1-2 Дәріс тақырбы: Қазіргі кездегі химиялық байланыс теориялары бойынша молекулалардың кеңістіктік құрылымын сипаттау. Гиллеспидің ЛЖЭТ әдісі. Негізгі ережелер.
Дірістін мақсаты:АХn формулалы молекулардың кеністегі конфигурациялар анықтау жолдары.
 Ключевые слова: Гилеспи әдісі.
Негізгі тезістері және кысқа мазмүны Қарапайым молекулалардың пішінің анықтағанда электрондардың тебісү күштері ескеріледі. 
«Зат қурлысы» пәні келесі қатарға кіреді.

1. Кванттық механика және кванттық химия.

2. Зат қурлысы.

3. Физика-химиялық зерттеу әдістері.

«Зат қурлысы» курсы-кванттық зандарды зертейтәң және оларды атомдар мен молекулардың қурлысы түралы теориясында қолданатың физикалфқ химияның бір бөлімі.


Заттың реакциондық қабілеті, молекулаларының кеністік қурлысы, атомдары мен молекулаларының кеністік қурлысы, атомдарымен молекулаларының физикалық қасиеттері ядролар мен электрондар жүйелерінің қасиеттерімен сипатталады және ядролар мен электрондардың әрекеттесуін түсіндіретін физикалық зандарға бағынады.


Сонымен «Зат қурлысы» молекуланың кеністіктегі қкрылы мен реакцияға түсу қабилеттілік теориясын қарастырады.


Ертеректе сіздер гибридтілеуді қурылым  анықтау әдісінің бір ретінде қарастырдындар. Бүгін біз сіздермен кері тебу электрон жуптарының валенті орбиталі теориясың қарастырамыз.Бүл теория ауспайтың элементтер электрондықурамың анықтауға көмектеседі бірак кейбір жағынан d және f ауспалы элементерге-де қолданылады.


Кері тебу электрон жұптарының валенті орбиталі немесе бос жүп электрондардың тебісу күштеріне негізделген теория  келесі ережелермен айтылады. 

1. Қөп валентті атомды (н/е ионды) байланыстар конфигурациясы оның валентті қабатындағы электрон жүптарының санымен шартталады.

2. Валентті орбитальдардың электрон жүбының бултарының ориинтациялану олардың электрондардың толықтыратың шынайы максималды кері тебумен анықталады.

Сіздер білесіздер,электрон жүптарының бірігу себебінен химиялық байланыс түзеді.

1. Бүл коваленті полярлы және коваленті полярсіз байланыс.Валенті қабатта электрондар саны әр түрлі болуы мүмкін  , бірақ барлық электрондар химиялыө байланысқа түсе алмайды.(элементтер ауспалы валентті болуы мүмкін)

2. Донор-акцкпторлы механизм.

3. Уолш әдісі.

Бәз сәздермен ковалентті байланысты қарастырамыз. Қазір біз сіздермен кесте толтырамыз. Онда орталық атом А байланыс конфигурациясы оның валенті орбитасындағы электрон жүптарының санына g тәуелділігі қарастырылады.

Кесте1

Орталық атом А байланыс конфигурациясы оның валенті орбитасындағы электрон жүптарының санына g тәуелділігі

	g
	Конфигурация
	g
	Конфигурация

	2
	Сызықты немесе бүршты
	8
	Квадратты антипризма

	3
	Дурыс ушбуршты
	9
	Үш қосымша тобесімен үшбуршты призма

	4
	Тетраэдр
	10
	Екі қосымша тобесімен квадратты антипризма

	5
	Тригоналды бипирамида немесе квадратты пирамида
	11
	Бір тобесіз икосаэдр

	6
	Октаэдр
	12
	Икосаэдр

	7 
	Октаэдр қосымша төбесімен
	
	


Бақылау сұрақтары:
1. Молекулардың стереохимиясы.
2.  Бос жұп электрондар әдісі.
Ұсынылатын әдебиет тізімі:[ [1, 150-159б.; 397-404б.;]
3-4 Дәріс тақырбы: Симметрия туралы ілім. Симметрия химияда.Симметрия элементтері және операциялары. Топтың анықтамасы және қасиеттері. Симметрияның нүктелі топтары.  Молекулаларды симметрия топтары бойынша классификациандыру.

Дірістін мақсаты:Симметрияны сандық жағынын сипаттау үшін симметрияның элементтері және операциялары қолданылады. Осы екі түсінікті анық ажырату қажет.
 Ключевые слова: Симметрияның элементері және операциялары, Симметрияның орталығы(инверсияның орталығы), сәйкестілік өзгеріс, айналу ось, айналы жазық, айналы-бұрлыс ось.
Негізгі тезістері және кысқа мазмүны: Симметрияның элементері және операциялары. 
Молекулалар симметрияның қасиеттеріне ие. Симметрия –табиғаттың жалпы заңдарының біреуі, оны Шенфлистың, Федоровтың және Вейльдің жұмыстарынаң көруге болады.


Симметрия элементтерінің жиынтысын (орталық, жазық,осьтер) молекуладақы атомдардың орналасуы туралы сиппатама ретінде, электронды бұлттың геометриялық бейнесін қүру үшін қолдануға болады.


Көбінесе оқшауланған молекланың симметрия зерттеледі, оны нүктелі симметрия дейді.


Симметрияны сандық жағынан сипаттау үшін симметрияның элементтері және операциялары қолданылады. Осы екі түсінікті анық ажырату қажет.


Симметрияның элементтері –объектлерді оймен елестетін нүктелер , сызыөтар және жазықтар. Объект ретінде әртүрлі моллекулалар алынады, оларды бес симметрияның элемнттері сипаттайды: 

1. Симметрияның орталығы (инвнрсияның орталығы),

2. сәйкестілік өзгеріс,

3. айналу ось,

4. айналу жазық,

5. айналы бұрлыс ось.

Симметрияның операциясы-объектіні өз-өзіне келтіру үшін объектіге кқрсететін әрекет. Симметрияның үш операциясын ажыратады:
Айналуы (Сn) жазықтағы шағылау (σ), және өзіндік емес айналуы(Sn) , яғні айналу өсіне перпендикулырлы жазықтағы шағылумен қатар айналуы.


Өзіндік емес айналуды (Sn) екі операцияның көбейтіндісі ретінде көрсетуге болады:
Sn=Cnσn
Симетрияның элементтері мен операцияларының арасында белгілі байланыс бар.

 Айналу операцияларды (Сn)  алу үшін симметрияның өсьтері болуы қажет Шағылу операциялар үшін (σ) симметриялық жазықтар керек, (Sn) айналы-бұрлыс тек қана өсьтердін белгілі реттілігінде ғана орын алуы мүмкін.


Симметрияның орталығы немесе инверсияның орталығы i
Симметрияның орталығы арқылы өтетін барлық сызықтар, эквиваленті фигураларды қосады.Симметрияның орталығы фигураның эквивалентті нүктелерін қосатын қималардың ортасында орналысады.


Сәйкестік өзгеріс (Е)

Сәйкестілік  өзгеру операциясы орын алғанда молекула ешкандай өзгеріске ұшырамайды. Бұл операцияның нәтижесінде молекуланың ориентациясы өзгермейді.

Бұндай симметрия элементі барлық молекуларда бар. Сәйкестік өзгеоу операция деген ұғым топтар теориясың математикалық аппаратының көлемінде симметрия элементтерін қолдануға мүмкішілік береді.


Айналу осі Cnm.

Бұл симметрияның элементтін Cnm деп белгілейді. Айналу осі арқылы бірнеше симметрия операцияларын өткізуге болады. Егер молекула айналу осі арқылы n әртүрлі эквивалентті операцияларға ие болса, онда бұл ось  n ретті болады. n реттілік объект 3600 бұрылғанда ол өз-өзімен қанша рет дәл келетінің санын көрсетеді. Жоғырғы ретті молекланың айналу осін молекуланың бас осі дейді.


Көптеген себептерден молекланы және оның симметрия элементтерін декартты координаталар жүйесінде салады. Молекуланың массалар орталығы координаталардың басында салынады. Егер молекуланың бір ғана симметриялық осі болса, ол z осімен дәл келеді,егер бірнеше осьтер бар болса, онда z осімен дәл келетін осьті бас ось деп айтады..

Айналы жазық немесе симметрия жазығы σ

Егер молекуланы бір-біріне айналы шағыласы болып келетін екі бөлімге бөлетін болса, онда бұл жазықты айналы жазық дейді. Айналы жазық міндетті түрде молекула арқылы өту қажет.


Айналы шағылу операциясың көрсету үшін: жазықты таңдап алып, осы жазыққа әрбір атомнан перпендикуляр түсіру қажет және перпендикулярдың жалғасына жазықтың басқа жағының атомды орналыстыру керек.Егер осы операциядан кейін эквивалентті конфигурация алынса, тандалған жазық симметрия жазығы ретінде алынады.


Айналы-бүрлыс осі,  Sn өзіндік емес айналулар.

Бұл операция ось арқылы айналудан және айналы жазықтағы шағылудан түрады.Айналы жазық айналу осіне перпендикулярлы. Операция керінсінше жүруі мүмкін. Бұл екі операция бір-біріне эквивалентті. Егер осы операцияның нәтижесінде эквивалентті кұрылыс пайда болса, онда молекула айналы-бұрлыс осіне Sn-ге ие.

1 кесте

Симметрияның операциялары мен элементтері

	Симметрияның операциясы
	Симметрияның элементтері
	Белгілеуі
	Мысалы

	Сәйкестілік өзгеріс
	-
	Е
	Барлық молекулалар

	Шағылу
	Жазық
	σ
	H2O2, BF3

	Инверсия
	Нүкте(симметрияның орталығы)
	i
	C2H4

	Өзіндік айналу
	Ось
	Cn
	NH3, H2O

	Өзіндік емес аналу(360/n бұрлыс және одан кейінгі оське ┴ жазықта шағылу)
	Ось және жазық
	Sn
	C2H6


Бақылау страқтары:
1. Симметрияның операциялары мен элементерінің арасында қандай айрмашылық бар

2. Симметрияның орталығы деп нені айтады?Бұл симметрияның орталығына қандай молекулалар ие?

3. Сmn симметрияның операциясына ұшыратқанда молекулада қандай өзгерістер орын алады?

4. σv, σh, σd симметрияның жазықтарының арасында қандай айырмашылық бар?

5. Sn операцияның негізін түсіндірініз. 

Ұсынылатын әдебиет тізімі:[1, бет 184-202, 5 бет 9-25,2қ бет 190-194,6қ 19-37]
5-6 Дәріс тақырбы:Координатты түрлендіру. Симметрия операцияларының таңбалары. Топтардың матрицалық көрінісі.
Дірістін мақсаты:Симметриялық операциялар. Оларды молекулада анықтау. Симметриялық топтар. Оларды кластандыру.
 Ключевые слова: Симметрия элементтерінің класстары, нүктелі топтардың ретті.
Негізгі тезістері және кысқа мазмүны: Арнайы топтар молекулаларының  симметрия элементерінің анықтау, Молекуларды нүктелі топтарға классификациялануы.


Әрбір молекула міндетті түрде бір симметриялық топқа жатады. Молекуланың бағанатын симметриялық жиынтығы симметриялы тапта қалыптастырады. Алдымен жиі кездесетін қарапайым молекуларды қарастырайық. Содан кейін молекуланың симметриялық тобын анықтайтын ережелерді талдаймыз. 


Нүктелі топтарды кластарға бөлгенде әр түрлі принциптерге сүйенеді. Төменгі кестелерде екі түрлі классификация келтірілген.

Кесте 1

 Нүктелі топтар классификациясы

	Топ типтері
	I

Cn Sn Cnv Cnh
	II

Dn Dnh Dnd
	III



	Топ кластары
	
	
	

	Төменгі симметриялы топтар
	C1    Cs
C2 Ci C2v C2h
	D2 D2h
	

	 Орта симметриялы топтар
	C3  C3v
C3h
C4 S4 C4h
C4h
C5   C5v
C5h
C6 S6 C6v
C6h
C∞ C∞h
	D3 D3h

D4 D4hD4d
D5 D5h
D6D6h D6d
D∞ D∞h


	

	Жоғары симметриялы топтар
	
	
	T   O    J     K

Th Oh  Jh       Kh
Td


Молекулардың симметриясын симметрия операцияларың жыйнтысымен сиппатайды, неғурлым берілген молекуланың симметрия операцияларының саны көп болса, соғурлым оның симметриясы жоғары болады. Берілген молекула үшін симметрия операцияларының саны симметрия саны деп аталады және есептер жүргізүу үшін  қолданылады. Мысалы, бұрышты  H2O молекуласы төрт симметрия операциясына ие (E, C2, σ′v,σ″v) және су молекуласының симметрия саңы төртке тең. Аммиактың молекуласы алты симметрия операциялары ие (E, C3, C3z, σ′v,σ″v, σ″′v), демек аммиақтың молекуласының саны алтыға тен.


Әрбір молекуланы нүктелі тптардың біреуне жатқызуға болады. Нүктелі топ осы топқа жататың молекуланы қандай симметрия операцияларына ұшыратуға болатыны көрсетеді. Мысалы, горизонталды айналы Cn айналу осіне перпендикулярлы жазыққа ие трансдихлорэтиленнің молекуласы Cnh нүктелі топқа жатады. Cnv нүктелі топқа n вертикалды айналы жазықтары және айналу осі бар H2O, SO2Cl2 (сульфурил хлорид) молекулалар жатады, олпрды горизонталды айналы жазық жоқ.


Dn деп Cn оське перпендикулярлы nC2 осьтерге ие нүктелі топты белгілеиді. Сондықтан Dn нүктелі топтың симметриясы Cn  топтың симметриясынаң жоғары болады. Cn оське перпендикулярлы горизонталды айналы жазығы бар Dn молекула Dnh нүктелі топқа жатады, демек, ол n вертикалды айналы жазықтарға ие. BCl3 молекула D3h нүктелі топқа жатады. Dnh  нүктелі топтарда σh жазықтар бас оське перпендикулярлы және барлық C2 осьтерге ие. Әрбір σv жазық бас оське және бір C2 оське ие.


Dn молекула σd жазықтарғы ие болуы мүмкін, σd жазықтарда бас ось бар, бірақ бірде C2 ось жоқ. Бұндай Dn молекуланы Dnd деп белгілейді.D2d топқа жаттатың алленді  мысал реттінде келтірейк.

XY4 типті тетраэдрлі молекулалар (Th топ) жәнеXY6 типті октаэдрлі молекулалар (Oh топ)  симметрия элементтеріне бай. Oh  топта Th топқа қарағанда симметрия орталығы және горизонталды жазық σh бар. Oh  және Th топтарды кубты нүктелі топтарға жатқызады, олар үшін Cn осьтері бірден жоғары болады, мұндай n >2.

Екінші  кестеде ең кең тараған нүктелі топтардың симметрия элементтері және мысалдар келтірілген.Барлық нүктелі топтар сәйкестілік өзгеріске ие (Е) екенің алу қажет.

Кесте 2

Нүктелі симметриялы топтар

	Нүктелі топ 
	Симметриялық элементері
	Мысалы

	C1
	Симметрия жоқ
	CHFClBr

	C2
	Бір C2ось
	H2O2

	Cnh
	Бір n ретті ось және n –осьқа ┴ σn горизонталды жазық
	Транс-C2H2Cl2

	CS
	Симметрия жазығыσ
	HOCl,CHFCl2

	C2v
	Бір ось C2 ось және екі σv жазық
	H2O, SO2Cl2,SiCl2Br2

	C3v
	Бір ось C3 ось және үш σv жазық
	NH3,CH 3,PClO3

	D3h
	Бір C3 ось, үш C2 ┴ C3, үш σv жазықтар, бір σh жазық
	BCl3, PF5

	D2d
	Үш C2 ось, екі σd жазық және бір S4 (Бір C2осьпен дәл келетін)
	B2F4

	Td
	Үш қзара ┴ C2 ось, алты  σd жазық және үш C2 осьтен тұратың S4
	CH4, SiCl4

	Oh
	ТөртS6 ось, үш C4ось, алты σd, үш σh жазық және симметрия орталығы
	SF6

	C∞h
	Симметриялық ось C∞, саны шексіз σv жазықтар
	HCl,HCN

	D∞h
	Симметриялық ось C∞, саны шексіз σv жазықтар, σh жазық, саны шексіз C2, симметриялық орталық i
	H2,Cl2,CO2



Молекулардың нүктелі топтарың анықтау схемасы

1. Молекла қандай арнайы топөа жптптының анықтаныз: C∞h, D∞h, Td немесе Oh C∞h және D∞v нүктелі топтарға тек қана сызықты молекулар жатады.
2. Егер молекула бірде арнайы нүктелі топқа жатпайтын болса, өзіндік айналу осьті ізденіз.
Егер өзіндік ось табылса, (3) кірісініз.

Егер өзіндік ось табылмаса, симметрия орталығы  i немесе айналы осьті σ ізденіз.

Егер молекула симметрия орталығы  i бар болса, молекула Ci нүктелі топқа жатады.

Егер молекулада айналы жазық бар болса, молекла CS нүктелі топқа жатады

Егер молекулада Е-ден басқа ешкандай симметрия элементтері жоқ болса, ол С1 нүктелі топқа жатады.

3. Бас ось Cn табыныз. Қараныз, бас осьпен дәл келетін айналы-бұрлыс S2n ось бар ме кен.                                                                                                                                 Егер  S2n элемент бар болса және i-ден басқа симметрия элементтері жоқ болса, молекула Sn нүктелі топтпрдың біреуне жатады (n-бөлімді сан).                                         Егер тағы басқа элементтер бар болса және S2n жоқ болса, (4) операцияға кірісініз.

4. Cn осьтерге ┴ жазықта жаттатың екінші ретті n осьтердін жиынтысын іздеп көрініз.                                                                                                                              Егер ондай жиынты табылса, молекула Dn,Dnh немесе Dndнүктелі топтардың біреуіне жатады.(5) операцияны елемей, (6) операцияға кірісініз.

5. Егер сіз осы сатыға жетсеніз, молекула Dn,Dnh немесе Dndнүктелі топтарға жатады.                                                                                                                              Егер молекулада  σh симметрия элементі бар болса,ол Dnd нүктелі топқа жатады.                    Егер молекулада σh элементіболмаса, n σd жазықтардан түратын жиынты ізденіз, олардын бары молекула Dnd нүктелі топқа жататының белгілейді.                                       Егер σd және σh жазықтар жоқ болса, молекула Dn нүктелі топқа жатады.

6. Егер сіз осы сатыға жетсеніз, молекула Cn,Cnh немесеCnv нүктелі топтарға жатады.                                                                                                                              Егер молекулада σh жазық бар болса, ол Cnh нүктелі топтарға жатады.                                          Егер σh жазық жоқ болса, n σv жазықтардан түратын жиынтыны ізденіз, олар болса, молекула Cnv нүктелі топқа жатады.                                                             Егер  молекулада σv σh жазыөтар жоқ болса, ол Cn нүктелі топқа жатады.

Бақылау страқтары:
1. Симметрия элементтерінің класстары дегеніміз не?

2. Нүктелі топтардың ретті дегеніміз не?

3. Молекуланың симметриялық тобын анықтау үшін кандай схемамен қолдану керек?

Ұсынылатын әдебиет тізімі : [15, 31-35б., 45-5б., 61-66б.;7,17-22б..]

7-8 Дәріс тақырбы: Координатты түрлендіру. Симметрия операцияларының таңбалары. Топтардың матрицалық көрінісі. Характерлер кестесі. Келтірілген көріністер. Тура туындылар. Келтірілмеген көріністер
 Дірістін мақсаты: Келтірілмейтін көріністер бойынша атомдық орбитальдарды түрлендіру.
 Ключевые слова: Көпшіліг-топтар,бірлі матрица,толық ұсыныс, келтірілетін және келтірілмейтін ұсыныс, Мінездердңн кестесі.
Негізгі тезістері және кысқа мазмүны: Топтардың қасиеттері. Топтар теориясының теоремалары. Матрицалық көріністер. КмК-ның тікелей қосындысы мен қөбейтіндісі. Характерлер кестесінің қасиеттері. Оларды кұру жолдары. Симметриялық топтардың характерлер кестелері. 

Топтар теориясы –физикада және физикалық химияда есептерді шығару үшін қолданатың математиканың бөлімі.Молекуладағы орбиталарды жәктеу, молекулалық тербелістерді сипаттау,спектроскопиядағы жиынты ережелері, гибридті орбиталдардың қорытындысы, кристалды жазықтағы термдердін бөлінуі және т.б. есептерді шешу үшін топтар теориясы қолданылады.


Математикада жиі көпшілігі деген түсінік қолданылады, яғні сандардың белгілі жиынтысы(мысалы, сандардың натуралды қатары, бөлінетін сандар), векторлардың жиынтысы, симметрия операцияларының жиынтысы және т.б. Кейбір математикалық көпшіліктерді-топтар деп атайды. Берілген көпшілік-топ болуы үшін, ол келесі төрт қағидаларды қанағаттандыру қажет. Төрт қағидаларды кқрсету үшін мысал ретінде симметрия операцияларын аламыз: 

1. Топқа кіретін кез-келген екі операцияның көбейтіндісі (немесе берілген операцияның квадраты) осы топқа жататың операция болуы қажет. С2v нүктелі топтың операцияларына E,C2, σ′v,σ″ v жатады. С2 операцияны σ′v операциясына « көбейтсек» C2· σ′v= σ″ v операциясын аламыз.  σ v операцияы да  C2v   нқктелі топқа жаттатын операция.

2.  Топта «бірлік» операция болуы қажет, бүл операция кез-келген басқа симметрияның операциясын  өзгеріссіз қалдырады.  «Бірлік»  операцияның басқа операцияларымен көбейтіндісі әрөашанда коммутивті. Симметрияның нүктелі топтпрында бірлік операцияның қағидаларын тыныштық операция қанағаттандырады.                                                                                                                                                                                                                                ЕС2=С2Е=С2
3. Симметрияның үш операциясының көбейтіндісі үшін «ассоциативті заң» орындалу қажет. Бұл заң бойынша, бірінші екі операциялардың үшінші операциямен көбейтіндісінің нәтижесі бірінші операцияның екінші және үшінші операциялардың көбейтіндісінің нәтижесіне тең болуы қажет.                           Мысалы: «үштік»көбейтіндіні C2, σ′v,σ″ v екі түрде көрсетуге болады: 1) (C2, σ′v),σ″ v және 2) C2,(σ′v,σ″ v) .                                                                                                 Бірінші жағдайда (бірінші кестеге қара) σ′v,σ″ v=Е.                                                       Екінші жағдайда: С2С2=Е.

Қарастырылған мысалдан байқауға болады, бірінші және екінші ұласпалықтардағы көбейтудің   нәтижесі бірдей. Симметрияның нүктелі топтарының операциялары үшін ассоциативті заң әрқашанда сақталады.

4. Әрбір операция үшін   «кері» операция болуы қажет. Тікелей және    «кері»  операциялардың көбейтіндісі молекуланы өз орнында қалдырады.   C2v топ үшін бұл жағдай келесі қорытындыңа әкеледі: симметрияның операцияларының квадраттары,  «кері» операциялар болып келеді, ойткені олар әркашанда Е-ге тең болады(1кестені қара). 

Симметрия операцияларының көбейтінділері немесе комбинациялары
Кез-келген симметрияның екі операцияның көбейтіндісі олардың ұласпалы қолданылуы деп қаралды, ол осы нүктелі топ үшін симметрия операциясы, болуы қажет. Сондықтан C2 мен  σ v операцияладрың көбейтіндісі C2· σ′v= σ″ v.


Көрсетілген операцияны «көбейтінді» деген терминге қарақанда «композиция», «комбинация» деген терминдер дұрыс сипаттайды. Операциялардың жазу реттілігі (яғни, солдан оңға қарай), олардың орындалу реттілігіне кері болып келеді. Қорсетілген мысалда σ′v операция бірінші орындалады, содан кейін C2 операция орын алады. Алынған нәтиже бәрдей болады. Демек сонғы нәтиже операциялардың орындалу реттілігіне тәуелді, бірак кейбір жағдайларда бұл тәуелділік орындалмайды.

Егер екі операцияның нәтижесі олардың орындалу реттілігіне тәуелсіз болса (мысалы C2· σ′v= σ′v· C2) онда, симметрия элементтері C2 және σ v коммутирленеді. 

D3h молекуласында С3 және σ v операциялары коммутирленбейді.


Әрбір жағдай үшін белгілі операцияларды ұласпалы өткізбеу үшін, алдын-ала симметрия операцияларының кестесін кұрастыруға болады және сол арқылы керекті нәтижені тез алуға болады.


Көбейткенде бағананың элементі қатардың элементіне көбейтіледі. Топтағы элементтер саны топтың реттілігі деп аталады, h деп белгңленеді. Топ үшін көбейту кестесі h бағанасында мен h қатарлардын түрады. Топтың бастапқы әрбір h элементі кестенің әрбір бағанысында және әрбір қатарында тек қана бір рет кездесу қажет. Бір де бағына немесе өатар бірдей болмау керек. Нәтиже бағана мен қатар қиылысқан жерде болады.

Кесте 1

C2v нүктелі топтын көбейту 

	C2v
	Е
	С2
	σ′v
	σ″ v

	Е
	Е
	C2
	σ′v
	σ″ v

	C2
	C2
	Е
	σ″ v
	σ′v

	σ′v
	σ′v
	σ″ v
	Е
	C2

	σ″ v
	σ″ v
	σ′v
	C2
	Е


Ұсыныстар. Геометриялық өзгерістер.

Е σ i Cn Sn операциялар объектілердің симметриясын көрсетеді. Осы операциялардың әрқайсысын матрица түрінде көрсетуге болады.
	                                    


1 суретте координаттары     x, y,z  бірге тең Р нүктені және онвң проекцияларын қарастырайык. Осы нүктенің сәйкестілік өзгерісі (Е) координаттардың жаңа жиынтысына әкеледі, оның ескі жиынтыдан ешкандай айрмашылығы жок. Айтылған операцияны келесі матрица көрсетеді.
100

010

001

Матрицалық көбейтуін келесі түрде көрсетіліді:

1·X=X′

1·Y=Y′

1·Z=Z′

Бұл бірлік матрица сәйкестлік өзгерістін ұсынысы болып келеді.

xy жазықтағы  σxy –ң шағылуы z координатаның таңбасы өзгертеді, бірак x және y координалатардың таңбаларын өзгерссіз өалдырады. Бұл операцияны келесі матрица көрсетеді.

100

010

00-1

Метрициялардың көбейтуін келесі тендеулер көрсетеді: х=х′, у =у′, z=z′ булар Р нүктенің (х у z) координаталарының х у жазықта шағылуының нәтижесі. Осыған ұқсас σyz операциясының нәтижесін келесі матрица көрсетеді: 

-100

010

001
σxz -келесі матрица 

-100

0-10

001

Инверсия операциясының нәтижесін келесі матрица көрсетеді:

-100

0-10

00-1

Айналу осьті z деп атаймыз және нүктені сағаттын стрелкасы бойынша φ бұрышқа бұрудың матрицасын аламыз З нүктенің жаңа координаталары келесі түрде болады:

x2=x1cosφ +y1sinφ

y2=-x1sinφ+ y1cosφ

z2=z1
Сағаттың стрелкасы бойынша өзіндік айналудың толық матрицасы келесі түрде болады:
cosφ
-sinφ
001
С2 айналу үшін сағаттын стрелкасы бойынша өзіндік айналу матрицаға φ=-1800
-100

0-10

001

Өзіндік емес z осі бойынша айналу үшін ху жазықты бұрамыз, содан кейін шағылдырамыз, ол келесі матрицалық қзгеріске әкеледі :
cosφ
-sin φ
001

Келтірілметін ұсыныстар

C2v нүктелі топтағы координаталары х, у, z-ке тең нүкте үшін барлық симметрия операцияларының нәтижесін көрсететін толық ұсыныс түрде болады:
Е          С2      σxz       σyz
100     -100    100      -100

010    0-10    0-10     010

001      001     001    001

Осы матрицалардың әрқайсы блоктар бойынша диагоналделген, яғні барлық матрицаны кішкентай матрицаларға блоктармен бөлуге болады, бірак диагоналды емес элементтер блоктардың арасында болмайды.

Толық ұсыныс  бірөлшемді ұсыныстардың түруі қажет.

Мысалы, жалғыс х координатасы бар нүкте операцияларға ұшыраса(яғні матрицалық бағына {х100}онда толық ұсыныстың тек қана бірінші қатары келтірілмейтін ұсыныс болып келеді (яғні,1,-1,1,-1).

Берілген жағдайда, келтірілмейтін ұсыныс арнайы нүктелі топтағы бірөлшемді матрицалардың жиынтысы болып келеді. Олар бірөлшемді вектордың симметриялық қасиеттерін көрсетеді.

у   0                                                                              z        0         

     у       үшін 1;-1;-1;1;                                                        0               1;1;1;1

     0                                                                                        z  
Өлшемі 3х3 төрт матрицалардың толық ұсынысы келтірілген ұсыныс болып келеді.

Ол1х1 деген уш матрицалардың жиынтысына әкеледі, әрбір жиынты өз бетінен өсыныс болып келеді.

Әрбір толық матрицалық ұсыныстың ізі немесе келтірілмейтін ұсыныстардың әрбір компонентінің мінездерінің қосындысы болып келеді, рет бойынша 3;-1;1;1.

Кесте 2 

Характерлер кестесі

	C2v
	Е
	С2
	σxz
	σyz
	Координаталар немесе АО

	А1
	1
	1
	1
	1
	z, z2, S

	А2
	1
	1
	-1
	-1
	xy, Rz

	В1
	1
	-1
	1
	-1
	x,xz, Ry

	В2
	1
	-1
	-1
	1
	y, yz,Rx


Кестедегі әрбір сан матрицаның мінезі болып келеді. Әрбір келтірілмейтін ұсыныстың өзінің қатары бар.


Характер кестесіндегі әрбір сан операциялар ұшін матрицалар характері болып табылады.Әрбір келтірілмеген көріністер ұшін өз жолы болады.


Символдар негізі мағыналары мындай: 

1. А символы тек ғана азғындалған куйін көрсетеді(-ғана көріністен туратын), ол негізі осьпен салыстырғанда симметриялы болады,яғни характерлер кестесіндегі А-ң барлық типтері үшін негізге оське арналған бағандар +1 кіреді.

2. В символы тек ғана азғындалған күйін көрсетеді (негізгі осьпен салыстырғанда антисимметриялы болады), ягни характерлер кестесіндегі В-ң барлық түрі үшін негізгі осине арналған бағанға -1 кіреді.

3. Жол астындағы 1және 2 индекстері негізгі осьтен ерекшеленітен айналу осьтеріне салыстырмалы симметрияны немесе антисимметрияны көрсетеді. Егер екінші осі болмаса, жол астындағы индекс σ v жазықтығына салыстырмалы симметрияға жатады(мысалы, C2v тобында 1 индексі xz жазықтығына қатысты симметрия туралы ақпарат береді, ал 2 индексі-антисимметрия туралы)

4. Е және Т символдары екілік және үштік азғындалған күйлері туралы сәййкесне ақпарат береді.

5. Егер молекуланың симметрия центрі болса,жол астындағы д индексі осы ценр үшін (+1) симметрияны көрсетеді, онда антисимметрия (-1) туралы анықтама береді.

6. Символ жанындағы оң жақ жоғары жағында орналған 1 немесе 2 штрих Cn симметрия осіне перпендикуляр σh жазықтығының сәйкесінше симметриясын немесе антисемметриясын көрсетеді.

Келтірілген көріністерді алу және бөлу; бөлу формулалары.

Егер көріністерді алу үшін бір нүктемен бірге атомдардың әркайсысы 3 декарттың координатаға ие болады. Мысалы, H2O су молекуласы үшін C2v симметриясына келесі матрица тен:
	Χj
	E
	C2
	σxz
	σyz

	
	9
	-1
	+1
	3


Осы кезде тузілетің көрініс келтірілген кқрініс деп аталады,яғни ол жай келтірілмеген көріністердін өосылуының біреді. Келтірілген көріністер характерінің түзілу келесі ережелерге бағынады:
1.  Кез-келген симметрия операциясы кезінде өзгермейтін базістік шама, +1 белгісін алады. (Бул диаганалды матрициалығ элемент координаталарын өзгеріссіз қалдырады)

2. Симметрия операциясы кезінде векторға сәйкес келетін базістін шама  0-ге тен болады. Келтірілген көріністердің келтірілмеген көріністердңн қосындысына көбейту үшін келесі формуланы пайдалынады:
П=∑aiГi
Мүнда П-келтірілген көрініс

             Гi-келтірілмеген көрініс

             ai-бүтінсанды коэфициенты, олар былай есептелінеді:
ai= 1/h ∑ g(R) Χi R) Xj ( R)

Мүнда h- топ реті топтағы барлығ симметрия элемент саны

            g(R)-класс ретті, кластағы симметрия операцияның саны

            χi (R) –келтірілмеген кқрініс характері

            Xj ( R)-келтірілген көрініс характері.
 Бақылау страқтары:
1. Векторладың көбейту ережелерін айтыныз

2. Матрицалардың негізгі сиппатамалары

3. Матрицалардың қосу және алу ережелерін айтыныз

4. Симметрияның операцияларын өткізгесін жана координаталарын қалай алуға болады

5. Келтірілмейтін ұсыныстар деп нені айтады.
Ұсынылатын әдебиет тізімі : [5, стр. 31-35, 45-51, 61-66,7,22-45]

9-10.Дәріс тақырбы: Кванттық механика және кванттық химия туралы негізгі түсініктер мен постулаттар. Операторлар. Толқын функциясы. Энергия. Бір және көп электронды атом үшін стационарлық Шредингер теңдеуі 
Дірістін мақсаты:Кванттық химияның кейбір тұжырамдарын түсіне білу.

Ключевые слова: Атомдардың құрылыстық модельдері (Томсон, Резерфорд, Борн, Планктың моделдері), болшектердін  толқындық қасиеттері (Де Бройльдін постулаты, Гейзенбергтң нақтылы емес принципі), Шредінгердің толқындық тендеуі, толқындық функция.

Негізгі тезістері және кысқа мазмүны:Атомдардың кұрылыстық моделдері. Болшектердін толқындық қасиеттері. Кванттық механиканың негізгі постулаттары.


Атомдар деп  элентарлы бөлшектерден 

Жаратылыстану ғылымдар обласындағы жаналықтардың көбісі қоршаған отра туралы білімің дамуымен тығыз байланыста. Онық ішінде зат құрлысы мен химиялық байланыс өте маңызды орын алады. Кванттық химия зат құрлысы теориясының бір жеке бөлігі болып келеді. Кванттық химияның негізгі түсінігі толқындық функция (ψ) болып келеді.


Толқындық функция (ψ) –химиялық жүйелер күйлерінің сипаттамасы, ол болшектердің координаталарына  тәуелді және Шредінгер тендеуінің шешімі болып келеді. Кез келген процестердің негізінде химиялық реакциялар жатыр. Химиялық реакция орын алғанда бастапқы заттардың химияылық байланыстары узіліді және жаңа химиялық байланыстар түзіледі, демек, жана заттар тұзіледі.


Онда, химияылық байланыстың негізің, оның энергетикасың түсіну кажет. Химиялық байланыс деп электрондардың әрекеттесуін айтады.Булай болса атомның электрондық кұрылысын зертту қажет.


Атомдар деп элементарлы болшекткрден тұратын ен қарапайым, электрлік нейтралды жүйелерді айтады.  Атом протондар мен нейтрондар тұратын оң таңбалы ядродан және оның қасында айналатың электрондардар тұрады. Нейтралды атомдардың электрондар саны ядроның оң зарядына тең. Атом құрамындағы электрондар саны химиялық реакцияларындағы атомдардың ттәртібін анықтайды. 


Атомның құрлыстық моделдері

1. Томсонның статистикалық моделі (1898ж). 

2. Резерфордтың атомның ядролық моделі.

3. Атом құрлысы Бор теориясы бойынша )1913ж) Планктың постулатына сұйеніп Бор өзінің постулаттарың ұсынады.

4. Бордың теориясын дамыту жолында Зоммерфельд және басқа ғылымдар көпэлектронды атомдар құрлыстарының теориясың ұсынады.

Электронның корпускулярлы-толқындық дуализмі туралы түсініктер.

 В 1924 ж. Луи де Бройль электрондар, фотондар сияқты, толқындар түрінде тарайды деген гипотеза ұсынды. Эйнштейн фотондар үшін масса мен энергияны байланыстырытын тендеу ұсыныды: 
E=mc2  (1)
E=hv (2)
mv2=hv=hv/λ;λ=h/mv


Онда болшектердің корпускулярлы және толқынды қасиеттерінің арасындағы фундаменталды қатынас шығады:
λ=h/mv (3)
Егер электрон шенберлі орбита бойынша домалақ сияқты емес, толқын түрінде қозғалатын болса,орбитаның шенберінде толқындардың бүтін саны орналасуы қажет, әтпесе толқын сөнеді. Басқа сөзбен айтқанда, электрон түратын толқын түзіу қажет.Онда,2πr=nλ немесе 
λ=2π r/n, бүл тендеуді (3) тенестіргенде келесі тендеуге келеміз.

mvr =nh/2π (4)
Жоғары айтқаннан келесі шығаруға болады: атомда электронның қозғалыс теориясы жоқ. Бұны Гейзенбергтің нақтылы емес принципі түсіндіреді. Гейзенбергтін  принципінің негізі-берілген уақыт бірлігінде электронның кеңістіктегі орның( координатасын) және импульсін (электронның жылдамдығы) (p=mv) бірдей нақтылы анықтау мүмкін емес. Математикалық түрде:
(∆px)(∆x)≥h/2π (5)

∆px-импульс шамасының нақтылы еместігі,

∆x- бөлшектін кеңістікткгі орнының нақтылы еместігі.

Яғні, неғұрлым электронның импульсы дәл анықталса, соғұрлым оның кеңістіктегі орны (координатасы) дәл анықталмайды. Электрон толқын және бөлшек екенің біз түсінуміз қажет.Электронның орны атомда белгісіз оның қозғалысың толқын түрінде қарастыру қажетболғандықтан толөындық функция енгізу қажет ψ(x,y,z). 
Толқындық функция- электронның қозғалысын толқын ретінде қарастырады.  Анықталатын мәселе бұрынғы-электронның атомдағы орның(координатасын), энергиясын анықтау, яғні атомдар спектрлерін анықтау.

Шредінгердін толқындық тендеуі

Шредінгер де Бройльдін гиппотезасы дамыту нәтижесінде толқындық механика ұсынады.Толқындық механикада классикалық физиканың қарапайым тендеуі E=T+U келесі теңдеуге айналады:
Eψ=(T+U)ψ(6) 

Бұл тендеуде Е-сан болып қалады, (T+U) операторға айналады.

Оператор деп берілген шама кандай мәндерге ие болатынын анықтауға мүмкіншілік беретін математикалық әрекеттердің берілген үлеспелігін айтады.Операторларды оларға сәйкес келетін физикалфқ шамалар сияқты белгілейді, бірақ үстінең^ белгі қояды, Н,Р.
 Толқындық механиканың негізгі тендеуі-Шредінгер тендеуі.

Hψ=Eψ (7)

Мүнда Е-жүйенің толық энергиясы,
H=T+U- толық энергияның операторы (гамильтониан)

Т –кинетикалық энергияның операторы.

U –потенциалды энергияның операторы.

Ψ-толқындық функция.  

(7)- Шредінгердін стационарлы тендеуі, ол уақыт бойынша өзгермейтін (консервативті) жүйелерді бейнелейді. Бұл тендеуден басқа Шредингердін уақыттык тендеуі бар, оның параметрлерінің біреуі болып уақыт кіреді. Егер Шредінгер тендеуі үш қлшемді кеңістіктегі бір бөлшектін қозғалысын бейнелейтін болса, ол келесі түрде жазылады:
T=-ħ/2m                                                                  (8)
Мұнда m-болшектін массасы,

-Лапластың операторы, лапласиан.

Толқындық функцияның ψ физикалық мағынасы жоқ, бірақ оның квадратының модулі |ψ| берілген кеністітін обласындағы көлем бірлігіндегі микроболшектін орналасу ықтималдығына пропорционал. Толқындық функцияның ықтималдық анықтамасынан толөынды функцияның нормалау жағдайы шығады:
∫|ψ|dv=1   (9)

dv-көлемнің элементі (интнгралдау бүкіл көлем бойынша жүргізіледі)

(9) тендеудің мағынасы-микроболшекті кеністікте табудың ықтималдығы нақтылы оқиғаның ықтималдығына тең,ягні1.

Шредінгердің тендеуін шешу дегеніміз-жүйенің стационарлы күйін бейнелейтін толқындық функцияны табу.


Толөындық функцияның ықтималдық анықтамасы және (9) тендеу толқындық функцияға келесі тиймдар қояды: толқындық функция сонғы, бірмәнді,үздіксіз,және бөлшек орналаспайтын жерде нольге айналу кажет.


Шредингер тендеуінің кванттық механикадағы маңызы өте зор. Кванттық механикада бөлшектің күйін толқындық функция сипаттайды.Толқындық функция Шредінгер тендеуінің шешімі болып саналады(7), ол увқытқа тәуелсіз, бөлшектін кеністіктегі орналасу ықтималдығың анықтайды. Физикалық жүйенің әрбір стационарлы күйіне  энергияның белгілі мәні сәйкес келеді, сондықтан болшек немесе бөлшектер жүйесі үшін энергия мәндерінің жиналымы дәл келеді.


Стационарлы күйлердің және энергия мәндерінің дискреттілігі бөлшектердің толқындық қасиеттерінәі салдары. Бордың теориясындағы сияқты пастулат емес.

Бақылау сұрақтары:

1. Томсон, Резерфорд моделі
2. Бор теориясының негізгі пастулаттары
3. Планктың постулатының негізін не құрайды?
4. Электронның корпускулярлы-толөынды дуализмі деп нені айтады?
5. Гейзенбергтін негізгі емес принципі.
6. Толқынды функция, оның қасиеттері.
Ұсынылатын әдебиет тізімі:[1, бет 7-20,154-157,2бет 63-70, 6қ бет 11-22, 150-155
  11-12 Дәріс тақырбы: Молекулалардың энергиялық күйлері. Молекулалық спектроскопия теориясына кіріспе. Молекулалық спектрлер, олардың табиғаты,алынатың мәліметтер теориялары. Спектрлер түрлері
Дірістін мақсаты:Молекуланың толық энергиясы, толық энергияны кұраушылар мен танысу.
 Ключевые слова:Энергиялық денгейлер, айналу энергиясы, айналмалы спектрлері, қатқыл ротатор..
Негізгі тезістері және кысқа мазмүны: Энергиялық деңгейлер,энергияның кванттық ауысу ықтималдығы. Айналу энергиясы.Екі атомды молекулалардың айналмалы спектрлері. Қатқыл ротатор.

Заттардың құрылысын, құрылымын, қасиеттерін,әртүрлі параметрлерін анықтау үшін зерттеудін әртүрлі әдістері керек. Әмбебап әдістерінің бірі спектроскопия.

Спектроскопия заттардың сапалық және сандық кұрамын, олардың құрылысын, қасиеттерін, әртүрлі температуралар мен қысымдардағы параметрлерінің өзгеруін үшін пайдалынады. Спектроскопия затпен шағылдырған,таратқан,шығарған,жұтқан электромагнитті сәуленің сапалық және сандық кұрамдарын зерттейді.

Спектроскопия, сол сияқты спектрлер өз қасиеттеріне байланысты бірнеше түрге бөлінеді.

I. Сәулену затпен әрекеттескенде әртүрлңі өзгерістерге ұшырайды. Осыған байланысты спектрер жұтылу,шығару, шашырау, шағылысу спектрлер болып бөлінеді. Соңғы кезде спектроскопия классикалық және лазерлік деп бөлінетін де болды. 

II.Электромагнитті сәулелену толық ұзындығына байланысты түрліауданда орын алады.. Осыған сәйкес спектроскопияның бірнеше түрі бар.

1. Қте қыска толқындар ауданында резонансты γ спектроскопия  толқын ұзындығы 10-10-10-11м

2. Рентген спектроскопиясы- толқын ұзындығы 10-8-10-10  м

3. Оптикалық спектроскопия - толқын ұзындығы 10-3-10-8 м

4. Радиоспектроскопия(микротолқындық спектроскопия, электрондық-парамагнитті резонанс спектроскопиясы, ядролық магнитті резонанс спектроскопия)  - толқын ұзындығы 10-410-2.

Оптикалық спектроскопия зерттелетін объектілерге байланысты екі түрге бөлінеді: атомды және молекулалық..

Спектрлерді түзу үшін молекулардың қандай энергетикалық күйлері қатасатына байланысты спектрлер айналмалы, тербелмелі (тербелмелі-айналмалы), электронды (электронды-тербелмелі-айналмалы) болып бқлінеді.

Спектроскопияда спектр областырының келесі қысқартылған белгілері қолданылады: ультрофиолетті-УФ; инфрақызыл-ИК; ультрафиолетті, көрінетін және инфрақызыл (жалпы түрде)-УВИ.

Спектр- атомдар немесе молекулалардығ бір энергетикалық күйлерден басқа күйлерге ауысқанда жұтқан, шығарған немесе таратқан электромагнитті тербелістерінің энергия кванттарының ұласпалығы.

Микротолқынды аудандағы спектрлер молекулалардың айналмалы қүйде болуына байланысты. Молекуланың кеністектегі айналу күрделі процесс. Сондықтан мұндай қозғалысты 3 бағытта қарастырып үш құраушыларды қолданылады. Осыдан 3 координаттық оське сәйкес молекулада үш инерция моменті болады. Олар IA,IB,IC  деп белгіленеді. Бүл басты инерция моменттері молекуланың ауырлық орталағынан өтеді. Ауырлық орталық координаттық осьтердін басына келтіріледі. Осы негізгі инерция  моменттеріне байланысты молекулаларды бірнеше топқа бөлеміз. Әр топқа өзінің йналмалы спектрлері тен.


Молекуланың айналу қозғалысының энергиясы мына тендеумен анықталады: 

Eайн=h2j(j+1)/8π2J                        (1)

  J-инерция моменті, өлшем бірлігі кг·м2
 h-Планк тұрақтысы, h= 6,626·10-34

j-айналу квант саны

Молекула айналған кезде оның  параметрлнрі түрақты болып қалады, демек re радиус)=const,  j=const демек, мына жоғарыдағы теңдеу (1) былай жазылады:
Eайн=Be·j(j+1)            (2)
Бүл жерде Be=h2/8π2J-айналу тұрақтысы, өлшем бірлігі Дж.

Айналу қозғалысындағы энергия өзгерісі:

ΔEайн=Eайн′-Eайн″=h2[j′(j′+1)-j″( j″+1)]       (3)

Айналу қозғалысында іріктеу ережесі бойынша Δj=±1 болғанда j′- j″=1.

Осыдан (3) тендеу мына түрге келеді:

ΔEайн= h2j(j+1)/4π2J     (4)

Айналу қозғалысына әсер беретін жарық кванты  жұтылады. Оның толқын саны ν-десек

ΔEайн= hс ν

Мұнда с-жарык жылдамдығы

ν= ΔEайн/ hс= h (j+1)/4π2Jc          (5)

Екі атомды молекуланың айналу қозғалысы қатқыл ротатор моделімен түсіндіріліді. Сонда мұндай ротатордың толқын саны төменгі тендеу баңынады     

ν =B′e· (j+1)   (6)

B′e= h/4π2Jc-айналу тұрақтысы, олшем бірлігі м-1.

Бул формулаға тұрақты шамалардың мәндерін қойсақ:

B′e=565981·10-44/J
J-инерция моменті. Жалпы алғанда 

J=∑miri2      (7)

Екі атомды симметриялы молекула үшін 

J= m1r12+ m2r22 (8)

Екі атомды молекула еркін айналған кезде m1r21= m2r22, болса, сонда инерция моменті 

J=μ rе2 (9)

Мүнда μ-келтірілген масса:
μ= m1·m2/ m1+m2= а1·а2/ а1+а2· mс/12    (10)

аi-атомдық массалар, mс-көміртек атомның массасы,

mс/12=1,6604·10-27кг

rе= J/ μ= h /2π2 B′ec μ =1/2π h / B′ec μ   (11)
Айналмалы спектрдегі көрші сызыөтардың сандарының айырымы:
Δ ν= ν1- ν2 = B′e                         (12)

Энергиялық күйлер спектроскопияда көбінде термдер арқылы біріледі. Термдердін өлшем бірлігі м-1, немесе см-1. Оның себебі кванттық механика есептері атомның бір энергиялық күйден екінші күйге ауысу жиілігі hv екі термдер арқылы берілген энергиялық кұйлер айырымына тең екенділігін дәлелдеді, демек hv=F1-F2, F-терм. Айналмалы спектрлерде айналу энергия термдері мынадай теңдеуге бағынады:
Er/hc=F9j)=Bej(j+1)  (13).

Бақылау страқтары:
1. Айналмалы қазғалысының энергиясы мен қозғалыс мөлшелінің моменті.
2. Іріктеу ережесі.
3. Екі атомды молекулардың айналмалы спектрлерінен химиялық байланыстар үзындығын анықтау. 
Ұсынылатын әдебиет тізімі : [3, 141-148, 150-156б.; 4, 46-49б.; 8,224-232б
  13-14 Дәріс тақырбы: Екі атомды молекулалардың тербеліс энергиясы және тербеліс спектрлері. Гармоникалық және ангармоникалық осцилляторларды жуықтау. Молекулалардың энергетикалық күйлер бойынша статистикалық таралуы. Спектрлік сызықтардың қарқындылығы. Екі атомды молекулалардың тербелмелі-айналмалы күйлері мен спектрлері. ИҚ, ЖКШ спектрлерінің айналу құрылымының 0, P, Q, R және S-тармақтары..

Дірістін мақсаты: Екі атомды молекулалардың айналмалы-тербелмелі спектрлері және негізгі сызықтын тербелмелі күрлысымен танысу. Тербелмелі спектрлер арқылы молекулярдық параметрлерді анықтау.

 Ключевые слова:Гармоникалық және ангармоникалық  осцилляторлар. Тербеліс күйлері, энергиялары, термдері.
 Негізгі тезістері және кысқа мазмүны: Екі атомды молекулалардың тербелмелі және айналмалы-тербелмелі спектрлері. Олардың моделдері, энергия мәндері, ауысу тәртібі. Спектрлер түрлері, алынатың мәліметтер.


Екі атомды молеклада тербеліс мынадай тендеуге бағынады: 

f=-ke(r-re)                                   (1)

f-атомдар ядроларының әрекеттесу күші, ke- күш түрақтысы, r және re- ядролар арақашықтығы.

Гармоникалық осциллятор үшін тербеліс энергиясы;

Ev=(v+1/2)h/2π(ke/μ)1/2                      (2)
Ev-тербелістегі қозғалыс энергиясы, v-тербелмелі квант саны, μ-келтірілген масса.

h/2π(ke/μ)1/2= vе, vе-тербелістің жиілігі, олшем бірлігі с-1. vе=сwе, wе-толқын сан (М-1).

Ev=(v+1/2)hсwе              (3)

С- жарық жылдамдығы.


Ангармоникалық осциллятор үшін тербелмелі қозғалыстың энергиясы мынадай тендеуге бағынады:
Ev=(v+1/2)hсwе- (v+1/2)2hсwехе (4)

Бүл жерде хе-ангармоникалық түрақтысы. Тербелістің потенциалды энергия Морзе тендеуіне бағынады:
U=De[1-e-α(r-re)]                                      (5)

U-потенциалды энергия, α-түрақты шама,  (r-re) тербелістегі радиус өзгерісі, De екі атомды молекуланың диссоциалану энергиясы

De=hсwе/4

α=(8π2 μwесх/h)1/2                (6)

Тербелмелі спектрлерде мынадай квант энергиясы жұтылады;

hсv=Ev(v)-Ev(0)
v-энергия жұтылғандағы максимумды жолақтың толқын саны, Ev(v)-кванттык тербеліс деңгейдегі тербелмелі энергия,  Ev(0)- нольге тең квант деңгейдегі тербелмелі энергия.


 Спектрдегі жолақтардың толқын сандары мынадай теңдеулерге бағынады:
V1←0=wе-2wехе
V2←0=2wе-6wехе
                     V3←0=2wе-12wехе                     (7)
V1←0-негізгі  жұтылу жолақтың толқын саны, ол энергияның  V=0 болғанда мәніннен V =1 болған мәнге ауысуына сәйкес

V2←0-бірінші обертонның толқын саны

V3←0-екінші обертонның толқын саны


Тербелмелә квант санының максималды мәні:
Vmax=(1-xe)/2xe                     (8)

Осы квант санға жеткеннен кейін екі атомды молекула үзіліді, демек диссоциацияға үшырайды. Тербелмелі қозғалыстың үлгісі ретінде гармоникалық осциллятор алынып қарастырылғанда бүл түсінікті болады.Тербелмелі қозғалыстың максималды энергиясы 

Еmax,v= hсwе/4 xe= De      (9)

Молекуланы нольдік деңгейден максималды деңгейге ауыстыру үшін керекті энергия:
Еmax,v- Ev(0) = hсwе/4 xe(1- xe)2               (10)

Зат газ күйнде бол,анда тербелмелі қоз,алыс үдеуімен қатар айналмалы қозғалысы да артады. Сол себептен молекулалардың спектрлері әдетте айналмалы-тербелмелі болып түседі. Айналмалы –тербелмелі қозғалыстардың энергиясы

Ev,r=Er+Ev=Bv j(j+1)+Ev= Bv j(j+1)+(v+1/2) hсwе-(v+1/2)2 hсwеxe          (11)
Молекула негізі және қозған тербелмелі қозғалыста бола түра айналмалы күйлерде таралады. Сонда бір тербелмелі күйден екінші күйге ауысқанда молекулалардың айналмалы күйлері де өзгереді. Тербелістегі энергия ауысуын қарастырғанда айналмалы күйлердә де ескеру қажет. Мұндай екі қозғалыстардың термдері қосылып айналмалы-тербелмелі қозғалыстардың жалпы термдерін береді.

G(v) =we(v+1/2)-Wexe(v+1/2)2                          (12)

Тербелмелі қозғалыстын термы.

F(j) =Bv j(j+1)                             (13)
Айналмалы өозғалыстын термы.
Ev,r/hc=G(v)+F(j)=we(v+1/2)-wexe(v+1/2)2 +Bvj(j+1)           (14)
Айналмалы қозғалыстың айналу түрақтысы Bj тербелістің әсерінең өзгеріп Bv-ға ауысады:
Bv=Beα(v+1/2)                                    (15)
Екі тербелмелі күйлерді алып, олардың квант сандары v′және v″    деп келісейік.Сонда осы екі тпрбелмелі күйге сәйкес айналмалы деңгейлер жүйесінің схемасың түсіруге болады.


  Сұйық не катты фазаларды зерттегенде айналмалы күйді қарастырмай тек тербрлмелі күйлерді ғана ескеруге болады.


Сол сияқты газдардың сұйықталған ерітіндісін зерттегенде  айналмалы күйлерді ескермеуге болады. Мұндай жағдайда айналмалы күйлерді көрсететін сызықтарды айырып алуға болмайтындығы спектрді кең жолақтар түрінде келтіреді.


Айналмалы-тербелмелі спектрдегі айналмалық структураны талдайық. Іріктеу ережесі бойынша таза айналу күйде ∆j=± 1, сол себептен түрлі тербеліс деңгейлераралығындағы ауысуда айналмалы кқйлердін екі сериясы қалыптасады, демек олар   ∆j=+ 1  мен   ∆j=-1     сәйкес. Осыдан айналмалы-тербелмелі спектрде екі R мен Р тармақтар түсетіні айқын. R—тармақ    ∆j=+ 1   болғанда ,       Р тармақ   ∆j=-1болғанның белгісі. Екі серия аралығында нольдік деген аралық түседі (жолақ басы V0) Ол таза тербелмелі ауысуға сәйкес, яғни v0=G′(v′)(j′=0)-G(v″)(j″=0). Сол себептен Р тармақ j′=j″=1 дегеннен басталады.  ∆j=0  тең болмайды, бұл іріктеу ережесіне қайшы келіп тұр.  . R—тармақ     v0-дан жоғары жиіліктер жағында орналасады жіне оның бірінші сызығы  j=0      болғанда басталады.


R—тармақтағы сызықтың айналу квант саны  j′=j″+1. Оның тендеуі 

νR=v0+F′(j′)-F″(j″)=v0+B′v(j+1)(j+2)-B″vj(+1)=v0+2 B′v+(3 B′v-  B″v) j+  (B′v- B″v)j2   (16)

Айналу квант саны j′=j″ мынадай мәндерге ие болады j= 0,2,3,.... Р-тармақ үшін j′=j″-1 және де

νз=v0+F′(j′)-F″(j″)=v0+B′v(j-1)j-B″vj(+1)=v0  (B′v+B″v)j +  (B′v- B″v)j2     (17)
j′=j″ және ол 1,2,3... т.с.с. мәндерге ие болады. B′-B″-айырым аз болғандықтан кіші jмәндері үшін жуақтап айналу мен тербелістің бір-біріне әсерін ескермеуге болады. Сонда  B″≈ B″= B′ десек vr=v0+2B+2Bj vp=v0-2Bj.
Бақылау страқтары:
1. Молекулалардың тербелмелі және айналмалы-тербелмелі күйлері. Олардың спектрлері.

2. Гармоникалық және екі атомды молекулардың тербелмелі қозғалысының моделдері.

3. Тербелмелі спектрлердін диссоциялану энергиясымен химиялық байланыстын мықтылығын анықтау.

4. Тербелмелі күйлерінің классикалық жіне кванттық механика тұрғысынын қарастыру.
Ұсынылатын әдебиет тізімі : [3, 156-168б; 4, 49-55б; 3қ, 62-69б.; 6, 33-40б., 7 232-239б. ]

15-16. Дәріс тақырбы: Екі атомды молекулалардың термдері. Кванттық сандар және атомдық термдер. Негізгі кү шарттары. np2 конфигурациясына арналған микрокүй кестесі....

Дірістін мақсаты:Атомдық термдер, олардың жіктелүің қарастыруы.
 Ключевые слова:Атомдық термдер
Негізгі тезістері және кысқа мазмүны: Атомдық термдер. Атомның векторлық моделі.

Көп электронды атомдарды қарастырғанда атомның векторлық моделіне сүйгенген жөн. Бір электронды атомдарда қозғалыс мөлшерінің моменті (вектор) электрон моментіне тең. Ол квант саны l-мен анықталады, ал проекциясы m-деген шамамен белгіленеді. Электронның спин-векторы және оның проекциясы Sжәне ms квант сандарымен көрсетіледі. Көп электронды атомдарда толық орбитальды момент және оның проекциялары да осы сияқты квант сандарымен анықталады. ОларL,Ml,S,MS,L- бүтін оң танбалы сандарға тең, яғни олар 0,1,2,3....., ал   шама + L мен – L-ге дейін өзгереді. Аралығы бірге тең болады. S не бүтін сандарға 0,1,2,3,....., не болшек сандарға ½,3/2,5/2....т.с. с тең болады. MS мәні – S-тан + S-ка дейін аралығы 1-ге тең болып өзгереді. Ml шаманың саны (2 L+1), ал MS- саны (2 S+1)-ге тең.


MS- шаманы мультиплеттілік деп атайды. Көпэлектронды атомдарда терм деп белгілі L  және S мәндеріне ие болған энергиялық денгейді айтады. L мәндеріне сәйкес термдер үлкен әріптермен белгіленеді:

L                     0                   1               2          3             4                5

Терм               S                   P               D         F             G              H


 Мультиплеттіктер индекс арқылы көрсетеді. Мысалы   MS=3, ал  L =1 болса, бүл Р-терм. Ол 3Р-деп белгіленеді және «триплет Р» деп аталады. Электрондардың басты квант сандары әртүрлі болуы мүмкін. Мысалы 2р,3р. Мұндай электрондар эквивалентті емес деп аталады. Осындай жағдайда бұл екі р-электрондардың термдері қандай болатындығын қарастырайқ.


Атомның векторлық моделі бойынша жеке электрондардың қозғалыс мөлшерінің моменттері өзара қосылады да атомның қозғалыстарының толықмоментін береді, демек М=∑Mi.Бүл   жерде  Mi.-l квант сандары арқылы берілсе, Mi.- L квант санымен анықталады.

Р –электрондар үшін l1=l2=l     |M1|=|M2|=21/2 l=0,1,2 мәндер үшін |M| тең 0,11/2≈1,41,   61/2≈ 2,45. Векторлық схема арқылы   M және M1 менM2-ден пайда болатының көрсетуге болады.

        M = M1 +M2 (L =0,1,2)

L=0,1,2 болғанда  термдер S,P,D . 2р3р электрондардың толық спиндері былай табылады.

Әр электронның спин 1/2∙ S1=±1/2        S2=±1/2. Толық спиндері тең   S =0, не S =1. Сонда 2р3р конфигурациясы үшін термдер    
               1S     3S      1 P       3P      1 D       3D    
Мl   саны 2 L+1 болу себебінен D термдер (L =2) бестік азғындалған болса Р- L =1термдер (L =1) үштік азқындал,ан болып табылады., демек D терм бес микрокүйлерден, ал Р термдер үш микрокүйлерден түрады. S- терм азғындалған. Енді термдердін азғындалу дәрежесін қарастырсақ мынадай қорытынды аламыз:

1S-1     3S-3      1 P -3      3P-9      1 D-5       3D -15.


Бір электрондық толқындық    функциялар бір азғындалған микрокүйді сипаттайды. Сонда 2р3р конфигурация үшін олардың жалпы саны 1+3+3+9+5+15=36.


Эквивалентті электрондар үшін Паули принципі орындалады. Сол себептен микрокүйлер саны аздау болады. Олар мындай тендеу арқылы табылады:
Сmn=m!/n!(m-n)!

Р2-конфигурацияда m-бір электрон үшін комбинациялар саны, ал n- электрондар саны десек 

Р62=6!/2!4!=1∙2∙3∙4∙5∙6/1∙2∙1∙2∙3∙4=15
Көп электронды атомдарда энергиясы ең төмен терм негізгі терм деп саналады. Негізгі терм Хунд ережесіне бағыныды.


Энергиясы ең төмен  термнің мультиплеттілігі максималды. Мультиплеттілігі бірдей екі термдердін негізгісі максималды  L-мен сипатталады. Негізгі термді анықтау үшін электрондарды орбитальдарға жүптастырмауүа тырысып бір-бірден орналастыру керек. Сонда максималды Мl мен MS –ка ие болған терм негізгі болып табылады. Мысалы 3d2конфигурация V3+- ионға тәң. D-электрондарды 5 ұяшыққа максимальды l мәніне сәйкес жұптастырмай орналыстырайық.

1    2      1      0         -1              -2

↑               ↑                                         -мүндай жағдайда L=l1+l2=3
 S=1/2+1/2=1         Мl=3    МS=2S+1=3  Бүл  3F-(триплет F) терм. Электронның магниттік моменті оның спиндік магнитті моментінен түрады. Бүл екі момент бір-бірімен әрекеттесіп спин-орбитальді момент береді. Мүндай әрекеттесудін энергиясы атомдар жіне молекулалар қасиеттері қарастырылғанда ескерілуі керек. Оның ескерілуі термді бөлек энергия денгей демей энергиялары бірөбіріне жақын энергия денгейлерәнәң тобы деп анықтауды тілейді. Кейбір жағдайларда спинорбитальды әрекеттесу электрондардың тебісу энергияларынан артық та болуы мүмкін. Осы екі әрекеттесуге байланысты 2 жағдай туады.


Бірінші жағдайда спин-орбитальді әрекеттесу j квант санымен көрсетілу себебінен, оны j- j жағдайы дейміз. Бұл жерде әр жеке электронның өзінің толық  жіне жеке моменті М, болады және де ол әр электронның өзінің толық жеке моменті М, және М-моментері ескереді. Толық М моменті әр  электрондардың М моментерінің қосындысынан түрады.


Екінші жағдайда L S деп белгілейді (Рассел-Саундерс жүйесі). Бүл жерде  спин-орбитальді момент аз болып электрондардың тебісу энергиясы басым болады. Мүнда жеке электрондар үшін емес бүтіл атом үшін есептер жүргізілеіді Әрбір атомдық бірнеше микроқуйлере жиыны. Сол жиындар  демек әр термі өзіне сәйкес энергия мәніне ие болады. Термдердің энергияларың Кондон-Шортли параметрлері арқылы белгіліуге болады.Термдердің энергияларың  Кондон-Шортли параметрлері арқылы белгілеуге болады. F0,F2 F4  деген параметрлер иондағы электрондық тебісу энергияның  интегралың көрсететің символдар(белгілер). Бүл параметрлердің өз мәндері әр ионға байланысты өзгеріп түрады.

Бақылау страқтары:
1. Атомдық терм дегеніміз не?

2. Атом термдерінің арасындағы негізгі терм дегеніміз не?
3.Рассел-Саундерс жағдайы дегеніміз не?

Ұсынылатын әдебиет тізімі :      [1, 152-176][2, 98-122б.] [3к, 115-122.]
17-18. Дәріс тақырбы: Кристалдық өріс теорияс. Күшті және әлсіз өрістер. Атомдық термдердің  бөлінуі. Жоғары  және төменгі спиндік күйлері. Кристалл өрісі бойынша тұрақтану энергиясы, оны есептеу. Әр түрлі электрондық dn-конфигурациялары үшін әлсіз кристалды өрістегі атомдық термдерді бөлу (топтық теорияны қолдану). Комплексті қосылыстар спектріндегі электронды ауысулардың санын түсіндіру...
Дірістін мақсаты: Кристалл өріс теориясың қарастыру.
Ключевые слова: 

 Негізгі тезістері және кысқа мазмүны: Ауспалы металл иондары комплексті қосылыстар түзеді. Осындай әсер нәтижесіндегі энергиялық өзгерістер   комплексті өосылыстардың көп қасиеттерін, соның ішінде магниттік, электрлік, спектрлік, термодинамикалық, радиоспектроскопиялық қасиеттерді түсіндіреді. 

Ауспалы металл иондары комплексті қосылыстар түзеді. Комплексті қосылыстардағы лигандылар орталық ионның d- орбитальдар энергиясына әсер береді. Осындай әсер нәтижесіндегі энергиялық өзгерістер   комплексті өосылыстардың көп қасиеттерін, соның ішінде магниттік, электрлік, спектрлік, термодинамикалық, радиоспектроскопиялық қасиеттерді түсіндіреді. Кристалл өріс теориясы негізінде лигандттар өрісінің орталық ионға қандай әсер берілетіндігі келтіріледі. Теорияның қағидалары:
1. Комплексті қосылыстардың бөліктер аралығында тек электростатикалық күштер орын алады, олар тек ион-ионды не ион-дипольді болу керек.

2. Толық ионның (ауспалы металл ионы) төнерегіндегі лигандтар тек нүкте түрінде қарастырылады. Яғни олардың структуралары ескерілмейді, олар тек белгілі заряд, радиус немесе дипольды моменті бар болшектер деп қарастырылады.

3. Орталық ионның электрондық структурасы қарастырылады. Мұндай d немесе f орбитальдврдағы электрондар кванттық химия түрғысынын талданады.

4. Лигандалардың орталық  атомға әсері симметриялы зандарға бағынады. Кристалл өріс энергиясы екі түрлі жуыөтауларға сүйенеді. Металл иондарындағы электрондар бір-бірімен тебіседі, сонымен қатар олар лигандтардың зарядтарымен де тебіседі. Егер электрондар аралығындағы  тебісу күшімен салыстырғанда лигандтардың  тебісуі аз болса, лигандтардың электростатикалық өрісі әлсіз деп табылады. Керісінші жағдайда лигандылардың электростатикалық өрис күші үлкен болып олар күшті өріс береді.

Күшті  өрісте  мультиплеттілік симметрияны төмендету арқылы табылады. Ол үшін:
1. Жоғары симметриялы нүктелі топтың орбитальдары төменгі симметриялы топтардың орбитальдарымен сәйкестендірлу керек.

2. Осы томенгі симметриялардағы орбитальдардағы жетіспейтін электрондарды косуымыз керек.

3. Томенгі симметриялы топтпғы электрондығ конфигурациялардың куйлері анықталады.

4. Спиндік мультиплиттілікті ескере отырып төменгі симметриядағы электрондық куйлерді жоғары симметриядағы күйлермен салыстыра отырып түзету (корректировка) жүргізі керек.

Күшті өрістегі тнрмдер әлсіз өрәстегі термдермен тығыз байланысты. Өріс күші металл ионның қарастырып отырған электрондық конфигурациясына байланысты  (dn-n=1,2,3….) өзгерген сайын термдер бір-біріне ауыма береді.

Табане-Сугано диаграммалары әлсіз өрістердден күштіге аусқандағы түрлі энергиялық денгейлер мәндерін береді. Энергиялар Е/В мен Dq/B функциялар арасындағы байланыстар түрінде беріледі. В-Рака пераметрі, алС/В –деген қатынас түрақты болып алынады. Мүндай диаграммаларда нольдік энергия ретінде негізгі тқмен энергиялы терм алынады.


Оргел диаграмамасында термдердің мультіплеттігі негізгі термдермен бірдей болады, яғні бүлар көбінде әлсіз өрісте қолданылады. Оргел диаграммасы көмегімен мультиплеттілік бойынша руқсат етілген электрондық спектрлерді түсіндіруге болады.


Кванттық химия есептері бойынша Oh өрісіндегі Ni(II)  комплекстік қосылыстар үшін мынадай энергия мәндері үсынылады:

3T2g-E=-2Dg

3A2g-E=-12Dg


3T1g(F) және 3T1g(P) -[6Dgp-16(Dg)2]+[-6Dg-p]E+E2=0

Осы тендеулерді салыстырып көрсек 3T2g және 3A2g термдердән энергия міндері Dg шаманың сызықты функция екендігін кқреміз. Спинді ескермеген  жағдайда кез-келген лиганд октаэдрлі комплексте 3T2g мен 3A2g күй аралығында 10 Dg мәнге тең болады. Оргел және Танабе-Сугано диаграммалардан 3T2g → 3A2g ауысу ең төменгі энергиялы екендігі түсінікті. Олай болса 10 Dg (кейде ∆ деп белгіленеді) ауысу энергиясы, яғни оны өзіне сәйкес жолақтың жиәләгәне теңестіруге болады. (олшем бәрлігі см-1).


Жоғарыда келтірілген тендеудегі р шама -3Р к.йдін энергиясы. Осы тендеу екі жауап береді. Ьіреу 3Т1g(Р), екіншісі 3Т1g(F), термдерге сәйкес. Бүл теңдеу .сынылғанда химиялық байланыста коваленттілік жоқ деп жорамалдаған. Егер осы тендеу арқылы есептелген энергия мәндері тәжіриберден, демек электрондық спектрлерден алынған мәліметтерден ауытқитын болса, оны коваленттілік ескерілмейді деп түсіндіреді. Коваленттілік үлесі β:
Β=[(B-B1)/B]100
В-жеке ионның Рака параметрі

B1-комплексті қосылыстағы Рака параметрі.

Бақылау страқтары:
1. Кристалл өріс теорияның қағидалары.

2. Күшті  өрісте  мультиплеттілік симметрияны қалай табылады.

3. Табане-Сугано диаграммалары

Ұсынылатын әдебиет тізімі : [1. 98-128б] [2, 125-137б[3қ242-254]
19-20  Дәріс тақырбы: Химиялық байланыс теориясы, молекулалық орбиталық әдіс. Гейтлер - Лондон әдісі (валенттік байланыс әдісі - ВБ әдісі), химиялық байланыстың себебі.Қолданбалы кванттық химия.  Хюккельдің қарапайым MO әдісімен кванттық-химиялық есептеулер. Цис-бутадиен мен этиленнің МО-ны топтық теорияны қолдану арқылы есептеу. Төмендетілмеген кескіндермен түрлендірілетін МО-ның құрылысы. MO энергияны есептеу..
Дірістін мақсаты:МО әдісіне сүйеніп зат қасиеттерін, оның қүрылысын, қүралымын, сонымен байланысты физикалық (спектроскопиялық) әдістерді тиімді қолданып,табылған мәліметтерді талдап, талқылауды білу.
 Ключевые слова:Атомдық термдер
Негізгі тезістері және кысқа мазмүны: Молекулалық диаграммалары. Мо әдісінің негіздері.


Бұл әдісті үсынған Р.Малликен. Әдістін негізін келесі түсініктер күрайды.

1. Молекула өзінің жекелігін сақтайтың атомдардан емес, түтас бөлшек түрінде қарастырылады.

2. Егер ВБ әдісінде толқындық функция Н2молекласындағы екі электроның қозғалысын сиппатайтын болса, Мо әдісі жеке электрондардың толқындық функцияларын қарастырады. Бүл әдісте 1ші, 2ші, ... nші электрондардың толқындық функциялары ψ1,ψ2......ψn деп белгінеледі. Әрбір электрон молекулада белгілі молекулярлық орбиталда (МО) орналасады және өзіне сәйкес толқындық функциямен сипатталады.

3. Әрбір МО-ға электронның белгілі энергиясы сәйкес келеді, ол осы берілген орбиталдың ионизациялану потенциалының мәнімен сипатталады.

4. Электрондарға толған молекуланың МО-ң жиынтысы оның электронды конфигурациясы деп аталады.                                                                                                                                                                                                                                       

Молекуланың электронды конфигурациясы келесі екі фундаменталды жағдайларға сүйенеді:
1. ең кішкентай энергия принципі (электрон молекулада энергиясы ең төмен бос орбиталда орналасады)

2. Паулдің принципіне (бір МО-да екі электроннан артық болмайды және электрондардың спиндері антипараллелді болуы қажет)

5. Жеке электрондардың толқындық функцияларының көбейтіндісін алатың болсақ, ол бүкіл молекуладағы электрондардың қозғалысын сиппатайтың толқындық функцияны ψ береді.

                                    Ψ= ψ1,ψ2......ψn                                    (1)

Бірэлектронды молекулалық толқындық функциялар  молекула күрамындағы атомдар электрондарының толқындық функцияларының сызықты комбинациялары ретінде алынады. Бүл әдіс МО ЛКАО (СКАО)-атомды орбиталдардың сызықты комбинациясы )яғни олардың әртүрлі коэффициентпен аланған алгебралық қосындысы):
ΨМО=с1 ΨАО1+с2 ΨАО2+    с ΨАОn    (2)

Мүнда: ΨАО1, с2 ΨАО2 –молекула тұзетін атомдар электрондарының толқындық функциялары (атомды орбиталдар), оларды молекулалық орбиталдың (ψ) базисы дейді.

ΨМО –молекулалық орбиталдың базисы деп аталады,

с1, с2 коэффициентер.

6. Молекуланың кемінде бір электроны толған МО-н жоғары МО-ға ауысқанда молекла негізі кұйден қозған кұйге ауысады.

Ең қарапайым жағдайды қарастырайык, молекулалық орбиталь екі атомдардың екі атомды орбиталдарынан кұрастырылады. Молекулалық орбиталдары ψ деп белгілейміз, атомды-φ, атомдарды 1 және 2 сандармен. Яғни 

Ψ=с1φ1+с2φ2                      (3)

Коэффициенттердің екі жинағы болуы мүмкін: с1=c2=1/21/2 оларға энергиялары Е1және Е2(Е1<Е2) екі толқындық функция сәйкес келеді:
Ψ1= (1/21/2)(φ1+φ2)                  (4)

                                              Ψ2= (1/21/2)(φ1-φ2)                   (5)        


Демек, МО әдісі бойынша екі атом молекулаға қосылғанда электронның екі күйі болуы мүмкін-екі молекулалық орбиталдар оларға    ψ1және ψ2 функциялар жауапты: біреуінің энергиясы төмен Е1, екіншісін Е2 бірінші күйге қарағанда жоғары болады.


Егер молекула түзілгенде электрон энергиясы төмен Ψ1 орбиталда орналасса, онда жүйенің толық энергиясы төмендейді, жұйе тұрақты күйге келеді-химиялық байланыс түзіледі. Сондықтан Ψ1 орбиталдарды  байланыстырушы деп айтады.

Егер электрон Ψ2 орбиталға ауыссы, жүйенің энергиясы жоғарлайды, байланыс түзілмейді, керісінше жүйе тұрақсыз бола бастайды. Бұндай орбиталь босатушы деп аталады. Байланыстырушы және босатушы әсер молекулалық орбиталдардың толқындың функцияларының түріне байланысты.


МО ЛКАО әдісін қолданғанда молекулалы орбиталарды және олардың энергиялық денгейлерін табады, содан кейін МО-ды электрондармен орбиталдың жоғарлауна қарай ретімен толтырады. Әрбір  МО-да екі электроннан артық болмау керек. Молекуланың энергиясың электрондармен толтырылған МО-ң энергияларының қосындысы деп есептейді. Молекуланың тұрақтылығы барлық байланыстырушы және босатушы электрондардың энергетикалық балансына тәуелді деп саналады.


МО әдісінде байланыстың реттілігі екіге бөлінген байланыстырушы n және босатушы m электрондар айырымына тең n-m/2.

МО салғанда тек қана валенті атомды орбиталдар-сыртқы электронды қабаттың орбимталдары қолданылады, өйткені тек қана олар химиялық байланыстың түзілуіне негізгі үлес қосады.

ЛКАО әдісімен МО салғанда келесі жағдайлар орындалуы қажет:
1. n атомды орбиталдардан n орбиталдар түзілуі қажет

2. Байланыстырушы және босатушы орбиталдар атомды орбиталдар қабаттасқанда түзіледі.

3. МО-ды түзетін АО-ң шекті айдындары қабаттасуы қажет. Қабаттасу атомды орбиталдардың геометриясымен анықталады.

4. Комбинитленген АО-ң энергиялары жақын болуы қажет.

Бақылау страқтары:
1. Мо әдісінің негіздері?
2. Молекуланың электронды конфигурациясы қандай фундаменталды жағдайларға сүйенеді?
3. ЛКАО әдісімен МО салғанда қандай жағдайлар орындалуы қажет?

Ұсынылатын әдебиет тізімі : [1, 86-89б., 111-118б., 122-125б.; 3, 62-74б.; 4, 24-29б.; 5, 68-75б.; ]
