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Hlavni cil dnesni prednasky: rozdil mezi
vazbami v molekulach , pred a za carou®.




10.3 7 Molekulovy ion H,*

elektron

Operator energie, , pro (jediny) elektron?



(a) MO = Linearni kombinace AO
(MO-LCAOQO)

Co je znazornéno na obrazcich?
ProC ziskavame prave 2 vinové funkce?



(b) Vazebny MO pro H,* v tzv. minimalni bazi




Obecne:

Pro nekonecné velké sady AO (tzv. baze)
Ize kazdy MO vyjadrit presné.

Jak rozumét , dalsim”“ MO, které v LCAO vzniknou,
Kdyz zvetSime bazi?



2.4 Konstrukce MO interakci dvou identickych AO
MO1 (vazebny):

Constructive
interference

(a) Wave functions combined for o,

Jak to?
Lze to ziskat z vypoctu, ale stejné tak i z uvahy
o symetrii elektronové hustoty.



( ) musi byt symetrickd
vuci stredu soumeérnosti molekuly
(jakoZz i vsem dalsim prvkum symetrie).

W symetricka (S) nebo antisymetricka (AS)
vuci stredu soumeérnosti molekuly.



MO?2 (protivazebny):

Destructive
interference

(c) Wave functions combined for o




lzoplochy a symetrické nalepky MO

Orbital , Znémeckého ,,gerade”:




Schematickeé znazorneni MO

Vyjadruje relativni znaménka a relativni velikosti koeficientu AO v MO.

Stinovany orbital zna¢i znaménko +, prazdny orbital znaci znaménko -.

Orbital

ldenticky fyzikalni vyznam



Energie MO: Interakcni diagramy

je mensi nez



Interakce dvou AO stejného typu je primo umeérna jejich
tzv. prekryvu S S



10.3.2.3 Prekryvovy integral

Obrézek 3.3 Pfekryv dvou atomovych Is orbitalii

V obrazku jsou modfe znidzorn&ny z4vislosti Is orbitalfi (y,.),) na jedné
z prostorovych soufadnic, zelen& je zndzomén graf soutinu y,.y,.
Funkee 9.}, nabyva hodnot podstatng vétSich neZ nula pouze v oblasti,
ve které se od nuly podstatn& Li&f ob& funkce y,,7,.

Obsah vybarvené plochy pod grafem funkce y,.y, je ¢iseln& roven
integralu z této funkce v mezich od - «o do oo,




Prekryvovy integral vs. vzdalenost jader,
definice

space




10.3.3.1 Polarni vazby
(interakce dvou AO o ruzné energii)




10.3.2 Zaplhovani hladin, systémy se 2 e~
!

Analogicky k vystavbovému
principu pro atomy

1. V poradi rostouci energie
(potrebuji vypocet, pouze u nékterych
dvojic MO je poradi v energii zrejmé )

2. Pauliho princip

(maximalné 2 e~ s opaénym spinem / 1 MO)

3. Hundovo pravidlo
(u MO se stejnou energii, maximalni pocet

sVvVvV/




10.3.2.4 Jiné pocty elektronu (4,1,3);
pojem rad vazby

4 elektrony:

1 elektron: 3 elektrony:



Prekryvové integraly nulové
diky symetrii VYSLEDNE molekuly

VF
Symetricka
(S) vudi
zrcadelni v xy

VF
AntiSymetricka
(AS) vudi
zrcadelni v xy




10.3.2.4 Molekuly A,: orbitaly typu .




10.3.2.4

Molekuly A,:
orbitaly typu .

bez interakce
S-pp




Interakce s-p




Které molekuly 2. periody jsou popsany obrazkem (a) resp. (b)?



10.3.3 Heteronuklearni molekuly AB

Symetricky dovolené
interakce:

(Ktery z prvku A, B je
elektronegativnéjsi?)




Obr. 10.41 Diagram energii MO molekuly NO




Bonus: .rb

italy mo

-Oe

lekuly CO
o



Bonus: Elektronova struktura CO

16
10 valencnich elektronu -)sazeno je spodnich 5 MO




