarinin hesablanmasl

lraqqrnda yuxirrtda ;агh olurrmug ttlогеrпd.эп istifadэ еtrпэklэ

lresablanпrrg tam еlеktгоп епегjsiпiп (51}.4б)-уа ох9аr оlагаq, tirrrчmi

9эkildэ
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Еа =2Z cifi + |,tt2,1u.дrJ tt,kt - Вц,k{К y,p1l (5З.5l)
i цkl.

kimi iГаdэ ila tэуiп olundr,rflunu qabul etnlak оlаг. [!uгаdд J,,Ju.1l yi|

К,r,о,, kаtпiууэt[эгi (5З,4l) (53.4З) kimi tэуiп оluпuгlаr va g;, А,,,р7 уэ
1iч,д1 пzrlпаlum аmsаl;,аrdlг. Bu эIпsаllа-rt (5З.4) чэ (53.5l)iГаdэlэriпi
Ьir-Ьiгi ila miiqayisa edarak tapmaq оlаr.

Qeyd еdэk ki. qapalr tэЬаqаli molektrllar iiqiin g,, Дц.*t: vЭ Bt1.*t

amsallarl kronekerilr d -simvolu чаsitэsilэ agaýrdakr kimi ifada
оlчпurlаг:

8, =6,,, Ау,к =ё,1 - бр, l}1,,1,7 =6ti. бlе (5З.52)

Demali. (53.51) ifaCэsi lranl ag,Iq. hэm dэ qapalr tаЬэqаli
molekullar iigtin уаl,аrh olduýundan dеуэ bilarik ki, о, ixtiyari
molekulurr ta m сlеktrоп епегjisi п ill i,imumi iГаdэsidi г.

ý 54. IVfolel.ullar tigiin Хаrtri_Fоk metodu

f Мэlчmdur ki, gохеlсktгопlч аtоmlаr tiqiin ýrсdiпgег tanliyini
h:lil еtmэk rnaqsadilo Хzrrtгi lnetod takilf еtmigdiг va bu metocl
sопгаdап Fok tагагilrdагr takmillo9diгilmigdir. Хirгtri metodunun
эsаs ideyast ondirn iьаrаtlliг ki, atomda hэг Ьir еlеktгоп пЁчапiп чэ
biitiin digэr clektrorrlarllr yaratdrýr <<бz-ciziina qэгаrlаgmlg sаhэ>
adlanan effektiv Ьir sаhlкlэ bagqa еlеktrопlаrdап astlt оlmауаrаq
hэгэkаt еdir. Еlеktгrrпlаглп, Ьir-ьiгiпdэп asth оlmауаrаq hэrэkэt
еt;mэsijЬеlэ mэпidЬ Б}u a!;til-эlidir ki.ihэг Ьir еlеktrоп ,'rtnun
Q,,G,,) dalýa Гtrnksiyasl ila tasvi1,olunur. Хаrtri metodundan istiГada

etrJikda mahz hэг Ьiг еlеktгоп ilqiin bu QrG) funksiyaslnr tdpmaýa
prinsipca imkап чегэп. tап'iklэr sistemi ;rllnlr.

Lakin Хаrtгi пtеtоtlч atomun еlеktгоп dalýa funksiyasmtn
sirnmetriya xassalarini, уэпi аtопrdа iki еlеl.:trопuп уеriпiп
dayiqmasirrЭ паzаrаП iэu fLlnksiyanur antisimmetrik olmasmt. bagqa
sozla, eIektrotrlartn slegilrnэzliyini пэzэга аlшr. Ilok srnaq dalýa
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funkisyaslnl еlеktгопlаrtп yerdal/i9mal;ina паzэrэп simmetriyanl
diizgiin пэzэrэ alan deterrninlrnt dalýa furrksiyasl kimi gоtiirагэk
Хаrtri metodunu tаkmillэgdirmi9diг.

sэrьаst еlеktrопlаr rnodelindan istifada etdikda Хаrtri-Fоk
metodunu molekuilarir da tatbiq etnrak сllаr.

(]apalr tаЬэqэli molekulutr halrnt tаsчiг edan (5З.45)
dеtеrmiпапt dalýa funksiyasrnda t,iгеlс:ktrопlu иr,(.r) = u,(xyz)

molek ulуаг ortlitallarl паmоlum Гunksiyll iаr<ltг. Опlаrt tapmaq iigtin
variasiya prinsipindan (rnolekulun (53.46) tarn еIеktrоп enerjisinin
miпirrrчm olmast, yani l..o enerjisinin ll,-[аrэ gсirа variasiyastntn sfrа
ЬэrаЬэг olmast (аСо=0) gэrtiпdэп) istiГаdэ ediliг. Bu maqsalda

aýaýrdakr kimi tayin оlчпап j, kulon rla i, miiьаdilэ ореrаtоrlаrt
daxil еdirlаг:

duz rl), (54.1)
liz

a,_ _

ul |r,2)Lli{r2)
)p(Vt(4

Il
j

к,(гi ип l = 

[lлФlео 
)r", 

],,t,',,
(54.2)

Gоrйпdiiуй kimi, i чэ ,(,-xэtti va бziiпасlоgпtа ореrаtоrlаrdlr.
(54.1) чэ (54.2) iГаdэlэгiпdэп istiГас.э etmakla (53.42) чэ (5З.4З)

Kulon чэ miiЬаdilэ iпtеqrаllаrlп Ьirс:lеktгопlч inteqrallar ]cimi
yazma.q olar:

J ц = I"i t)j ,(F)u,(il)dt1= I"l tЪ И (i2)tt ,(I'2)clv2 = J 1i, (54.3)

K,i = l ui С) tt/ (4 )и, (4 )dl,, = l u',(r2 )Ki (ri )tt /ii)dv2 = К,,. (54.4)

Vагiаsiуаlаmа yolu ilэ еlэ ll, mоlеkrrlуаг огЬitаllап taptlmaltdш

ki, опlаr vasitasilэ hesablanmlq (5З. а6) tanr elektron enc:rjisi
lninimum olsun. Bu mаqsэdlэ (5З.41). (:'4.З) чэ (54.4) iГаdэlаriпdап
istifadэ еtrпэk]э mоlеkuluп titm elekl_ron rэпеrjisi tigi.in (5З.46)
di.isturunu

un=.r| l,,{UДitr)a,,r *I J,,](l)[2.i/(l)-.Kr(t;}1,1l1ar,1 (54.5)

kirni yzrzaraq и, molekulyar оrЬitаllагr i.igiin
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l ui!lu,(,l)clv, = а,, (54.6)
огtопоrmаllrq 9эrtiпi da пэzэга almaqla Дч enerjisinin bi.itiin lti

furrksiyal;l;гlna gсirэ variasiyalanl:rq lаztmdtг (yazrhgl sаdэlэýdiгmаk
narnit-la еlt:ktrопlаrtп fэzа koordinatlarl toplusunu il -+ l чэ i2 -+ 2
kirni igаrа r:tn,lak аlчеri;lidiг):

6 Ео =Z2 б J, + L QбJu - б К,,)=

",
,= 2Z l б ui it,, (I )r/,u, + zZ lui jб uilDdvl +

ii

* Е {Jau,'rll[:j, t rl - Kr(l)],,,1l)au, +
U

* Iuj1l{zj, 1r l - Ё, 1l;],,, ц)ач, }+

t l t a"itzlb"',r,,r) - k,Plf,,Plau, *
ц

* ! 
"j 

pl[zi,lz1 - k,plP 
" /2)dч2l

вчrаdа Ьагаьаrliуiп saý tэrаtiп<Jа ikinci boyiik mбtэrizаdэ оlап
hэdlэrdа i vе j iпdеkslэriпiп уегiпi dayiýak (i *,,), ikjnci еlеktгопuп
kооrdiпаtl,rппlп эчаziпэ birinci elektronun koordinirtlaгlnl yazsaq
(z-+t) va }, j, va ,lt, ореrаtоrlаrlпm егmit (ozi.inaqogma) olnrast,
хаssэsiпdэlr istifada etsak

3 Ео=lу2 tо,:Гi +| (2j',- il,i]u,au, *

,l

i*,u ау|

(54.7)

оlаr.
(54,б) огtопоrmаllrq gаrti ciCandiyin<lan (54.7)-уа daxil оlап Дt,

va dи] var_lasiyalartnrn heg da h^mlsl Ьir-ьiriпdап xэtti asrlr olmur.
(54.6)-уа аSаi;эП &l, VЭ биl variasiyalaгr agaýldakt эl;rуэ 9arta da
tаьеdirlэr:

l1.ё: uilu,dv, + lЦб ч ,)ui dv, = О . (54.s)

+22 !tiui[r. -} k(2j'i
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Btlrada dtt, yэ бrl- hэr biri ayгrlrqda Ьir-Ьiгiпdэп хэtt-i :tstlt оlmауап

чагiаsiуаl;rr hesab оluпuгlаr.
Bir-birilldan хэtti astlt оlап varгiasiyalitrl уох еtшэk i.iqlin (54.8)-

i Laqranjlrl qеуri-miiаууэп /.7, =..ls,li чurчЕчпа чurагаq (54.7 ,dэп

qrxcltqdan sопrа atltnan iгаdэпi r;tfга Ьэrаьаr ettnok lazttTldtг. Blttrult

rigiin (54.8)-da аччэlсэ aýaýrdakr 9lэчirmаlэгi арагаq:

2L с 
1 ill.s,,,* ),rrd,,1 + 2Z с 1 ii{.i,,, )"1 r/,,1 =

i Ц (54.9)

= ?| с 1ilцa ui п, rац + 2Z с i1 ltб u, )ujdv1 = О.

цU
Вr,rгаdа ikinci hadda i ча j iпdеkslэriпiп уеri dayipdirilmiqdir (i <+ 7).

(54,7)-dэп (54.9)-u qlxsaq

6 Е; =2L lФu: ,t[j +2 1zj ,-, k,l
J

Ui -Z € i;ll i

l
}*,,

+

(54. l0)

+zz !Фч,,{[r'- z (2j' -,i',,]",-},r,]} фl:0

аlапq. ]]urada йz, va л,] Ьir-Ьiriпс]ап xatti astlt rэlmауап чагiаsiуаlаr

olcluýundan (54.10) ЬэrаЬаrliуiпiп ёdэпmэsi iigiin оп.lагlп amsallart

stfTa ЬэrаЬэr olmalrdlr. yani
гл l
l i *: ej l - k i)|u, =|'. t,;ч,- (54,1l)
L l "l l

г л.

Lr'-} 
(zj-i -*rl],,i =| ,u,,-, (5,+,12)

tопliklэri бdэпmаlidiт.
(54.12) tanliyinin komplek:; q,)ýmaslnl (54.1 1)-dan qжsaq

L G,, - ci)u, =0 (54,13)
J

alarrq. I,1., molekulyar orbitallarl Ьiг-lэiriпdап xatti asrh o]madtýrndarr

(эks. tасldirtlэ determinant dalýa fr,rnksiyast stfга ЬаrаЬэr оlагdr),

(54,1З) ЬаrаЬаrliуiпiп бdэпmаsi i1,;iin
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ýэгti бdэпrrаlidir. Bu isa о denrak.diг ki. а mаtгisi <izйпа qolma
(егmit) mа.гil;idir. Мэhz burra gёra dэ (54.1l) чэ (54.12) tэпliklэгi
Ьiг-Ьiгiпа ekvivalt:ntdiг чэ опlаrdап yalnlz Ьiriпi gotriгmak lazlmdtr.

Belalil<la, Ьiгеlеktгопlч ll, l'Lrnksiyzrlaгtnt, уэпi паrпэlчm l!,

ш t-rlёk u lyztr ог bital lаrur l tapmaq rэtrтlаk i.igiin

Fч, =| с ,;u 1 (54.1 5)

tапliklэг sisteпii altnr. Buluau
р=j+ё,

,1 .l

7=-?vi -Z !'о'' , (54.16)
Zrп ч frrl

G =2 1zj, - k,)
J

i9аtгэ edi[mi;l,rJir va Ё-Хаrtri-Fоk орегаtоrч, 7-birelektronlu
ореrаtоr, i; - r:lеkrrоп qaгgrhqlr tэsiri ореrаtогч аdlапlг.

(54.15) tэпli;ч ini matris gэkli,пrJэ a9aýrdakr kimi yazmaq оlаг:

Ёо = о, (54.17)
Вuгаdа Ф ,r'a а mаtгislагi a9aýrda-kr kimi tэуiп оlчпчr:

Ф=(l,r tt2,.,unl, (54.18)

Е11 Е12...€у,

Е2| с22...Е2"
(54.19)

E u1 € пэ .,,€ п,,

Ф sаtiг пratrisini ,а чпitаr matrisi чаsitэsilэ gечiгrпауа uýTadaq.
Bu mэqsаdlа (54.17) tэпliуiпi s;rý tаrаfdэп l matrisinэ vuraq va

unitar mаtгis йgtin l*,4 =дА+ =.1 vэ уа д'=А-| olduýunu (r-vahid
m:rtrisdir) Ilэzi)гэ almaqla agaфdalkl kimi igаrэlаmэlаr daxil edak:

Ф.1 = Ф', Фа4 = Фд.4+ сА = Ф'с'. (54.20)

Onda (54.17) agaýrdakr gэkl;э rliigаг

,f,i1l'=,p'6.' (54.2l',l

Вuгаdа
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Ф'= Ф,1, с'=Д*сД (54,22)

kimitayin olulrur.
/,- орегаl,оru rl, funksiyalaгini] гэsir edir. Опа gсiга dэ (54.2l )-

da (54.22) kirni tэуiп olunaln yeni rlj Гuпksiуаlагlпа tаsiг еdэп уепl /",

орегаtогuпu qurroaq lazlmdtr. Bu maqsadla (54.22)-ni ,ча ,!

пrаtrisiпiп unitar olmastnt паzаrэ almaqla agaýldakl }iimi gечirmэуэ

baxaq:

; ,"itR),i(D1=2 2 ,lj1-1

u', =| ,4 1iu ,,

ij
(ц))-. ,Др,чр(i2) =

= f ,,-, (4 )иt(D)I Ао,Дi =: "7t4 |ttу(Г)6ц = (54,2З)
1l, ' , .1k

=2 u-iQiulV),
J

(54.2З)-ii (54.1б)-уа daxil clia:r j, чэ *, орlегаtогlаrlпrп (54.1)

чэ (54.20) ifаdаlэгiпdэ пэzэгэ alsztq

1 j;=д j,, z R;=z k,
iiii

чэ demali. а'=G, г'=г yaza bilarik. Baýqa sozlэ, ixtiyalri l чпitаг

geviгmasi l' ореrаtоrчпu dayigmir.

Belaliklэ, biz li54.17) tэпliуiпli rrnitar gечiтmауlэ ugra<l;rraq ycni

.ЁФ,= Ф,е, (54,24)

tэnliyini alrnq. (54.15), (54. t7) va (54.24) tэпliklэriпiп

miiqауisэsiпdэп gоrtiпiir ki, и, va ll|=| лr;и, mоlеkulуаг orbitallarl

eyni Ьir tэпliуi б,Сэуirlэr. Qey,C ,эdэk ki, Ьirеlеktгс,lllш и; va иj

funksiyallaгlndan diizaldilrni9 U чэ (J' dеtегпriп,апt dalýa

funksiyalarl molekulun eyni tlir hahnl tэsчiг еdirl,аr. Bu isэ

dеtегmiпапt dalýa Гunksiyastnt:n apaýrdakl mrilriiпl ;,:аssэlаri ila

аlаqэdаrdrr:
1) Determinant dalýa funksiyirlarrnda bi.itiin ilр =ui,иu,, (d)

mоlеkulуаr sрiп-огЬitаlIагr Ьir-Ьjriпdэп хэtti astlt olmamaltdrг,

giinki, эlls tэqсlirdэ, dеtеrrпiпапt s;Lfга ЬаrаЬаr оlаr<lt,
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2) Fэrz сdэk ki. иr, rnolekulyar sрiп-огЬitаllаrr zI ultitаг matrisi

чаsitэsi lэ xэtti qсчiгmауа ( trax : ( 54.22)) uýгаd r lmrglаr. Oncla а san llq l;tgбstагпrэk оIаr ki. l't, vа ,,'1, molekulyar sрiп-оrЬitаIIаrtпdагt
drizэldilmi9 {/ Yэ (j' dеtегmiпапt dalýa Гunksiyalarl Ьiг-lriгiп<lаrr
yalntz mtiэууап det(.{) sabit vuruýu ilэ {Ьгqlапirlаг:

.,r'= {/ .det(.,4) (54.25)
Вu isa о demakdiг ki, t.r че U' dеtеrпliпапt dalýa fuпksiуаIагr
molekulun eyni lэiг hallnl tasvir еdirlэr.

Мэlumdчr ki, h,эr Ьir а еrmit (oziinэqoqma) matrisi Ёgtiп ela Ьiг
,4 uпitаг matгisi чаrtdlr ki, brr ,а matrisi vasitэsilэ uporrlun o*uu.
gечirmа пэtiсаsiпdэ ahnll,n €'=д+а4=,4-|сА matrisi diaqonal mаtris
оlчr чэ cizi,i dэ а' nratrisi,nin diaqonal еlеmепtlагi hэqiqi .ardt".ai..
Bu diaqonal ma.trisin diaqonal elementlaгini я; il;э igаrэ есlэrэk u;
паmэIum funksiyal:irml t;ryin еtmэk iigtin (54.24) tэпliуiпа эsаSэп

lqu1 = Eiu; (54.26)
tэпliklэr sistemini alanq.

Gciriindi.iyii kiпri, (,5{.]б) tэnliyi (54.15) tэпliуiпdэп uпitаг
gечirmэ vasitasiIa аlшlr. Вlеlэ чrritаr ge,irma араrmаýlп mfimkiinltiyti
isэ hэmiП tэпliklагirr tabiatindarr irэli gэIiг, Bela ki, dеtеrmiпапt dalýa
funksiyasr епегjiпiп <1iyrnatini dayiýdira bilmadiyindэn, lrir-birindan
uпitаr qечirmэ vasitasila aIlnmlý lransl molekulyar огьitаllагylýlmtndan dЁzэldilmi9 hanst dеtеrmiпапt dalýa funksiyasrna
tistiinlfik чегmэk lazlm l>Iduýunu biz variasiya prinsipi vasitэsila
mr_iэууэп eda bilmirik. O'a gcira da bela Ьir эlачэ qаrt daxil c:dilir ki,
hamin чпitаr gечiппэ hэrгr da я,, matrisini diaqonalla'dlrmalrdrr.

(54.16), (54.1) va (54.2) ifаdэlэгiпi пэzага alsaq, и, паmаlчrп
nrolekulyaг orlritallarrnl t apmar1 iigtin (54.26) tэпliklэr sistemini agrq
9эkildа agaýrdakl kimi yaz.a bilarik:
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/ л 1\

I _ !_vi _; :-,f- |ll

[ 2л, d t2л)
2!4yJ,)!L(!,'! d,,,

l\z ),
,('] )-

(54.z1,)

-е-
'

iФЭ)",й).оr,,
|\z

;(r-1 ) = a,lli(ii ), (l = l,л)

]"
(54.26) va (54.27) ifасlэlаri Х.аrtri-Fоk (XI'') tanliklaгi adlantr.

(54.2i,)- dэп gёriiпiir ki. ХF tэrrliklэri qеугi-хэtti inteqro-diferensial

tэпliklаrсlir. Bu tanliklэrda taprlmast talotl оluпап tЪпksiуаlагrп

эmsаllагt hamin Гuпksiуаlаr vasitasila tэl,iп cllunduýu iigtin

опlаr qеуri-хэtti tanliklar adlanrr. Gё,гiiпdiiуii kimi, (54.27) хF
tanliklarinda molekuldz1 еlеktгопlаr агаstпdа miibadila qarqrlrqlr

tasirini паzагэ alan hadd чаrdtг.

i:54.26) va уа (54.2?) tanliklэri qap,llr tаЬэqэli molekullar iigiin,

уэпi Ьtitйп lli molekulyar orbitallarrnrn еlеktrопlаr tэrаfiпdап

tutulcluýu fаrz еdilэrаk yazrlmrg cleteгпtinattt cialýa funksiyasrndan

istilЪсlо olunm:lqla altnmrqcltг, Lakin Ё еrmit ореIаtоrчпuп mэхsusi

funksiyalarlnlrt va maxusi qiуmэtlэriпiп taprlmasr haqqrnda daha

rimunri mэsаlэпi, yani

Fr, = а, (54.28)

tanliyini hэll etmak оlаг. Bu tonlil: mol,;kulrla stikunэtda olan :rtom

пiiчаlвгiпiп чэ digэг еlеktrопlаrtп yaratrdrýl effektiv sаhэdа hаrэkаt

еdэп lэir dапэ еlеktrопuп dalýa funksiya:lrnr. miibadila qargrlrqlr

tэsiri ,Ja паzаrэ alrnmrqla. tapmaq i.i9i,i.n ýrеdiпgсr tэnliyidiг. Bela

ýrеdiпgеr tanliyinin Sonsuz sayda hаllэri чаrdtr чэ bu и, hэllэгiпdап

hэr Ьiгi mi.iэууэп я, mэxsusi qiymэtirrэ шуýr,rп gэliг, Вir qэdаr sопrа

gбrасауik ki, tlu а, kэmiуyаti halr и, rпоlеkulуаr оrьitаh ilэ tэsчir

oluna,n еlеktr<lпuП огЬitаl епсгjisidir. TaprlrnrE bu и, mоlеkulуаr

огьitirllаrrпdап эп aqaýr епсrjilэrэ чу!u,п о],ап л danasi еlеktrопlаг

tэrэfiпdэп tutulmuq olur. (54.27)-da i t\zrэ сэmа mэhz bu

fuпksiуаlаr daxildir. Eneгjinill dalra уЁk,sэk qiуmаtlэriпа uyýun оlап

digэг molektrlyar orbitallarr]a еlеkl,rопlаr yoxdur va опlаr

molekulrrn hэl,эg.rr..mr9 hallarrna аiсltlirlаг, Еlеktrопlаr tэrаfirrdап
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maskunlaýmIý л sayda аýаgl Е, епеrji sэчiууаlэri qoxluýu atomun
aSas haIlnln, daha yiiksak errerji sэчiууэlагi, isa hayэcalrla9mlg
ha llагlпlп enerji sэчiуl,аlэrj аdIапlг.

indi isэ а, kэmiууаriпiп fiziki mэпаslпl miiаууап edak. , Blr
mаqsаdlэ (54.2б) tэrrliyini saý taraf<lar' ,/i(4 ) funksiyaslt]a чuгitq ча
btiti.in fаzа tizгэ inteqrzLllayirq. Опdа

ti =.!,i Ё'чi,lчt = .{i + Z (2J il - К,]\ (54.29)

alarlq. Вчrаdап gсiгfirrrir ki. а, kэmiууаti ll, molekulyar orbitallnda
уегlа9ап еlеktrопuп kinr:tik enerjisi ilэ molekulu tэýkil еdэпаtсlлl!дlц пtiчоIэriпiп ч€| digar еlеktгопlагlп yaratdrýI sаhэdэ.
mtibadila qargrllqh tasiri cla пэzагэ allnmaqla, potensial enerjisinin
сэmiпэ ЬаrаЬаrdir. IJagqa stizla. оrЬitаI епегji аdlапап г, kэrniyyati
molekulda и, molekulyar orbitalr ilэ lasvir оlчпап halda уеrIа9апеlеktгопч molekuldan r]OParInaQ iigiin lazlm оlап епеrjiуа
ьагаьэrdiг. Bu mtidclaa К,шрmапs tеоrеmi adlanlr ча hamin tеогеm
mcrlekulurr ionla'ma poteltsiallnt паzагi оlаrаq tэуiп etmaya imkan
чегiг. Bela ki. Kupmalrs tеогеmiпа gбrа molekulda еlеktгоп уегlа9апan учхаrl sэчiууэпiп enerjisi эdаdi qiуmэtсэ bu molekulun ionlagma
potensialma ЬагаЬэr olmalrdlr.

Qeyd еdэk ki, и, molekulyar spin-orbitallanna uyýun olan я,
епсrjilаriпiп сэmi mrэlеkulчп tam elektron enerjisi ila iist-iista
diir;mtir:

л/пf-]
Z Со=2| е,=2Е 

l"1 
+|" (2Jч-к)|=д;+Е (zJ,i_K,) (54.з0),:t--l ,=L L t " "'J l!

Bu, onunla эlаqэdагdrr ki, хF metodunda Ьir еlеktrопа tэsiг edan
satrэ heq da kulon satrэsi rleyildir. Опа gсiгэ сlэ molekulun еiеktгоп
konfiqurasiyastnda mоlеkrrlуаг оrЬitаllаrlп (епеrjl sэчiууэlэriпiп)
уеrlэýmаsi aгdrcllhýr tlu rTLolekul rigijn ХF tапIiklэriпi hali еtmаklэ
taptlmahdrг.

(54.26) чэ уа (54.27) хF tэnliklari qeyri-xotti olduýunclan (r
ореrаtоrч taptlmast 1,аlаlэ оluпап Гunksiyala.vasitasilэ quгчIчr),
oniarl Slnaq чэ.чаtа (ardtcil yaxl-nlapnra) mcto<lu ilэ ]rэll еtmэk lazlm
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gаlir. Мi.iэууап fiziki mi.ilаhizэlэr эsastrrda ал,чаlсэ и, funkisiyalar

sisterni ser;ilir (rnolekulyar сlrЬitаllаг iil;iin stfl,rnct yaxtnlaqmzr). bu

funksiyal;rГ vzrs;itasilЭ с. чэ с]епlэli, Ё орсrаtоr,u qчruluг ча л sa-yda

nrэxsusi qiуmаtlэr va lnaxsttsi Гuпksiуаlаr iigi'Ln (54.27) tanliyi hall

еdilэrэk Ьiгiпсi yaxrnlar9mada mоlеkulуаг or:bitallar taptlrr. Нэmiп

mоlеkulуаг огЬ,itаllаrdап istifadэ еdэrэk }erii Ё ореrаtоru qurulur

va s. Вц proses сiz-бzirпэ q:lгаrlаgпi.а altllana. сlаdэr davam etdiгilir.

l}aqqa sбzlэ, m[tayyan tпагhэlэdэ altnalr паtiсэlэr Ьчпdап эчл,эlki

mаrhаlэЬэ altnmtg паtiсэlаrlэ tэlэЬ olunan daqiqliklэ uyýun gэldikdэ

hesablama ргоsеsi dayandrrrlrr чэ dеуir,lэr k.i, iterasiya yrýrlmrgdrг.

уэпi oz-tiziinэ qэrаrlаgmа altnmtqdlr. Опа giirэ da ХF tэпliklэriпiп

Ьеlэ hэIli iisulu Хагtri-Fоl:чп tlz-ijziincr qагаrlа$mtq sаhэ metodu

аdlапrг.
Хаrtri-Fоkuп (54.27) tleyri-xatti int.eqro-difeгensial tanliklarini

yalnlz асlэdi iпtеqгаllапlа mctodlaгtndan istifаdэ еtmэklа

kоmрritеrlаr val;itasilэ lrall еtmэk ргiпsiрl,;:а nii.inrkiindi,ir. Lakin hatta

аtоmlаr tiqiin boyiik gэr.iпliklаllэ i.i:rlэЕэп Ьеlэ hеsаьlаmаlаr

molekrrllar i.igi.irr praktik сэhаtdэп, demok оlаг ki, qeyri-miimktindiiT.

Qeycl edak ki, (54.29) чэ (5а.27) КF tэnliklari yalnrz qapalr

tэЬаqэli mоIеkчllаГ tigiin dоýгudчr va aqrq tс,Ьэqэli mоlеkullаг Ёgtiп

onlardan istifacta еtmэk оlrпаz.*Щr;rq tаlээqаli molekullar tiqiin ХF
tапliklэriпi аlгпаq mэqsэсliiа tam elr:ktron enerjisinin (5з.5l)

ifadasindan istiГаdэ еtmэk оlаг. Bu |fadada сэmlаmаlаr yalnrz

еlеktrопlаr tэrаfiпdап tutulmu; hаllаг (,molc:kulyar orbitallar) rizга

араrrltг.
(.53.51)_da lli ьirеlеktrопlu гчпksiуаlа_гt iizга vaгiasiyalama

араrаrаq чэ|qараlr tэьэqаli mоlеkullаг iigiirl уuхагrdа ýэrh olunan

metodikadan istifadэ еdэгэl< aqrq tэЬэqаli пrоlеkчllаrm molekulyar

orbitallarrnI tapmaq iiqiin (54.27)-уа ох9а,r ollln aqa[rdakl qеуri-хэtti

inteqro-diferensial tапliklэr sisternini almllq оlаr

r, jr,,t r) * 
"2 

I |zц,*l *t,i - В ц.н k лtil)l",(Л ) = c,u,(|r), (54,3 l ) -

ikl
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Burada j--$rr.l б) kimi tayin olunu l чэ ) о, vэ k о,. (54. l ) va (54.2)-уа
ох9аг оIаr',rq a9lr!Idakl kimi t;ryin olunan Ьiгсlеktгопlч хэtti va
ozi,inaqogrna ореrаtогlагdtг:

Г , uiцr.,)и, (й ) .
JootV,lцo(i1l=i,------,-=-cч,;1p(til. (54._]2)

L rl: I

i,,(r, l,p(4 ) = (54.33)

(53.52:) gагtlаri бdandikrla (53.5l)-dэп qapah tabaqoli
mоlеkчllаг ii;iin (5З.46) iГаdэsi alrndrýrndan aydtndш ki, hэmiп
ýаrtlэr бdairdikda ('54.3l) tэпlik].аri dэ (54.27) tапliklэгiпэ gечrilir.
Baýqa scizlia, (54.3l) iГаdэsi hаrп ar;tq, ham rla qapalr tэЬэqаti
mоlеkчllаг;]п ./, molеkчlуаr orbitailartnrn tapmaq iiq;rin qс:уri-хэtti
inteqro-dift:rensial tanliklэr sistemi,Jiг. Mahz buna g<irа dэ (54"3l)
ifadasini mоl,эkчllаr tiglirr iimчпrilэgmiý ХF tапliklэri adlandrгпraq

Qeyd еdэk ki, (54.27) tэпliklэгi kimi, (54.3l) tэпliklаri da
yuxarlda д;сistаrilэп бz-cizi.ina сlагаrlа9mtg sаhэ metodtt ilэ lrail
оlчпmаhdtг.

Maгaqlt,Jtr ki, (53.4б) чэ (541,21z) ifadэlarindan qapalt, (53.5l) va
(54.31) ifаdа.lэriпdэп isэ aqlq tabaqali аtоrirlаг iiqiin da uyýun
dristцrlar dэгhаl аhпlr. Bunun iigi.in,, sаdасэ оlаrаq, / орегаtоruпuп

(54.1б) if,rdas;inda пtiчаlэr iizrа а-р,агrluп 2 э4 сэmiпiп ачаziпэ
u Гаl

2

yalnrz !- yazmaq laztmdtr. yапi. fоrmаl оIаrаq atoma Ьirаtоmlчr|-
rnolekul kirni Ьахrпаq оlаr.

ý 5!i. Molekut|ar iiqiin Хдгtri-Fоk-Rutап mеtоdu

Моlеl:ullаг i,igiin (54.27) va ri54.31) ХF tэпlikIагi (9.1) ýгеdiпgег
tэпIiуiпэ ni;;batan sаdэ olsalar da' уепэ dэ xeyli mLirakkabdirlaг. Веlа
ki. (54.27) r,э (54.3l) ifadalari и, rta-ntэlum funksiylarrnr tapmaq tigtin

г ,-- 'l

I s 
ЧlУzЦUz|а\." 

|rl, 14 )L rt: J



qe},l,i-xatti iпtеqго-diГеrепsiаl tэrrlilllэr sisterni оlчЬ. brr fir"kriy"h:,;
yalnlz adadi qiуmэtlэгirri taqribi tresablamaýa im}:ar, чеrir. Bu
пiiiгэkkаЬliу,i qismэп dэ olsa аrасlа,п qaldlгma,q iigiin l951-ci ilda
Rutan (54.1 ), (54.2) va (54. 16)-пl п:rzэrэ alnraqlir

t u,= j' *n': [ij, ,- k,1},,=",,, (5_5.1)

kimi yazlla bilan (54.2i) ХF tanliklэrinirr halli оlап 1,1 паmаlum

пrolekulyar оrЬitаIlагlпr (moilekulun birelektгor.rlu dalfia
funksiyalarlnr) МО LCAO yaxrnlaqmasrna (ý1l) al;asan baxllan
mo]ekulu tэ9kil еdэп аtоmlапп Ьirеlеktrопlu x,t dalýa

funksiyalarlnrn (atom оrЬitаllагrrrrп) (l1.1) хэtti lcolnbinasiyasl
9аkliпdэ gcitiirmэyi taklif etdi. I}u zamaIr fэгz cllunul, ki, 7n bazis

funksiyalart mэlчmdчr ча (11.1) iГаdэsiпdа yalnl:z; ()пlагrп cq,

namalum amsallart taprlrnalrdlг. Bu mэqsэdlа (11.1)-i (55.1)-dэ
yazaq:

mлm
I co,Fxo=e,| cuiцq (55.2)
q=| q=|

(55.2) Ьаrаtlэгliуiпi sol tаrэfdап zi-ya чursаq v:) еlеktгопчп

koo гd inatlanna gёrэ btit tin f aza :J.zr с, inteq rallasaq
Ir-
I (Fрq - е,S,")cni =0, l.,р:|,пl) (55.З)

q=|

аlаrlq, Вurаdа i=1,2,...,tl=Ч- nrolekulyar oгbitallarrn (Qevd еdэk ki,

(55.1)- qapalr tэЬэqэli mJekullar rigiin yazllmr;drг), р,Q=1,2,...,пt-

bazis 7n atom orbitallarlntn пtjmrэs idir va molekrrlyar ortlitallarrn п

sayr ilэ zrtom orbitallannln ,,, sayl пl 2 п mtinasibэtinda оlа Ьilэr.
(55.З)-dо S* kаmiууэtiаri (I1.7) kirni tayin olultan оrtmэ

iпtеqrаllагtdtг va

г," = l х otl)i(l)x o(l)dv, = rp,l + r|." ciic"1(2J p,q, - J pr'q), (.55.4)

Г .:z э'l
fo, =! x-o1t\j(Dz p\l)dv|=Jzl,tl! - i_"i -Z t|zntl),/,1, (55.5)u Ilпl а rall
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J' 
1,,,1., = ! l n{llz',P1!'|- у,,it17"(Z)dцdч2 (55.6)' |t7

i;аrэ ediln:i5dir.
(55.4l lfirdasini уаzаrkап (54.I) Kulon va (54.2) mйЬаdilэ

орсгаtоrlагtгrtlr ,i,,i (l) funksiy,ar;rna tэsiri tiqi.in, (l 1.1) пэzэrэ
ahnmaqla, a;;,rýrdakt kimi dйst rrr]а гdап istifada оluпmuqdur:

i ,.. | ,,,i,(z)u,(Z)J it)zn(|l = l eJ J-r:---;':1 d,2 11,,0) =

L ',i2
(55.7)

-г
= I r'.l с"; 

lrýL

Krtrlz,l tr_l = 

["2 
I

е2 ! 
х; Q) r, (?). 

au2]x 
" р1,

'l2 .l '

],.

uiQ)t, (2)
du2

,1(2) =
\2

(55.8)

2 , xiQ\;rn{z)

пr|.

(55.3) ifadasi qapalr tэЬаqэli mоlеkчllаr iigiin Хагtri-F'оk.
Rutan (xElR) чэ уа sаdасэ оlаrа,q Rutan tanliklari adlanlr.

(l 1.1)-i (5:i.4l)-(53.43) Vэ (53.46)-da nazara :rlsaq qapall
tаlээqэli пr,эIеkчIuп tam еIеktгоп enerjisi tigijn Мо LCAO пrеtоdчпа
gсirа

Es =2,L ci,r,nif on +|, Т ciici.,cqicri(2J prqs - J prrq) (55.9)
lpq U Prqs

titrrumi ifa<las ini yaza bilэrik.
Qeyd еdэ}t ki, (55.3) ХFR tэпliklэriпi (55.9) errelji

tirnksionallnt trаlпэlum с,о, amsallllгlna gсirа variasiyalamaqla чэ и,

molekulya г огЬitаllаrrпlп

Iuiltlu,(l)/v, = Z сi,с,,,Sп,,=6ц (55.10)

ог[опогmаlhq xassasini аlача 9аrt kimi qэЬul еdаrаk Laqranirn qeyr.i-
пrtiэууап vu[uq rrretodundarr ist:ifаdэ еtmэklа dэ almaq оlаr (hamin
tапliklагi F:ut:rn mэhz bu yolla aImrgdrr).

= L сцсsi du2 , (l),
,s t" 1,
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Y'uxartda ;аrh olulran qa5,da ilэ lrqrq еlсktгоrr tаЬаqаlагi olan

плоlсkullаr iiqtin dэ Xartri-Fcll<-,Rutan tэnliklarini ,alrnilq оlаr. I]u

mэqsжllэ agrq tatlaqэli nrolekullttr i.iqtin (54.З1) XIr tэпliklэriпi
-rl"i
t",lt,,-!B,,ii + e2Z |?A,1,o,jrn - В,,.t,*ц,.|i", = ",u, (:i5,1 l)

I tk|- )

kiпri yazaq чэ (l l .l )-i пэzэгэ alaq:

t ru,l1',x,,=c,i счilц (55.12)
q-| (l =I

вч Ьэrаьагliуi sol tэrагdап l'u-ytt чursаq ча elektronun

krэоrdiпаtlartпа gёrэ biiti.in Гаzа ij:zrэ inteqrallasaq

i (F,,пч -e,S*)cr, "0, (р= l,л) (55.13)
Ч=|

аlагrq. Вurаdа

Fi,prt = 8i}'pq + r' |_Z c|pcri(2.4y,*eJ 1lrqs - Вц,k!J p,,rq) (55.14)
1kl rs

i9аrа ediimiEdir.
(55.13) ifadasi agrq elektro:r tэьэqаlаri cllan гпоlеkullаr iigiin

ХFR tanliklэri adlanrr. Lakin (5З.52) ;аrtlэriпdап ;istifada etmakla

(55.13)-dэп qapah elektron tэЬэqаlаri оlап mоlеkrrllа:г tigijn (55.3)

ХFR tэпliklэri xi.isusi hal kimi alrndrýrndan bela dепrэk оlаr ki,

(55. 13) molekullar iigi.in iimumi.lэqmil XFR tanliklэгidiT-

(11.1)-i (53.41)-(53.43)-d.a va (53.5l)-da пэi:эr:l alsaq aElq

elektTon tэЬаqэlэri olan mоlеkullагlп tam elektron eIrerjisi tigiin МО
LCAO metoduna gоrэ

Еа'=22. c|y,icqigi.f pq* |_ 
' 

с'ilсf,рсцсg1(2Ац,kl.J prq, - )tц,t<tJ prsq)
ipq ijk€ prqs

(55i.15)

iimumi ifadэýini yazmaq оlаr. (53.52) gэrtlаriпэ эSаSэ]1 (55.15)-dэп

qapalr tэЬаqаli molekullar iiqiirx (55.9) iГadasi xiisusi hal kimi аltшr.

ВеlаIiklэ, IVIO LCAO tnl::trrdundan istifhdэ etdikdэ (11.1)-э

dzrxiI olan. c,ti паmэlчm ama;;a.ll:tгtnr tapmaq lnaqsadilэ qapah

tэЬэqэli mоlеkullаг Ёrgiin (55,-}), at;lq tabэqali molr:kulllar iigiln isэ

(55.2З) qеугi-хэtti bircirrsli с:эlхi tапliklэr sisteini оlап ХFR
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tanliklэrini hэll etmak lazlrndlr. Bu zalnan (l1.1).э daxil оlап хо
bazis Гчllksiуаiагl mэlr:m lresab оluпur чэ ol.la gоrо da bu tэrrilklаrэ
daxil ОlаП ,f р,!, J р,,1,, 

T i) J рrrr1 tnatris еlепепtlаriпiп эdэdi
qiyrnatlaгinin dэ эdэdi qiyn,ratlarinin mэlum olduýu t-эгz cdilir.

(55.4) чэ (55 1.1)-dап gёriirrdiiyi.i kinri, C,l, mэсhullаrmlп
аmsаllагl оlап $,, vэ P',,nn kэmiyyatlari bu mасhullагсlап astltdш va
on:t gсiга dэ dеуiгlэг k,i, (5-5.3) va (55,13) XFR tэпliklэri qeyгi-xatti
tапliklэrdir. Qeyri-xatti biгcinsli саьri tэпIiklэr sistemini hall etmak
iigiin гiyaziyyatda ardlcrl yaxtnla,gmalar (slnaq чэ хэtа) metod,undan
istiГada edilir. Вu metc,da ;,SаSэп hesablamalar араrпвq iigiin mtiasir
dбvrdэ Stапdаrt kоrпрr"itеr рrоqrаmlаrr iqlэпiЬ haztгlanmtgdr.

Ardrcrl уахtпlа;imаlаг (slnaq va хэtа) metodunun sxematik qlsa
tasviri, mэsэlап, (5_5.3) tollliklar sistelni iigtin agaýldakl kimidiг.
Ba;ktlan moiekulun hэпdаsi хйsчsiууаtlэri пэzаrэ ahnmaqla cqi

эmsаllаrt tigiin ilkin с(0) эdаdi qiуmэtlагi segilir va bu qiymatlardan

istiГada еdэгаk (55.4)-а .|SаSэп F;i) matTis еlеmепtlэriпiп эdэdi
qiуmэtlагi hеsаЬlашг. Веlаliklэ, yeni

У,,:о,,!]- я}O)sпп;.|}) =о (55.16)
Ч=|

хэtti biгcinsli tэnliklal, sist'emi almtr ki, bu sistemi dэ hэll еdэrэk
п<ivЬэti yaxtnlagmada "0 эmsаIlаrtпl tapmaq оIаr, Riyaziyyatdan

mэIчmdчr ki, (55.1б) rlэtti bircinsli tэпliklаr sisteminin slГlrdап farqli
(trivial оImауап) hallinin olmast rigiin mасhullагlп эmsаl]агшdап
diizэldilmig dеtегrпiпапt stf,rа Ьагаьаг оImаhdrr:

de(1;(r't-aIO)S'rr)=0 (55.17)

ýаrtэ g<irэ I,-Ф) чэ lio, l<эmiууаtlэriпiп эdэdi qi]дпэtlэri mаlчm

olduýundan (55.17) е(0)-а поzаrэп п dаrэсаli саЬгi tэпlikdiг. Bu
tanlik (55.16) tэпiikIаr sistelninin эsri va уа xaгakteristik tэпliуi
adlantr, (55.17) tэпliуiпi hэll еdэrаk лr saycla ,-|0),e5ol...,"1|l kоklэri
tap,tlrr, Bu kбklаrdап hэr birini (я{0),i=Й) (55.16)-da yazdrqda
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altnan xatti bircinsli tэпilklаг sisteminin hэlli qeyri-trivial оlасасldrг.

уэпi с0,)-lаriп igarisin<la slftгdatr Гэrqli arnsallaг аlасаqdrr. Дуdrпdrг

ki. xatti bircinsli tапliklэr sis,terni iiгпumi sabil vuг,rrq dэqiqliyi ilэ hэIl

еdiliг.

tteloliklэ, 1rэr Ьir u(0) iiqiin (55.16) t;,lпliklэг sistemini hэll еdэrэk

taptlnltý cll) atnsallar gol1,luýunu (t l . l )-<tэ ya.Zaraq uyýiin u',"
цr

mоlеkulуаr oгbitalr taprlrr:

,,(') -u!l)= i ,Кllr,, (i=Гд) (55,18)
q=l qI

I]Ц ul'' mоlеkчlуаг orbitallarrndiLn ,,()) =r,lt)u." molekulyar

sрiп-огЬitаllаrt va Sопrа da rTolekulun i/(1) dеtеrmiпапt dalýa

funksiyasr qurulur. Bu qayda ilэ Ьiгiпсi l,axrnla9ma taprlmr9 оlчr,

ikinci yaxtnlagmant tapnraq tgrin "!]. 
Lэrсlап istifadэ еdэrаk

F'(l) matris elerrrentlari hеsаЬlапlr ч-э sonl:a
pq

,Ц,t"J}-r!')srо;"(2)=о (55.19)
Ч=|

xatti ]эircinsli tэпliklэr sistemi hall edilir чэ, s. Bu ргоsеs oz-iiziinэ

qаrаrlаgmа altnana qэdэr davam еtdiгilir. Baqqa sоzlэ, mtiэууэп

mэrhаlаdэ аltпап пэtiсаlэr (adatan, я, епеlсгjilэгi) bundan avvalki

tпэrhаlэdэ altnmtg пэtiсэlэrlо tэlаЬ оlчпzl.п doqiqliklэ uyýun gэldikdэ

hеsаЫаIпа prosesi dayandrrrltr va dеуiгlэr .ki, iterasiya yrýllmlqdrr,

уэпi ciz-ozi.inэ lqэrаrlаýmа аltпmtýсhr. О,па gоrэ <lэ (55.3) чэ (5:5.13)

XFR tanliklэrinin Ьеlэ hэlli [rsulu Xllrtri-F'ok-Rutanm oz-oziina

qэrаrlаgmrg sаhэ metodu асliапlr.

Qeyd edak ki, хFR rпеtоduпuп пriiчаiъqiууэt dэгасэsi аsаsэп

(l 1.1) xatti kombinasiyalarlnt qч,:аrk,эп hanst Zq bazis

гuпksiуаlаrtпrп sеqilmэsiпdэtr чэ bu bazisin ёlgЁsiiпdап astlt оlur.

Bundan avvalki раrаqгаftп sonuncla, qcyd cdildiyi kirni. atoma

гоrmаl оlагаq biratornlu rnolekul kilTi baxsaq, опdа mоlеkчllаr

iigiin bu paraqrafdzr ýэrh оIuпап ХFR rnetod.unu hэm qapalt, hэm da
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aqlq еlеktгоп tэьэсlаlэгi olall аtопlаrа da tэtbiq еtmэk va аtоmlаrlп
da Ьiгеlеktгопlч daIýa furrksiylrlaгlm (atom orbitallarrnr) agkar
ifadalari tпэlum cllan пti,iау'усп 7n bazis Гuпksiуаlагrпrrr (11.t) хэtti
korтrbinasiyalarl kimi gбstэrmаk сllаr.

ý 56. МоtrеI<чIlаr iigiin X}'R tапIiklаriпа daxil
оIап gc,xma,rkazli iпtеqrаIlагlп tasnifatr

55-ci раrаqгаfdа li55.З) va (55.1З) XFIr tэпliklэriпiп <iz-oziina
qэгеtrlаgmig saha meto,1u ilэ halli tisulu gаrh еdilагkап Ьlэ hesab
оlчпчr ki, bu tэпliklаrэ daxil оlап (1 1.7), (55,5) чэ (55,6)
inteqrallaгrnrn эdаdi сliуmаtlэгi malumdur. Bu iпtеqгаIlаr XFR
tanliklarinin gохmэrkаzli inteqrallarr adlanlr. Вч ad onunla
alaqedaгdrr ki, hэrпiп inteqгallarda inteqгalaltr funksiyalar Ьiг пе9э
mагkаzdэп (atom пiiл,эlэriп,lэп) olan mаsагаlэгdэп asthdш. Вч da бz
ncivbasinda (l1,1) kimi tayin olunan mоlеkчlуаг orbitalrn
gохtпаrkэzli olmaslnln пэtiсаsidiг.

(55.3), (55.1З), (l l.'7), (55.4), (55.i4), (55.5) ча (55.6)
ifаdэlагiпdэп gоriiпiir ki, mоlеkчllаг riqtin ХFR tэпliklэгiпэ чэ hаm
dэ molekulun tam еlеk.trоп ener.jisinin (:55,9) чэ (55,15) iГаdэlагiпэ
mii>ltalif пёч gохmаrl:эzli iпtеqrаllаr daxildiг. Bu inteqrallarln
tэsnifattnt чеrэrkап bii: (1 l .1) ifadasina daxil о|ап 1u bazis atom

оrЬitаllаrtпrп kompleks d,эуil, heqiqi Гчпksiуаlаг olduýunu Гэгz
edarak опlаг iigtin

Zq{ii)= Хпое,,пtп,(F,),= 7п(i)=(поtпrпч) (56.1)

kimi igагэlаrпэlагdэп isrtiга<jэ еdэсэуik, Вuгаdа 4- ;-ci еlеktгопчп
nrolekulda q atomunulr пti,,rоsiпэ паzагап гadius-vekl,oIlJ, по{опlп- ч

atolrrundan bazis furrksiyasr kimi gбti.irrilmtiq atom orbitahnr
хаrаktеrizэ еdэп Ьа9, огЬitаl va maqnit kvant аdэdlаridir.

Belolikla, mоlеku]Iаг iiqiin ХFR tэпliklаriпэ чэ tam еlеktгоп
enelj isinin iгаdэsiпа a9aýrd akl kinri gсlхпrэгkэzli iпtеqгаllаг daxildir:

1. Вirmагkаzli bir,:lektronlu inteqrallar
а) бrtmа inteqr:rllarl
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(п('m|п'!'m'J=i x()x'|)dv1 (56.2)

Ь) kinetik enerji inteqгallarr

,ncn,l- Lv'ln,l,n, г | 'l
l 2 l 'l.= Jzttl[- ;vi |x'O)dv| 

(56.З)

v) пtiчэуэ саzlЬэ inteqrallarr

1,,t,,,|!|n,e,,,1= ! xili! x'(1,1dv, (56.4)
l,,| " l\'-'

2. Вiгrпэrkаzli ikielektгonlu inteqrtliar
Г lrl 1

I t щ t -l\@2t 2m)|-|-.|1пit'рi)Q2{,' 7') | =L lrtzl -] 
(56.5)

= ! ;c{t)lzQ)L xi'Q\xb(,2)dvфv2
r|2

3. ikimaгkazli Ьirеlеktrопlu iпtеqгаiiаr
а) сirtmэ inteqrallarr

(по|. оmо| п6!.5m) = t xr,(|)xb(|')dvl (56.6)

Ь) kinetik enerji inteqrallarr

tn"tl,,n,,|- Lv'|nul, on,ol = Iz,(1)[_' o17r ouro,r,1 (56.7)

v) пilчэуэ саziЬэ iпtеqrаIlагt

,""n ",,|*l"b| ьпь)=! X,l)*x6(l)alv, (5б.8)

,,"n "^"|f,|,;
t'"m') = ! 7 "(\ 

J- x'"$dv,
rb|

(56.9)

(56. l 0)

4. ikimэrkэzli ikielektгonlu iпtеqrаlIаr
а) Kulon inteqrallarl

Г lrl 'l

|\ 

п n t о п t ) l п б t б п бl|! -|t п' о t' о л t,.,'l@b t' ь mЬ ) 

)

= .l zo()xb(2)J- zi(t)xb(2)dvldv2
|'li.

Ь) hibricl inteqrallarr
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Г irl l

|( 

l l,, (,, п 
" 

)( п |, 
( ".,, i ll;lt,,b t' ь mb'l( п ь t ь m ь ) 

f=

= ! x,i.l)x]Q) 
,.L хi,(|\,rл{2)с!чРч,

12

v) rniitladila iпtеqгаllаrr

( п о t!,,, ttl о )( п'о (.' 
". ; llLll r, n о,п б Х 

"'u 
е' o.'n 1]=

= ! х, Q) zL Q) L z о !) х'6 (2\dv,dv,
\2

5. Ёqmаrkэzli birelektronlu iпtеqrаllаr
пiiл,ауэ саziЬэ inteqrall;rrl

_l1lr
lп, t .п"|- 1n,,!,o,,) -= l i: 

"Q) 
-L x,()dv,

6. Ugrпагkэzli ikielektronlu inteqrallar
а) hitlrid inteqrallarr

|{ 

n 
" 
l, о, 

" 
) {n, u 

" 
* 

" 
l|;||n'" |,', пt'. )fu а t 1 ., o rf=

=, ! х ,,(|) х 
"(2) 

J- хЬ{) r ,^,(.2)dv/v2
rL2

Ь) rпii Ьаdilэ inteqrallarr

|tn " 
t .,n,){nL О. ф|+lol,у ! б m 61@ u t 7 п 1 ))=

=. I х,, (\ 7'" (2) L х u 0) l,,,(2)dч 1dv 2

(56,1 l )

(56. l2)

(56. l з)

(56. l4)

(56. l 5)

7. DогdrпэrКэzti ;пt.]iаШаr

| р 
" 

t .,. 
" 

11 n, е 
" ",, 

1| -.|t;, 
" 

u |. 5 п )@ а ! о m о 1]=

= ! х 
"1|) 

7" 
" 

(2) l,r, ( L),T,, ( 2)dvldv 2tiz

(56. l б)
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Qeyd еdэk kt. baxrlan molc:kr.llun fiziki раrаmеtrlзriпiп kvant
mexaniki сlгtа qiуmэtlэгi uyfiun ореrаtогuп Ьч molekulurr

detertrr inant dalýa Гu llksiyala гl (ýi5З ) l,asitasila hesa bla nmt;

<Ll|,|l iV >-_lL,'^Il,,dT (56,17)

kimi пTаtгis еlеmепtlагi ilэ ifada c,luna Ьilаr. Вuгаdа iпtеqrаllапrа
daltla Гunksiyzrstnllr bi.itiin dэуigапlэri iizгэ (faza kcrordinatlirrt i.izга

iпtеqгаllаmа, spin kооrdiпаtlагi tizra сэmlаmа) араrtlг. (56.17)

inteqrallaгlnr hеsаЫаmаq tiqiin lrissaciklэrin уеrdэуigmаIэriпа gогэ

simmmetrik olan skalyaг <lрегаtогlагtп сlеtеrшiпапt dalýa

firnksiyalari vasitasiIэ hesablanm,asl haqqrnda tеоrеrпdэп (ý5З)

istifadэ edilir. Onda (56.17) baxllirn nrolekul tigЁп XFIl tапliklэriпiп

hallindan аhпап со, amsallarl чэ Й ореrаtогчпuп (l1.Х)-э daxil olan

xq atom оrЬitаllагr bazisindэ mаtris еlеmепtlэri (Ьчпlаr da

9охmагkаzli iпtеqгаllаrdrг) чаsitэ,si]э ifаdэ оluпuг. Bu matris

еlеmепtlэriпi чэ (5б.2Н56.16) iпtеqгаllаrlпr hеsаlэlаmаq iiqiin

aydrndrr ki, (11.1)-э daxil оlап x(t bazis funksiyalaгtnr bilmak

lааmdrr,

ý 57. Sleyter аtопr оrЬitаllаrt

ý5б-dа qeyd etdik ki, XFR tanliklэrini hэll etmak ча

molekullarrn mi.ixtalif рагаmеtrlаl irri ХFR metodu ila (iilTumiyyэtlэ

isэ МО l,CAO yaxlnlagmasrnda) hesablamaq tigiin baxrlan molekulu

tagkil еdэп а,tоmlапп birelektrolllrr dalýa funksiyalartnt, уэпi atom

огьitаllаrrпr Ьilmэk lааmdtr.
Аtоmlагm daiýa funksiyalaIlni tapmaq iigtin rпiiаsiг dёчгdэ эп

dэqiq s:tylIan metod Хаrtri-Fоkчп oz-oztina qэrа,rlеLgmlg sаhэ

mеtоduduг. Blr metodun asas ideyal;r опdап iЬаrэtdir ki, irtomda hэr
Ьiг elektron niil,anin yaratdrýl Кuiоп sаhаsiпсlэ чэ digar

еlеktгопlаrtп yaratdrýl огtа sаhэdэ hаrэkаt edir. L.akilr ]{F rnetodu

ila аtоmlаr i.igiin tlirеlеktrопlu dalýa funksiyalartntn y:alnrz аdэdi

qiуmэtlаli соdчэllэг gэklirrdэ altirt;: чэ опа gсiга dэ tncrlekullarm
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xilssalarini )(FR_ metodu ilэ ёуrапаrkэп bu эdэdlаrdэп }:эtti

kombinasiyal;lг,quгmaq i.igrin pгaktikada istifada rэttпэk эlчеrigli

оltпuг, Bu sababdan dэ atom or:bitallaгr tigtin analitik itЪdаlэriп

taptlm;rsl :zаrurаti meydana ýlхtг va Ьu mэqsэdlа Ьiг 9ох сэhdlэг

eclilrni;dir:. Mtiasir dочrdэ mсllеkчllагtп XFR nretodu ilэ

hesablanmastnda bazis furrk.siyalarr kimi ýileyter atom

oгbitallaгrlrd;rn genig istifadэ edi:lir.

Аtопrlаrlп чэ mоlеkчllаrш kvantmexaniki hesablanmasr iigiin

уагаrlt olan Ьirеlеktrопlч atonr orbitallartnr эslirrdэ hi.dгоgепаЬэlrzаr

atomlar iiqiin ýýrеdiпgег tэlrliyinin hэlliпdап altnan d:rlýa

funksiyalaгlnil asasan qurmaq шэqsаdэчуýuпdur. Bu пrаqsэdlэ ilk
dэfа Gillemitl va Zепег litium atomundan пеоп atomuna qаdэr

biitiin аtоmlаrtп hidrоgепаЬап:lэг аtоmlаrrп dalýa frrnksiyalarrna

чуýuп atom orbit:rllartna varias;iya prinsipina эýiаSэп tayin еdillпэsi

пэzагdа tчtч].ап рагаmеtrlаг dax.il etmi9lar. Lakin strа пбmrэsi daha

bбyi.ik olan ,аtоmlаr i.igiin bu nletod qэпаэtьахq паtiсаlэr чегmэdi.

Qiinki, mijralrkotl аtоmlаr iigiin vaгiasiya раrаmеtrlаriпiп sayt чэ bu

раrаmеtrlаri tарrпаq iiqiin hэll с:dilmэsi tаlэЬ оluпап tanliklarin sayr

kэskiп artrJlý,rnd:rn hеsаЬlаmаlаг са xeyli mi.irэkkаЫэЕir.

Slеуtег isa Gillernin \la Zепегiп iqlarini i.imumilэqdirэrаk

atomlar ча iопlаг iigiin tаq.гiЬi analitik Ьiгеlеktгопlu dalýa

funksiyalarl tэklif etmigdiг. Slel,te,l, fаrz etmiqdir ki, atomda hаг Ьir

еIеktгоП ntivanin digаг еlеktrопlаr tаrаfiпdэп ekranlagdrrrlmrg 21- 7

еггеktiч yiiktintin yaratdlýt marliazi sаhаdэ hэrэkэt ediT. Вurаdа z-
пiiчэпiп 1liillri, 1-ntivanin yiikiini.in digэr еlеktrопIаr tаrагiпdап

еkгапlаq<llrtlmаsшt хаrаktеrizэ edan еkrапlа9mа sabitidiг. Sleyter

пriiаууэп etnriýdir ki. atom }i,aгakteristikalarrnr hidrоgепэьэпzаг

аtоmlаrm dalýa funksiyalaгr vasitasila оуrэпэrkэп bu funksiyalarrn

radial hissar;indэ r-in эп bciyiik Ёstii оlап hэdd (r"-l) asas Tol

оупауlг, опа gбrэ rJa atomun tэqriЬi Ьiгеlеktrопlu dalla
[unksiyaslnrlr rаdiаl hissэsini

lln$,r)= Ап(€)r''-Lе--!' (57.1)

kimiyazпraq оlаr. Burada л-baq n<vant adэdidir,
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. I2€|''' '2
д,(€\ == 

\ --,tоб- $,l,2)

rrогmаllаgdlпсl vuruqduг чэ

1 :Z-: L (57.3)
п

igаrа ediImi9dir.
Еkгапlаgmа sabiti 7 еlэ s,э!:ijmаlidiг ki, аtоmlагlп (56.1) dalýa

furrksiyal;rгI чаsitэsilэ hesabla.rtt:nt; епеrjilаri чэ бlgiilori bu

kamiyyatlaгin mi.i;ahida оlчпап чi),mаtlаri ilэ эп yax9l qa,kilda uyýun

gэlsiп. 2, k эmiууэtiпi tayirr t:tmэk iigiin iSleirlg1 agaýrdakr

1,агrmеmрirik qaydalarr tэklif etnli9dir:

l. Аtоmlаrdа еlеktгопlаг a,9allKlakr kimi qruplar;l h,ёliiпtirlэr:

(ls)(2s2p)(3sЗ р)(Зф(аsа p)(+d)(a/)(5s5p)... Eyni bir qrup tigiin

biitiin atom огЬitаllагlпtп rаdiаl hissэsi eynidir;

2. BaxrlzLn qruрdап хагiсd,о )/егlэýэп qrчрlаrtп de]<tronlarl bu
qrup iigiin еkrап;,аq;mа уаrаtmlrlаr;

3. ts qrupunun hэr Ьir е,ll:ktrrэпч bu qrupun dlig,эr еlеktrопu
iigiiIr 7 = 0,j0 qэdэr, digэr qгчрlагdа isэ trэr Ьir еlеktrоп bu

qгчрuп digэr еlеktгопlаrl ijgi.in 1=g,35 qэdаr еkrапlаýmа

yaradrr;

4. (пsпр) qrчрuпчп hэr Ьiг еlеktгоltч tiqrin Ьа9 kvant эdэdi

л - l olan qrчрuп hэr bir elektronu /,= 0,85 qаdэr, daha

darinda уеrlэ9эп qruplarln hэr bir еlеktrопч is:r 1=l qаdэr

еkrапlа9mа уаrаdr;
5. (лd) чэ (л/) qrчрlаrrпlп Irаr bir еlеktrопц tigiin daxili

qruрlагlп lrэr Ьir еlеktrопu l,=l qэdэr еkгапlа9пlа уаrаdш.

Bu qaydalaгa эsаsап 7 еkrапlаgtпа sabitlarini hel;ablanraq iigiin

aEaýrdakl iГаdэlаrdэп istifadэ еtlпэl< оlаг:
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|1\2р =0,85, Nl" + 0.3-5(N)" + ]',i1 р - l),

уз_,:iр=l.N,"+0.85.(N,,+N,,,)+0,З5( N],+Nз/, -. I), (57.

тза =|. (Nl,, + N2,. + N1!,-| Nз,, + Nlr)+0.3_5(N., -|),

f a_,,l1, = |, (N,, + -V:" + Nz,,) + С'.85(Nr, + N1, +,ryз,/ ) + 0,З5(Nа. + Na, _- I)

4)

Bu ifadalarda л/|,,.lу2.,,,V2р \'Э S.. uyýun оlагаq, ls-,2s-л2р-Чэ s.
tаЬэqэlагdа оIап еlеktrопlагlп sayldlr.

НеsаЬlаmаlаr gоstэгir ki, Sleyter qaydalan Mendeleyev
сэdчэliпiп yalnlz ikinc:i чэ Ligi.incii dбчr еlепrепtlэгiпiп аtоmlагl iigtin
yaxgr оdэпir. Опа gёг:l dэ z slrа пбmr:rsi daha bёyiik olan аtоmlаr
i_i g iin slеуtег qay d;rlаrurdап istifada olunmasl maslahat gciri.ilmiiг.

Еkгапlаgmа sabitinin qiymati Slеуtег qaydalarrlidan ba'qa hэm
dэ сiz-ёztiпэ qэrагIа;;пu9 saho nretodu ilэ taprla Ьilэr. Bu i.isuldan
isti.Гаdэ etdikda (57.1)-d:r f eksponensial раrаmеtri variasiya
раrаmеtгi kimi gсittiгi.ilЁr. Iвu zаmап аtоmчп hэr biT еlеktгопч kvant
эdаdlэriпiп fiksa edilmi9 qiymatindэ f рагаmеtгi variasiyalanan Ьir
dапэ slеуtег Гunksiyasr ila tэsчiг ediliг (rninimum bazis). Bu qayda ilэ
taprlmrý f-nln opti:nal qiynratina malik olan Ьiгеlеktrопlч
fuпksiуаlаr (эп yaxýl)) atorn огьitаllаrr, slеуtеr qaydalanna эsаsап
taprlmlg 4-уа malik оlап atom огЬitаIlап isa <slеуtеr funksiylaгl>
adlanlr.

Oz-оziiпэ qararlaimlg saha metodundan istifacla etmckla {-nr
tapdlqda, Sleyter qaydalarrndan fэrqi1 оlаrаq, пiiчэпiп ytiktini.in
baxtlan еlеktгопа пisЬаtэп takca daxili elektronlar tэтэfiпdэп deyil,
hэпп dэ atomun daxili oblastlartna nЁfuz еtmаIэri sayэsinda хагiсi
еlеktrопlаг tаrэfiпdап dэ еkгапIаgmаsl паzэга altntr.

Qeyd edak ki, (57.3) ifadasinda 1-ekTanlaqma sabitini timumi
qэkildэ tэуiп etmak ,iigtin s<lпrаlдг Bessis tэrэfiпdап agaýldakr kimi
anaIitik ifada da taklif rrlunrrrugdur:



395

(5 7.5)

Burad;r ,V-atomda еlеktrопlаrrп Sayl. tl,. YЭ t1 isэ ,t-ct еlеktгопчп

baq чэ orbitarl kvant эdаdidiг.
(57.5)-dэп istifadэ еdэгаk (57.3)-э asasa.n slг:r пбmrаsi l<z-<зв

olan kimуэчi еlеmепtlэгiп аtоmiагll]Iп эSzls halr il9iin hesablanmrý {;

раrаmеtrlагiпiп qiyrnatlari 57. 1 саd,чаliпrJэ vel,ilrrriqdir,
Сэdчаl57.1

stга поmгаsi l < z s зб olan kimуэчi сlеt,пепtlэriп аtоmlагlпlп эsаs

halr

iiqiin Bessis diistчгuпа эsаSап hesablannrtri {; раrаmеtrlаri
.]s Зр 4р

А

7.66460 8 2з l2l
8 10]54 8,69l48 ]i.42tt l

f t - z-
j, 

-Г:::-r_,!п, 11,1'l'
l lз"l-(,\|,i*ti||[,

\Ас l.s .2s 2р 4s зd

LI 1.00000

IIе 1.64645

Li 2.632l8 0.58692

Ве
в

3.6l79l 0.9l0l5
1.35 8894.594l9 l. l 8346

с 5.57046 1.456,1,| 1_682 l 1

6-546,14 1.73008 2.005з4

о 7.52з0 l 2.00]40 2.з2856

F 8.49928

9.47556

2.2"l67| 2.6,ý l78
2.9750lNe 2.55002

Na |0.4,142l з.0l652 3,45 406 0.8 54l8

i 38244

].59793

Mg l l 47286 з.48303

з.9425 l

з.9зз l l 1,05966

1,27l]1дl |2,4,1||7 4,40750

si l3,46948 4.40200 4.Е8 l88 1,47295

р l4.46,1,79 4.86l48 5,з5627 1,67460

l ,8 7625

l .8l 34l
:1.028tt9

;,,,244з1

.S l5 466l0
l6,4644l

5.32096 5,8з 066

сзOstЕ5.78м5

6.zз99з 6,7194з

6.73280 7,2151.9

Cl 2 о1,789

Ar l7 46272 z2i954 ::.459tiб

к l8 46247 2 57359 ::.76033 t.0ll46

Са 19.4622 j ,7.22567 7."l1095 2,Е,5765 :t,06081 1,17з07

ýrc 20 45940 з,0 ] 701

izoblT
:|;.244 j0 l,2з082 з,7 l557

з,?3 l05Ti
|/

2 l,45657

22.45з,74

1,28858

1,346]48,54248 9.15l74 з.з 7582 :i.61 l 87 4, l4653
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Cr 2з,4483з 8 92748

lt|п

l;e
(|о

],42{)55 з.67877 l,30024 4.26563
9,42(,З5 l(\.()7227 3.7 l 460 з,9,1925 l,46l85 4 57149
9,85929 l0,_53254 3,88.,}99 4,16294 l .5 I9(; l 4.79298
l0 2982:1 | 0 99280 4 05з]8 4 ]4663 1.57737 5,0084(l

4 222,77 5.22з94

веlэliklэ, slcyter atorn oгbitallarl a9aýrdakl analitik ifada ilэ
tэуiп оlчпur:

х пепr(Ё ,r,O,Q) = &, (f , 
" 

)

Ytл@,,р)

Se.(0,p)

-- l,

_(ц)", /2 _п_l__,irlr',,^(r,r) 
(57'(i)

лl€*. ' 
l.ýr,"(в,и)

Вчгаdа YM(O,P) va.ý,,,,(9,p), rtyýun оIаrаq, kompleks чэ hэqiqi
sferik fчпksiуаIаrdrr :

|,еп,(0,Q)=. 

^[;r,,,n,,l"asorcimL 
, 67,7)

sр,п(O,Q)=.#:ц4(соsd).{соs|лt| ср п>0 
(57.8)

.,/(l+d,r,o)zr ''"'' ' 
[siп|лlIrд п<0 \-'-./

(57 ,7) ча (57.S)-da Рrl,,,i(Л) -Ьirlэ;mi; погmаl:rпml; [,еjапdr
furrksiyalaгtdrr.

26,4424з

24,44809-zмцsй-

27 43960 l l 45307 4,5з03 l 1.635 l2
Ctt 28 4з119

29.43з95
4,5972I

4.8.)769

l 58902

l _75064Zп
(]а 30,433(l7

l 1,6l503

l;l 10699

I0,7_17 I (i

lпi:t 
'-

l2, ti6880

I l,tl7784

T,]zsbo
4,26750

4.56l56

4.8-5 l65 5.I947з 1.90655

5 з4304

5.6_s49l

5.964зб
(je 3 1.4з339 l ]l,5989:i lэ,_,i640l 5,14l75 5.49l1i 2.06246 6.27з82

2,0l482

2.17644
,,1s з2.4з3|2 2.2l8]8 2 33805
Jie з3.4з284

l з,85922

lц.iiq-цz
5,4J l 85

5,72 l 95

5.78tt8l

6,08585 2.з7429

6.58з2li

6.892,14 2,49966
]]r з4,4з25,I

l j.09(]9 l

l ].58287
-йJ7.пГ l,1,849бз 6 0l204 6.з8289 2,53020 7,20220 2.66l87l? з5.4з229 l4,5667ll l 5, j4484 6.302 I4 6 6799э 2,68612 7.5l 16б 2.82288



Pt i o,1(x') ?tl(_и]I
2е t||, 2 \r+ir,п|)|

з97

(57.9)

kаsriпiп tam hissasinэ

l
|-

2

2t|+|(t-|m|)|
2 (t+| пt|)|

i,,l
l-12 12 *

Е( ]a"l
2 ) ,-,,О (2(-2k)|

,t-|п|-2k
k=0 k! (| - k)| (/- l лz | -2*)!

Bu ittLdэda сэIпiп уuхаrl sаrhэddi

ЬэгаЬаr gtitiirtilmalidiг:

dL!4]= | -L^tп,|, *1[(_,,,-,,, ._,,. (57,10)
[ 2 ) 2 4t'

Bucaqlardan astlt hissэsi Yh|.O,q) kompleks sГеrik t'unksiyasr

olan (57.6) Sley,ter atom orlэitalr kompleks (;tayali). Sе.(0,q) haqiqi
sfеrik tЪnksiyasr olan isэ hэqiqi Slеуtег аtоm огЬitаlt adlanrr,

|'о"(0,р) чэ .Sn.(0,rp) sfеrik funksil,alaгr ortonormalhq gaгtini

бdауirlаr:
лt 2п
! l l'iл@,q)Yу,,,(0,rр)siпИаdtр = i.i ре,6,,,л,, (57.1 l)
00

т2т
l l Slnlt|,9)56,,,,,(d,p)sinИИ9= $g9,6,nu|. (57.12)
00

(57.6) Slеуtеr atom orbitallart isэ normi.rllrq ;artini ёdэуirlэr, la,kin

оrtоqопаl dеуildirlаг:

(57. l 3)00 0

= N п,,,(|,tl,(п+ п')|6рg,6о,,п,

Вuгаdа
Ё Е'- 9-ь

a =-- .

€+€'

ух

(.-|ml

||:|.

(57. l4)
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N' ,,,,,( p,t) =

l,*l_ ,,,+l+,) l(l _/) 2

оП+П'+l (57. l 5)(2k)l\2п')!

iqаrэ edilmigdiг.
. (56.1 :t) inteqгaltnl heszrblayarkan

ifаdэlэri va lnalum

|_ .r"e- Р' сk = +, я> 0, р>00р"

(57.6)" (57. 1 l), (57,1r|.)

(57. l б)

di,isturu пэ;,аrа altnmlgdtг.

Qeyd edak ki, (57.7)_(57.9) iJ:adalэrinda segilmig f;tza Копdоп
чэ ýortlini;n :;egdiyi fazadan fэr,llidir. Bu fаrq clndan iЬаrаtdir ki,
(5 7. 7){57.9) rJ iisturlarrnda лl -in .nri.isbat tэk qiymatlarinda -1 ччruýu
уаrапmlг. ()па gёrа de I',,o,@,p) Va Y'1,1(0,p) sferik funksiyalarr Ьiг-
Ьiriпdэп y;tlnrz e*,l',l, чurчýu ilэ t'эrqlапirlэr, уэпi bu funksiya.lar
iigЁn

Y,-,(0,р) = l'i,@,rp) (57 .l7)
gагti ёdспir.

Qeyd eclak ki, (57.6) Slеуtеr atom оrЬitаllаrl 0(rКо>
iпtегчаllпdir stГrа ЬэrаЬэг о]пrчr. Halbuki, hiсlrоgепаЬапzэr
аtоmlагlп cLalýa fl.rnksiylaгlnm bur l'пtеrчаlсlа п-| sayd;l slfп чаrdlr.

Вuпdап bagqa, hidrсlgепэЬ епzеt atomlartn dalýa
funksiyalaгtntn radial hissэsiпсiа yalntz ап ytiksak iistlй hэdd Sleyter
atom orbitallarrnda saxlandlýlnclan sleyter funksiyalart atomlarllr
xassalarinin Ьiг 9ох iпсаIik.lэriпi ,yaxgt aks etdirmir. МэsэIэп, ,?ý- чэ
ир-Slеуtег :rtorrr clrbitallarl eneгjinirr eyni Ьir qiymatina uyýun gэIir.
Lakin Ьu ýatlýmayan саhэtlэriпа Ьахmауаrаq sleyter аtопl
оrьitаllагl пil;ьэtэп sаdэdirlаг чз е-€r eksponensial vuгuýunutl
olmast sауаsiпdэ rэпlаr аtоmIагсlеr еlеktrопlагtп halrnr nisbatэtt
adekvat tэsчir еdirlЭr. Mahz bunzL .qrirэ da hal-hazlrki сlбчгdа Slеуtег
atom orbitallztrt atom va molekullarrn еlеktгоп quгuluýunu чэ
каssаIагiпi kvant mexanikast mэtоdlаrt ila tadqiq еdагkэп Гlzikа
baxtmtndan daha maqbul bazis Гuпksiуаlагt heszrb оluпurlаг. опа
gсirа da мо LCAO yaxtnla9m;rsлlda (l1.1) ifаdэsiпdа ,i,u bazis
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funksiyalarl kimi Sleyter аtогп огЬitаllаrrпrл goti.iгi.ilrnэsi

lnэqsadauyýundttr. Bu zaman XFiR tэпliklэriпэ daxil оlап (55,2)-

(55.16) 9охmэrkэzli intcqrallarrnI Sleyter Гчпksiу;Llагr bazisirrdэ

he:;ablamaq 1аz.tпl gэlir ki. bl] da boyi.ik riyazi чэ hesabllmzr

q:atinliklaгi iIэ qargrlagan Ьir mаsаlэdir.

ý 58. Molekul fizikasrnda уаrtmrэmрirik kvanhncxarriki mсtоdiаr

Variasiya ргiпsiрiпiп ideyirstlra uyýun olaraq (l 1.1) ifadэsiIldэ

gcitiiгi.ilrnug z,, baz,is funksiyalarr qlrxluýu tam sistema пэ qэdаr yaxtn

olsa, yani bu bazis funksiyalaгlnlrt л, sayl па qadar qo>l olsa, ХFR
tэпliklэriпi hэIl еdэrаk molekulyar огЬitаllаr iigtin рriпsiрсэ daha

dщiq iГаdаlэr almaq оlаr. ]\{эhz Ьчпа gбгэ d:l Jaha dэqiq

hеsаыаmаlаr араrmаq mаqsэdilэ lэаzisi Ьёуtitmэуа сэhсl gоstэrirlаr,

I-akin bu meyl Ьir slга ciddi mаhdчdiууаtlэrlэ qаrgrlа9lг. XFR
metodu ila hеsаЬlа-mаlаr арагmаq iiqtin ilk пбчЬасlэ (55.,+) чэ (55.14)

kimi tэуiп оluпап F-* vа 4,* rгiаlris еlеmепtlагiпэ daxil olan bi.itiin

trэdlаr (gохmэrkаzli inteqrallar) Irelsablanmaltdrг, Вu zаmап эsаs

qatinliklar ('55.б) kimi tayin оluпап J P,n,=(p{tl,") inteqrallartntn

hesablanmasr ila alaqadar olaraq пtеуdапа glxrr. Iч{iiэtуэп edilmi;dir

ki, (11.?) kimi tayin оlчпап spr чэ (55.5) kiпri tayirr olunan /n,

birelekttonlu inteqrallann /t sayl bazisin ш ёlgtisii ilo
l .- - -

k=!пt(п+l), (p9lr.ý) ikiеlеktrопLц iпtеqгаllаrlп l Sayl isa

1=|ПЦ+ l) = ] и(лl + l)[п(лl + l) + 2] }limi эlаqэdаrdtr. Г]еllэlikiэ. XFR
2, 8

tytetodutrda лr бlgfilii bazisdan ist.iГаdэ etdikda h,esablatlmasl tаlэЬ

olunan iпtесlrаllаrlп iimumi sayt
4

п1

8

dtisturu ilэ qiуrпэtlапdirilэ Ьilаг. Demali, (l I.1)-dэ Iq bazis

funksiyalartnln sayl artdtqca (55.3) чэ (55,13) ХFR. tаrrliklэгiпdэ

iпttэqrаllагrп sayl kэskiп gаkildэ агt:Lr.

k + t =L пl\m* l{j',t,' + rl - зl (.1;8,l)



400

Mininruпl say,da bazis Гrrnksiyalarrndan istifada rэtdikdа baz:i
molekirllar iiqtin xFR tanliklэгirrda hesablanmast tэlаь olunan
iпtеqгаllагrп s:lyr 58. l саdчаliпсlэ чеriimiqdiг.

_ zр.хц,z, vэ 1,, atom orbitirllarr molekulda miixtalif аtоmlаrа
mэпsuь ol:t tlilar, yani miixtэIif пlагkэzlаrа aid ola Ьilэr. Masalan.
fоsfог ato,mllnun Зd- Гuпksiу:rlа,гl va hidrogcn а.tоmчпuп ls-
funksiyasl ,la:Kil cllzrn dоrdrпэrkэzli inteqralrn l sапiуэdа l mil1,on
эmаliууаt уеrlnа уеtirэп kоmрutегсlа tO-s daqiqliyi ilэ hesablanrriast
х17sап vaxt tэlаЬ c:dir. 5 atomlu, rnolekul йgiin l000-э yaxrn sayda
bela inteqrllllllгln hesablanmast t:rlэЬ olunur ki, bu rJa halnin пбч
kоmрiitеrirl 5 l;aat Гasilasiz i;Iопrэsi clemakdir.

Cadval58.1
Bazisin ёt;iisЁпdэп astlt оlаrаq )(IrR tапliklаriпdэ Ьirеlеktrопlч ча

ikielektronlu iпtесlгаllаrtп iimumi sayt
Mrrlekul

н,
Cft 4

КаrЬоп
аtоmчпчп

ls-.2s-.2p -
atom

oTbitalIarr,

hidгоgсп

аtоmчпчп ls-
atoIn orbitalr

BenzoI 11'аtопrчпчп

|s-,2s-,21l -
atom

оrЬitаllагr. Н
аtоmчпuп l.T -

atom orbitalr

Bazis
m

[iirt:lеktгопlч
iпtеqгаllапп

sayr, t

ikielektronIu
iпtеqrаllап11

sayr. /

InteqгaIlairn
iimumi sayt.

k+!,
2

Atom
огЬiиIlагr

ls 3 6 9

() 45 l080

зб б66

l 035

2z2|11 2227,1,|
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- a,л, з 570 б,3j,42з_5 6377805

лс-с_(]д,
tetrasianc,xintl-

dialnetan

Моlеkulуаг iпtеqгаllапп hesablanmasl ila аlаqаdаг оlагаq

neydana grхап gэtiпliklэrэ gоrэ miiasir dёчrdэ (55.3) чэ (55.13) XFR
tэпliklэri yalnlz kigik, va demэli. l:irпуа чэ biologiya ba,xtmtndatl о

qэdэr da maraqll оlmауап molekullar tigiin qeyri-elnpiгik оlагаq,

уэrri аЬ initio (Iatrnca (baýdaIl, эvчэldап>) hэ.ti elJilir. Molekul
Гizikasrnda аЬ initio - (55.З) va (li5.1З) XFR tэпliklэri i,izrэ qеугi-

empirik hesablama anlamtnda iqla,Jilir. Мэsаlэп, rnolr:ku1 fizikasrna

aid clmi adэbiyyatdan mэlumd.ur ki, аЬ initio hеsаЬl;tmаlаг оrtа

hesabla 1 5-20 atomdan tэgk il olunmuq 100- 1 :;0 elektrorrlu

nrolekullar iigtin mtimkiindiir, IJu sahada rеkоrd д5оstэriсi kimi,
Епrikо Klementin,in Popki ilэ llirlikdэ l973-cii ilda ]]i8 atomdan

iЬагаt olan 158 elektronlu hipotetik:
о
llо* Р'-о-СН
I

он
cI{20Il ()tl

nrolekulu tigtin З63 atom orbit:rlr daxil оlап Ьаzisdэ apardrýr аЬ

initio hesablarnant qeyd еdirlаr,

Tadqiqat.qrlaг аЬ initio hе:;а.Ьlаrпаlаr zamirnl qarýlya Ежап
gatinliklэri агаdап qaldrrmaq r'rqiin molekul I'izikasrnda

уаrrlпепrрiгik kvantmexaniki rп,эtоdlаrdап ilstifad;l edilmasinilr

qaq:tlma;z olrluýunu hiss еdirdilэr, JИэsаlэп, mэgliч,r паzэriууэgi fizik

Р'.Diгаk hэIа 1929-cu iida yazrdl: KBiitiin kinry,anut ,zэ fizikantn

bбyiik hissasiTlin riyazi пэzэriууаsiпi quгmаq tiqiin zэruri olan osas

fiziki qапuпlаг tanr mэlumlur, gзti.nlik isэ уаlпи опdа,п iьаrаtdir ki.

(' va ,N

аtоmчпuп

ls-,2s-,2p -
atom

<lrbitalIarr. Я
аtоmuпuп ls -

atom огьitаh

Ct

ýа
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bu qапuпlагrп dэqiq tэtLriqi hэddэп aгtrq gэtiп tэпliklэrэ gаtirir.
Denlali. kvant mexanikaslnln tэtЬiqIэгiпiп ela praktik taqгibi
mеtоdlагl inkiýaf etdirilпralidiг ki, опlаr hэdsiz gatin hеsаьIаmаlаr
араrmаdап miirэkkэlэ atolrr sistemlaгinirr эsаs х[isчsiууэtlэriпi izah
eda bilsinlar>. Zaman keýcJikca sada МО LCAO metodu asastnda(ýl2,l3) vа xFR metodu asastnda Ьir slra уаrlmеmрiгikkvantmexaniki mеtосlаr i'lanib hаztrlапmщdrг, Bu уаrrmеmрiгikkvantmexaniki пrеtоdll:.г molekullarln геаksiуауа girmэk
qabiliyyatinin. foza quruitlqunun, hэуэсапlапmlg еIеktrоп hаllаrrпш.
elektгik va maqnit >iass;rIaгilrin <iуrэrrilmэsiпdэ bciyiik паiIiууэtlаr
qazanmtqlar. Harnin rпеtоdlагtп geniq tatbiq edilmasi say, asinda,
vudчоrd чэ FIогmапlп tаьiriпса dеsэk, kiizvi kimyanrn чэ
mоlеkчlуаг оrьitаIlаr па;lэriууэsiпiп mehsuldar simbiozu nriimki.in
olmugdur>, yani kimya tаfэkkriгi.iпdэ сiгtmа, гаЬitэ эmэlа gэtirmэ.
simmetriya, mоlеkчlуаг огьitаllаrlп dtiyiin хаssэlаri u. ,. ki,ni
kvantkimyavi anlayrg)ardtrn fааl istifada еdilmэуэ ba'lanmt'drг.

хFR metodu эs;aslnda уагtmеmрiгik kvantmexaniki mеtоdlаr
bela Ьir faгziyyclya эsаslit,пагаq qurulur ki, molekullarrn elektron
qurulugunu опlаrш lizik: хаssэlаriпi rlayigmэz saxlayan огtоqопаl
gеvirmаIэга паzаrап iпчагiапt ,clan Ьirеlеktrопlч мо Lсдо SCF
уахпIаgmаsшdа tоsчir etInэll оlаr. yаrrmепrрirik mеtоdlагdа
tэqribilik dаrэсэsi аSаSап iki amilla tэуiп оlчпur:

l, baxrlan molrэkulrla <ahamiy1,61> kasb edan еlеktrопIаr
kollektivinin ayrtIm.ast (masalan, z-elektronlu yaxlnlagmada
molekuldakr btiti.in elekt,Ionlardan yalnlz z-еlеktrопlаг, valent
yaxtnlagmas''da rnolekulu tagkil edan аtоmlаrtп yalntz valent
еlеktrопIагl пэzэгэ altrrlr):

2. mоlеkulу,аr iпtеqгаllаr haclqlnda sаdэlэ9mаlаr.
Vаlепt yaxttrla'l,nasшla gci,a мо ]-сАО metoclunda (ýl l) bazis

funksiyalaгl оlагаq tnolekulu taýkil edan аtоmlаrm yalnlz valent
еlеktrопIагlпа aid olarr valent atom orbitallarr gоtiiгiiltiг, bu
atomla,n daxili elektronlirTt (mэsэlап. kаrЬоп atomunun чэ ikinci
dcivr-iin digэг elcme-ntlarinin аtоmlагlшп Is:еlеktrопIап) пэzэIэ
аImmш чэ Ьеlэ hesab ediгtir ki, hamin riaxili elektronlar uyýun аtопl
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orbitallarlnda lokallaqmrglar чэ роlуаri:lэ cllunmamlE giiчdэ

уаrаdrгlаr.
' хFR mеtоduпdа me,ydana 9tхап qохrпа.k,эzli itlteqrallartn

sayint azeiltmaq iiqiin isэ yaгlmempiI,ik kvantmexaniki metodlarda

kr,rlon itаlэmа intcqrallarlnln asils hil;sэsi vэ уа hamtst паzага

alrnmlr. Вuпdап baqqa I! r,,| чё //.о Bcivrlэ irrtсqгаllагl аdэtэп daqiq

hesablanmt[ чэ раrаmеtгIэr kimi qabul edilir Oztr d,э bu раrаmеtrlэг
ela gotirгi"ilЁrr k.i, fiziki kаrпiууаtlагiп hэmirr metodla hesablanmtý

qiуmэtlагi yax9r olduqda hesablanmlý чэ tасгiiьэdэп mэIum olan

хаssаlэriп эп y:rxýl uzlagmasl аhпstп va уа аь irritio hеsаьlаmаlаrtп

naticalari ila iist-i.ista dii;mэsi аldэ edilsin.

Наr Ьir уагrmеmрirik mеt,эddа раrаmеtrl,аriп
uyýunlaqdrrtlm:rsi Ьir, паdiГ hаllаrdа isa iki xassa iizгэ hayata

kegiгildiyindan tэЬiidir ki, уаrrmеmрirik rnetodlarla apartlmrg

hesablamalartn паtiсэlаri molckullarrn bi.itiin fiziki чэ kimyavi

хаssаlэriпi eyni zamanda kifayat qэdэr daqiq aks еtdirэ billnэz.

вuпчпlа аlаqэdаr оlаrаq уаrtmеmрirii< metodlarrn molekullartn

miiаууап xassэsini чэ уа Ьiг пеqэ xassasini qэtlааtьэк; tэsчir еdэ bilan

mtlхtаlif рагаmеtrlаgdirmаlэri mеуdапа qtхш,

Yаrtmеmрirik kvantk.imyavi rnettrdlaг iiqiin a9aýtdakr asas

tэlэьlаг бdanmalidir:
l. yапmеmрirik mеt,эdlаr ela sаdэ сlmаlrdrrlаr ki, onlarl

kоmрiitеrlаг vasitэsila btiyiik molekulla::rn (аtопrlаrlп Sayl 20-dэп,

bazis tЪпksiуаlаrtпm sayt isэ 70-dan qox) elektron qurulugunu

hesablamaq iigiin tэtbiq etmak mtiпrkЁп <,llsun;

2. Molekulda mаSэlэп, еlеktгопIаг аrаstпdа kulolr itаlаmэ,

elektronlarrln atom пiiчаlэri tэгэгtпdап cl,zb c,lunnrasl чэ s. kimi эsаs

qarErhqlr tаsiгlэгiп saxlirnma,st zэruridiг;

3. Неsаы:rmаlаrlп паtiсаlэri asanlrclla gоrh еdilэ Ьilэп olmalr чэ

hэm сlЭ эччэlсаdэп hesabl:rma sхеmiп,э daKil еdilrпауэп kеуfiууэt

хаrаktеrli mоdеllаriп чэ konsepsiyzrIartn qurttlmastna imkan

чегmэlidir;
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4. Yагtmеmрirik l:vantmexaniki mеtоdlаг, раrаmеtгIа9с,liгmо

vasitasilэ. хFR пrеtосluпuп qattýmazllqIaгrrrt. imkan daxiIillda,
kompensa еtmаIidiг, y,эrri хFR 

'metojunda 
паZэrа allnmayan

еlеktrоп koгelyasiyastltl. slггlпсt гаqsiаriп erreгjisini чэ s. rniimkiin
qаdэг rrэzаrэ almahdrr;

5. Yаrtпrеmрirik kvanrrnexaniki mеtосllаг vasitasila zrparllmlý
hesablarnralartn пэl:iсаlэri е[r.,ktгопlагlа maskunlagпrrg moiekulyar
оrЬitаilагlп ortoqonaI gс:чгillтrэIаriпа пэZэ]:эп iпчагiапt qalmahdrr.

yarlmernpirik kvantrriexaniki mеtоdlагlп уаrапmаstпdа чо
inki9aflnda slfrtnct diГег,эпsiа! бrtmа (SDO) yaxrnlagmasr mi.ihtinr rоl
oynamtgdlr. l952-cj ildэ Рагizег va Рагr чэ опlаrdап asrlt оlmауагаq
l953-cii ilda Popl tэгэ,fiпdэп tэklif olrrnmuý SDO ya.xtnlaEmast
(Ьэzап Ьuпа mi,iаIlifiэr;п ý:lrэfiпэ РРР yaxlrrlaýmasl da dеуirlэr)
(55.з) va (55.13) XFR tarrliklarindэ еlеktrопlаr аrаsmdа Kulon
italalna inteqrallarrnln saylnl kaskin gэkildа azaltmaýa imkan чеriг.
Bu уахlпlаgmапlп ideyasr ondan iьагаtdiг ki, kulon italama
iпtеqrаllагlпlп goxu, хtisчsjlэ da xoQ)xntiL) kimi (p+q) hasil daxil
olan kulon inteqrallarrnrn qiyrnэti sfrа уахmdtг. опа gtiга da SDO
yaxtnlaqmasпrda Ьеlэ hesab cclilir ki:

l) Хр vе zo atoпt ortlitallarl fэzаdа praktik оlаrаq bir-biгini
оrtmtirlаr ча опа. giirэ dэ Хр X,,dT=O gdttirmak оlаr. Bu isэ о
dеmэkdir ki. moleku,llllr trgi.itl ХFR tопliklаriпэ ча mоlеkчlуаг
огЬitаllагlп (54.6) ortonoгnltLlhq gэrtiпэ claxil оlап (l1.7) So, оrtmэ
iпtеqrаIlагl р * q olduqda stf га ЬаrаЬаг gottirtilmalidir:

2) p*q olduqda zоO)хп(l)dr, kinri ifасlэlаr daxil olan biittin
ikielcktгonlu iпtеqrаllаг sl ]i-a Ьэrаьэг gotririilmalidir. Bu isэ о
dЕmэkdir ki, хFR l,эnlillarirlda (55.6) kimi'tэyin oIunan

, 
J ,,,n, = (pq |лs) = ! .ritlxiiz) L xo(l'lx,(2)dv,dv2 (5s.з)

biitiin Ёq- чэ dёrсlmэrkэzli i;lteqrallaг va mi,iЬаdilэ iпtеqrаllагr (ý5б)
slfrа ЬаrаЬаr gotrirtilmэlldir :
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(pqlrs)=6*t),,,(ppiss). (58.4)

I{al-hazrrda geniq istitada olunatr SD0 ,уагrпrеmрirik metodlarl
valent yaxtnlagmastna эsaslzrnmtgla-r чэ lru mеtоdlаr qarti оlаrаq iki
qrчра Ьёliiпэ ЬiIэr:

l. diГегепsliаl бrtlпэlriп tam паzэга ;lltnr.namast (complet neglect

of diffeгerrtial оr,еrlар - CNDO) lnetodlart:

2. ditЪrепsiаl ёrtпrэпiп qismэп пэzэга altrrtnllmast (intermediate

n,eglect оГ differential очегlар - INDC') va di{Ъrепsiаl бrtmопiп

modifikasiyalanmtg qismэп l]аzаrэ ahnmirmal;t (nlodified intermediate

neglect of diffеrrэпtiаl очеrlар - MINDO) rrleto,Jlart.

ikinci qrчра aid edilan уаrtmеmдlirik rпеtоdlаr Ьir-Ьiriпdэп

раrаmеtгlа;mэпiп хаrаktеri ilэ fагqlапirl;,r.

CNDO metodlartnda ikielektroniu .inteqriillardan yalnrz Krrlon
iпtеqr:rllагt, INDO чэ MINDO metodla;:lndir isa Kulon inteqrallarr

ila yalra9r hэm da Ьirmэrkаzli miibadilll inleqrallarr пэzэrе аlmtг.

Вuгаdа ikielektronlu Ьirmэrkэzli iпt.t:qrаtlаr i.igi.in уахtпlарmа
aqaýrdakrndan ibaratdiг:

, Фs| rs) = у ооб .d."d,o. t r р,d рqб .,,l;,| - 6 *) +

+ h*(6 p,6q" + б n,6o,)(l - dpg )

(58.5)

f pq чэ hp,t kаmiууэtlэгi, uyýun оlаrас|. Kulon va mi.ibadilэ

iпtсqrаllагldlr:

r * =Фпlчч), (58,6)

н * = (rчl rФ. (58.7)

ý 59. МО Т,САО mеtоdчпа giira mоlеkчllагш rеаksiуауа girmаk
qabiliyyati

I\{O LCAO metodunun (ý11) sada vаriа-пtlаrtпа, yarrmenrpirik

kvantmexaniki metodlara (ý58) va iral-hzL:ztгda an dэqiq saylian XFR
metoduna (ý55) gёгэ Ьашlап molekul ur;tin $rеdiпgеr tanliyini hall

еdэrаk taprlmrg (1 1.1) rTrolekul5laг crrbitallar;rndan molekulun

dеtегrп,iпапt dalýa fuпksiуаliлrшI qulmаq оlаr. Bu determinant dalýa
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Iъпksiуаlагttr,сlап istifada еtпrаklэ molekulun fiziki ча kiпrvэчi
хаssэlэriпi хаrаktеrizэ edan рагаmr:tlэriп оrtа qiymatlarini

< _м >= ltГ йу,а, (59.1)
dristuгuпа эSilSап hesablarnac1 оlаr. Вurаdа tJ' чэ l'-m<llekulun
baxllan hallarrnr tasvir edan deteгmitrant dalýa funksiyalaгt. й -
baxllan mtrlek,ulu xarakteriza еdап 

'/ 
fiziki kamiytэtin:l uyýun olan

ореrаtоrdu,r. Detc:rminant daljja Гчпksiуаlаrr vasitэsila skalyar
sirnmetrik ореrаtогчп ma.tris elementlarinin hesablanmasl
tеоrеmiпdсп (ý53) istifadэ еdаrэl,: (59,1) inteqralrnt hesabladrqda i.I
fiziki kanriyyэtinin kvantmexaniki огtа qiуmэti mоlеkчlуаг
oгbitallarln (r. 1.1) ifadasindaki с,,, omsallarl va Й ореrаtоruпцп /4
bazis funkr;iyillart vasitasilэ hel;ablanmlg matris еlеmепtlэri ila ifаdэ
olunur. Вurасlап aydrn оlчr ki, мо LcAo metodundan istifаdэ
etdikda rTrolekulyar orbitallarrn (l 1.1) ifadasinda х,] bazis
fuпksiуаlаrlпIп cqi эmsаllаrt atl)ln ча molekul fizikasrnda xtisusi
эhэmiууаt l<эsЬ есlir. Мэsэlэп, Ьч с,r, эmsаllагlпl Ьilагэlс rпоlс:kчIlа,гlп

геаksiуауа girmэk qabiliyyatini паzаri olaraq mi,iэууэп etmak
miimki,indiiг.

Mole}lulun геаksiуауа giimak qabiIiyyati bu molekulda
elektron bu,lu,Junun paylanmasl хагаktеri ila stx sцrэtсlэ аlаqэdагdrr.
MolekuIlartn гeal,:siyaya girmak qabiliyyatinin kчапt паzэriууаsilrdэ
аtоmlагlп effektiv уtiklагi, kiпrу,эчi гаьitэпiп tartibi, аtоmlаrtп
sэrЬаst ча]епtiik]эгi va molekulyar diаqrаmlаr kimi апlауl9lаг
mtihiim rоl оупауlг"

Biz tluri;rda molekullarln reaksiyaya girmэk qabiliyyэtini
Hrikkel meto,Cuna (ý13) gёrа (zг-еlеktrоrrlu yaxrnlaqma) паzаrdэп,
kеgirэсэуik Bu rпеtоdа gбrа yazllmrg (l 1.1) Q, mоlеkчlуаг
orbitalrnda tnэskunlagmtg elel<tronun dv hacm еIеmепtiпdэ

уегIэgmаsi elrtimalr piq,dy kinri tayin оlчпчr. Qi mоlеkulуаг
оrЬitаllаrmrп чэ ,rо atom orbita.llarlntn погmаlhq gагtiпi бdadiyini
qэЬчl еtsэk
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1 = l цоi,р,dч r. 
Р,, 

r:,, о,, l li z,, аr, = L,, c'i,c,,,,6 r, =

(59 2)

=2 c),cqi=E 1.o,1'

уаzi|. bir"]ir.,. BuJuau l.о,|] = ,,|n,"u, kamiyyati Qi ,Iпоlеkulуаг

orbitahndakr еlеktrопuп g atOD,lunun yaxrnhýrnda уеrlэgпrаsi

ehtitnahnr tэуiп еdiг. С)па gсirа dэ Qi mоlеkulуаг l]гl)jtahnln q

аtоrпчпа чегdiуi yiik payr

QпQ)= ",|rn,|2 (59.3)

оlаr. Вчrаdа ni - Qi molekrriy:rr oгbitalrndakr (l -ci МО)
еlеktrопlаrtп saytdtr vэ п, =0,I,2 ola Ьilэг. Onda biittitl rnolekulyaг

orbitallardan q atomuna чеrilэп yiik, payl

, Qq=Z Qqo=, п,icq,l2 (59.4)

kimi tэуiп оlчпа Ьilэr. 
l

MolekuI daxilindэ atomun yiikii izola olumnuq (пеуtrаI)

аtопtчп ytiktindan fаrqlэпir va bu atomun effektiv 1,iikti adlanrr.

Аtоmчп efГektiv yiiki.i miisbat igаrаli va mэпfi i;arali ola Ьi[аг.

HЁrkkei rnetodrrna gбrэ molekulda q atomunun eff'ektiv yiikii

бq =l - Qq =l -In.l,,n,I' (59,5)

kilni tэуiп оluпur.
Umumiууэtlэ isэ molekul daxilinda .4 atomunun ,эffсktiч yi.ikti

МО LCAO пtetoduna gоrэ

бн = п?q- ifi,,|.n,l' ,1sЯ.О)

kinri tayin оluпur. Вurаdа л! -atolTt д;очdэsiпiп mtisbat yiikridiir.

Aydrndrr ki, (59.4)-(59.6) ifаdэlаrirrdэ ; tizrэ carrr с:lеktгопlаr

tаrаfiпdап mэskuпlа9mtg (л,*0) оlап molekulyar огЬitаllаr iizra

apartlmahdtr.
Molekullarrn reaksiyaya g,il,mэk qabiliyyэtinin kvant

пэzэriууаs;iпdа kimyэvi rabitanirr tе,гtiЬi anlaylgr xi.isusi эhаmiууэt
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kэsЬ edir. Qeyd еdэk ki, rabitanill tагtiЬi чэ rаЬitэпiп пе9э qat olnrast

mйхtаIiГ ап lаl/rglаrсlrr чэ опlагl Ь.ir-Ьiгiпdэп tЪrqlэпdirmоk lazrmdrг.

Ёzvi kinryada o-rabitanin tэгtiЬi l-э, etan, etileTl чэ asetilen
nlolckullaгrncla, uyýun olaraq, tlir qat С -С, ikiqat С=(' va iigqat

c-=t' rabitalaгinirr tartibi iso 1,2 лэ 3-э ЬэrаЬэr qabul оlчпrпчýduг.

Вuгаdап aydln olrrr ki. еtап, el:i]en va asetilen mоlеkullагrпdа л-
гаЬitапiп tэrtiЬi, uyýun olaraq, t),l чэ 2 olmalrdrr. Lakin digаr iizvi
Ьirlэ;mэlэriп rnoiekullaгtnda .т - rаlэitэпiп tartibi ham miiхtэlif, hаm

dэ kэsr эd:,d ,эlчr. опа gcira dэ z- гаьitэпiп tartibi dэуiqэп чэ уа kэsr
гаЬitа tэrliЬi а<llапtг. Dэуiqаrr rаЬitэ tartibi аtоmlаr arastnda

elektron sr;tlrilrnrn paylanmast ila, уэпi***
Qi {,i = Z,cnicq'ilqX n. =q,q

(:59.7)

, 

q, i li х о, 
+ с 

n 
pi, i z q л:i,

hasilinclэ {;аrраz hэdlаrlа tэуiп olunur. Веlэ ki, ci,co,, u" yu 
"n,ri,,

аmsаllагtпlп qiymatinin btiyfik olnrast о demakdir ki, р, mоlеkчlуаr

orbitahndzrkr еlеktrоп q vа q' :rtomlan arasmdakt oblastda bбyiik

ehtimaila 1,еrlэqiг.
19З9-сu ilda Koulson kэn. i;rl,atca

rno,(D=\|i,,,4,,ro,ri,,) (59.s)

kirni tэуiп <liunan раrsiаl dауiЕэп rabita tartibi anlayrgml daxil

etmigdir, c,n, эmsаllагr haqiqi аdэdlаr olsa, (59.8) iГadasi

Pqq,(i) = пicqil:(t,i (59.9)

qэkliпэ dti9эг. Вuгаdа p,1,,,(i) kаmiууэti rp, molekulyar orbitalln,rn

r7-q' rаЬitэsiпiп dэуi9ап rаЬ,itэ tэrtibina verdiyi paydlr. Bu рау
mrisЬэt igагэli, mэпfi igагэli va stl,г;t ЬэrаЬаr ola bilar.

1) дl,,,.(,')>0 olduqda 9, m.olckulyar orbitalr q ча q' atomlarl

arastnda kirпуэчi гаЬitэ amala gаtiгiг чэ rаЬitэ уагаdап МО аdlапrг;

2') p/9.(,i)<0 olduqda с,,, \|э cq,i эmsаllаrrпсlап biri mапfi

i9аrэlidiг, Btt iscr ,э demakdir ki, р, mоlеkulуаг oгbitaltnrn diiytin

., * {,
=Z cq,icqi,|qIq+ Z ,\cqicq q<,q
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mfrstavisi atomlar arasl оЫаstdа ,/елlэýir. уэпi ro, mо[еkчlуаr orbitalr

rаЬitэпi zэiflаdiг чэ rаЬitэпi zэifla,Jan (daýrdicl) N{O аdlапrr;
3) рц,,(i)=0 crlduqda со1 yа сц,i amsallarlndan biri srfia

ЬэгаЬагdiг. Bu isэ о dеmэkdiг ki, р, mоlеkulуаr огЬitаhпlп riiiyiin

гri,istэl,isi atomlartn Ьiгiпdап 1сс:9ir, yani Ьеlэ mо]iеkчlуаr orbital
q - q' rаЫlаsiпа рау чегmir чэ гirЬitа эmаlэ gэtiгпlауа.п }уlО аdlапlr.

N{olekulda q - q' rabitэsinln tam dауi9эп tэгtiЬi

Oon =| pon,Ul=| n,co(,,ii (5l1.1g1

kimi tayin оlчпur. Рqч, kamiylati q - q' rabitasinda z -elektron

srxlrýrnr хагаktеrizэ еdiг. Molekrtlun эsаs halrnda l'on, kаmiууэtlэгi

hэmigа mi,isЬэt isаrэlidirlэr.
Iч{i.iэl,уап eclilmi;dir ki, kirлLyavi rаЬitэпiп tэrtibi ilэ uzunluýu

агаstпdа mопоtоп asrlrlrq чагdlг: rаЬitэпiп tэrtiЬi b(iyiik olduqca
опчп uzunluýu kigik оlur va эk,siпа, Bu asllrlrgln qrafiki 59,l
qaklinda gcistarilmi9dir. Bu qralikin

Rabitanin uzunlu1";u ( l )

etan
1,51

etilen

],2о

asctilen

а

Ra]эitэIlin tartibi

ýэkil 59.1. Rabitanin uz-unluýu ilэ tэгtiЬi arastn,da asr11hq qrafiki
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mi.ihtim аhэmiууаti опdап ilэаrэtdir ki, rаьitэпiп uzunluýunu ЬiIэгэk
hamin qгаfikdэп гаЬitэпiп tэrtiЬiпi tapnlaq оtаr чэ aksina, МэsаIап,
benzol molekulunda С'-с гаЬitэsiпiп uzunluýunun ,,rnji olduýunu
Ьilагаk bu qгаfikdэп опuп tэrtiЬi tigiin 1,67 qiyrnэtini taplrrq.
Dеmэli, benzol molekulunda dауigэп гаЬitа tэrtiЬi 0,67-уэ
ьаrаьаrdiт.

Qeyd edak ki, rаЬil,.апiп taTtibi hэm da onun mбhkamlik
cilgtisЁdйr: rаЬitапiп tэrtiЬi btiytik olduqca, о, daha mсihkэm оlur.
Bu, о dеmэkdiг ki, molekulda atomun qonýu аtоmlаrlа аmэlа
gэtirdiуi bi.itiin kimyavi rаЬitаlагiп tагtiЬlэriпiп cami btiyiik otduqca,
Ьч atom molekul ila daha miihkam baýh оlчг, y"ni reaksiya
baxlmtndan bela atomun t|aalhýr az оlur. oks halda isэ molekulda
аtоmчп rеаksiуауа girmэk qabiliyyэti yiiksak оlur. Molekulda
atomun reaksiyaya д;iгmэk qabiliyyэtini kэmiууэtсэ хаrаktеrizэ
etmak iigtin аtоmuп qalr,q va уа sэrЬаst valentliyi anlayrglndan
istiГаdэ еdiliг.

Аtоmlаг kimyavi геаl:siуауа giгаrаk Ьiг-ьiгi ilэ birla9ib гпоlеkчl
оmэlэ gэtirdikdэ tiz ,ralerrtlik imkanlanntn heg dэ hamrsrnt sэгf
еtmirlэr. Опа giirа dcl mcllekulda hэr Ьiг atomun qahq valentliyi
оlчr. l94б-сr ildэ Koulson molekulda g аtоmuпuп qalrq valentliyini
xar аktегizэ etmak rigiirr

j'c=Nf,"b --No (59.1l)
kimi tэуiп оlчпап 4, sэгЬаst valentlik indeksini daxil еtmigdiг.
Вчгаdа

No=1 рr, (59.12)

g аtоmuпчп baxllan пrolekulda rаЬitэ tаrtiЬlэriпiп сэmidir. N;'t" iSэ
q аtоmчпчп эmэlэ gatir:, bildiyi kimyavi гаьitаlэгiп taгtiblarinin
сэmiпiп miimkrin оlап mal,:simal qiymэtidir. Мэsэlэп, kаrьоп atomu
tigiin lrffts =3+.Д =,4,'!З2 cllur, Bu, hipotetik trimеtil,эпmеtап
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molekulunda tтэгkаzi kагьсlп аtопlurruп гаьitа tэrtiьlэriпiп сэпriпэ

ьаrаьэrdir.
I\{isal оlагаq, butadien molel,:ulund,a (,сон u1 kаrЬоп

аtоmlагtпlп sэrЬэst valentlik indekslarilrin hesablanmaslna baxaq,

Rab,italarin tэгtiЬlаri Htikkel mеtоduпа (ýlЗ) l>sаsэп i4.1 cadvalindan

чэ (59. l0) diistuгundan istifa.dэ еtmэklэ ta,prlnrrgdrr:

: , 0,8з8 0,39 L

н

,r/

| н/ tt н
/ |/ | /

С1-:С2-- С, 

- 

(,-о 
..

l,s94 |,ц+7 \ н

Bu molekulda ,С,, Со vl С2, С, kагЬоп tttom[aгt, uyýun оlагаq, Ьir-

Ьiriпэ simmetrik уеrlа;miqlэr. опа gёг,э dз, hэmiп аtоmlаr iigiin

Nr=N+,Nz:Nз. Ft=Fц чэ &=лj oimirlrdtr. с_/{ о rаЬitэlэriп

tэгtiЬirriп 1-э ЬэrаЬэг olduýunu qabul еdэrэk (59.12) dlisturцna

сSаSэп
Nl = д,+ = 2.1+ 1,894=3,894, 

(59.13)
Nz : Nз = l + 1,894+ |.441' = 4,З41

olduýunu taplrlq.
(59.1i) чэ (59.1З) cli.isturlartna asrtlian butadien molekulunda

kагЬоП atomlartntn sагЬэst l,alentlik indc:]<slarin.i hesablayaq:

\= F-ц=4,.7з7-З,894=0,838, 
(59.14)

Fz = р,з = 4,7з2 -- 4,з4l = 0,39 l

Iv[olekullarrn reaksiyaya girmэk qa bi I iууэti r-r i xarakteriza еtmэk

iigiin nrolekulyar diaqranrlardan istifada oluntnast 9ох эlчсrigliСir,

Baxtlalt molekul iiqi.in mоlеkuiуаr diаqгlml qurmaq mэqsэdilэ bu
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rnolekulun struI,1tur fоrпtuluп<lа agaýlclakl kamiyyatlaгi gоstагmэk
lаzlmdlг:

1) аtоmlаrrп effi:ktir,,ytiklari (hэr Ьir atomun yanlnda уаzrllг);
2) kilnyavi rаЬitэlэгirl tаrtiЬlэri (гаЬiта хэttiпiп rizэriпdЪ уаzrlrг);
з) аtоtпIагlп sа,rьэst чаlепtliklэri (аtоmdап qэkilmiý oxun

ucunda уаzlhг);
4) Ьir-Ьiriпэ t:kvi,alent olalr kэmiууэtlаг mоlеkчlуаг

diаqrаrпIаrdа adatan yaztlmlr.
Маsэlап. butar,ien molckulu ii'tin mоlеkulуаг сiiаqrаm

yuxartda gбStаrilmiýdir. A.niIin rnolekulu (CotIrHHr) iigrin isэ Hiikkel
metoduna аSаSэi] quг*lmug molekulyar diaqram agzLýldakl kimidiг:

u'\ 
"z'HN -0,845

чl, 0,402

0,065

0,442

-0,08I

\ /\65s
\/ 

}l

;-0,064
J o,ql ь

Molekulyar di;lq гаmlirг nrolckrrllarln геаksiуауа girmэk qаlэiliууэti
haqqlnda qabaqcadan fillir sоуlэmэуа чэ опч izah еtmryэ imkan
чеriг. МэsЭlап, atomlarrrr еfГеktiЧ уiiklэri yiiklii геаgепtiп Ьirlэgэ
bilacayi an bбyiik c:htiпrallr чеri miiayyan edir. Doýrudan da,
ауdrпdrг ki, rnti;sbat yi.ik.ianmi;r геаgепtiп mtitlэq qiуmэtса bo}^ik
пrэпfi efГektiv yiik сIап уеrа birlaqmasi ehtimali aubu btiyrikdtir.
моlеkulуаr diаqгаmсlа sэ,rьаst vatentlik пеуtгаI sэгьэst гаdikаllаrrп

0,003

0,з95
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Ьiгlэgэ bilacayi yeri tayin edir. Ratritэnin taTtibi takca опuп

ulzunluýunu, deyil. hаm dэ bu гаЬitаdэ igtirak еdэп atomlartn

molekulla baýIrhq dаrэсэsiпi miiayyan edir.

Моlеkчlуаr diaqramlar moleku1llrrtn quruluqu va хаssэlаri

агаsшdаkr эlаqапi. уэпi quгuluý чэ x;lssa mэsэlэlэriпi da tadqiq

еtmэ!а imkan чеriг.
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