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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
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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
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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:
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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,
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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.
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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



49

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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64

(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



68

,,=-*(
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
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.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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lа_' Iri ut |, d,. 1(lt, (l _].22)

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



l04

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.


