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Born-Opperheimerova aproksimacija

Jezgre se gibaju sporo u odnosu na elektrone
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Elektronska struktura
molekula

;

Born-Oppenheimerova aproksimacija

valentnih molekularnih
struktura orbitala
Molekula se izgraduje od Molekula se izgraduje tako da se
atoma koji zblizavanjem pretpostave fiksni poloZaji jezgra
medusobno pocinju te se odreduju jednoelektronske
djelovati energije i valne funkcije
molekulskih orbitala.




Metoda molekularnih orbitala
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H,
W, =C, [¢A (1) + ¢B (1)] = Ns [¢A (1) + ¢B (1)]
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Metoda molekularnih orbitala
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Ws = Ns [¢A (l) + ¢B (1)]

W, =N, [¢a ()¢ (D]
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H + Metoda molekularnih orbitala
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Krivulje jednake elektronske gustoce i presjek duz internuklearne osi
za molekulske orbitale H,*
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Ovisnost elektronske energije o internuklearnoj udaljenosti

- GIBANJE ELEKTRONA
(Te +V ) 5Ue - Ee . 5Ue UZ STALNI POLOZAJ JEZGARA

- pretpostavi se geometrija i racuna E,

A A
E(r) )

(b)

Stabilno elektronsko stanje Nestabilno elektronsko stanje
dvoatomne molekule dvoatomne molekule
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Metoda molekularnih orbitala
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H Metoda molekularnih orbitala
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Metoda molekularnih orbitala

Izgradnja molekula metodom MO:

-pretpostave se fiksni polozaji atoma
- odrede se jednoelektronske energije 1 valne funkcije (MO),

-svaka MO opisuje dva elektrona
- popunjavanje MO odredenim redoslijedom



o - molekulske orbitale Metoda molekularnih orbitala

o — simetri¢ne s obzirom na rotaciju za bilo koji kut oko internuklearne osi
g — simetri¢ne s obzirom na inverziju u centu simetrije

u — antisimetri¢ne s obzirom na inverziju u centu simetrije
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Metoda molekularnih orbitala




7t molekulske orbitale Metoda molekularnih orbitala

7T —simetri¢ne s obzirom na rotaciju za 180° oko internuklearne osi
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Metoda molekularnih orbitala

/ RED VEZE

/

Elektronska konfiguracija stanje | p;, | Eq/eV
H, | (0,ls)? mt 1| 4,476
He, | (o41s)%(0,1s)? P 0) nestab
Li, | KK(0,2s)? DI | 1,03
Be, | KK(0,25)%(0,25)? P 0 nestab
B, | KK(0,25)%(0,25)*(0,2p)? P 1 3,6
C, |KK(0,25)%(0,25)(m,2p)* izt 2 3,6
N, | KK(0,2s)%(0,25)?(0,2p)*(m,2p)* P 3 7,37
0, | KK(0,2s)%(0,25)%(0,2p)*(71,2p)*(142p)? Xy 2 5,080
F, | KK(0,25)%(0,25)%(0,2p)*(m,2p)*(1,2p)* 2y 1 2,75
Ne, K|§(0928)2(0u28)2(092p)z(ﬂuzp)4(ﬂ92p)4(0u2 2y 0 nestab

P)

P :E(N _N*)



Metoda molekularnih orbitala

Homonuklearne molekule:

C,

O,

Heteronuklearne molekule:

CO. HE HF ¥ =0,33%, -0,94-%,

H orhbital T orhitals

izoelektronske molekule: CO i N, = ]

Energy




Hibridizacija
H,O

Eksperiment: 104,5 ° ?7?

NH,, CH, ?7?
Eksperiment (NH;): 107 °
Eksperiment (CH,): 109,5 °



Hibridizacija
Pauling & Slater

-funkcije se mijeSaju i nastaju nove funkcije —
hibridne funkcije - hibridne orbitale

-s 1 p hibridne orbitale su ekvivalentne,
imaju maksimume u razli¢itim smjerovima
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CH,

CH,=CH,
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-LCAO (linear combinations of atomic orbitals)

¥=c¥ +c¥ +c¥,+Cc,¥ +Cc¥ +..




Born-Oppeheimerova aproksimacija

1. U ¢emu se sastoji Born-Oppeheimerova aproksimacija?

2. Kakvu ulogu ima elektronska energija u Schrédingerovoj jednadzbi za
nuklearna gibanja?

3. Kako ovisi elektronska energija o internuklearnoj udaljenosti za stabilno, a kako
za nestabilno stanje?

Molekulske orbitale

1. Kako glasi MO-hamiltonijan za dvoatomnu molekulu?

2. Kakve MO dobivamo iz 1s orbitala?

3. Kakve MO dobivamo kombinacijom p-orbitala?

4. Kakve energije ocekujete za MO koje su izvedene iz 2p-orbitala?
8. Kako glasi elektronska konfiguracija za O,?
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