
  MO(i( نظريه اوربيتال مولکولي 

راي تشريح چگونگي تشکيل پيوند کوالانسي پيـشنهاد شـده اسـت، نظريـه              نظريه ديگري که ب   

 تشکيل پيوند بـه يکـديگر   در اين روش فرض بر اين است که وقتي دو اتم براي         . اوربيتال مولکولي است  

آيند که آنهـا را        ترکيب شده و به وضع جديدي در مي        ا يکديگر هاي اتمي آنها ب   شوند، اوربيتال   نزديک مي 

" هاي مولکولي مربوط به تمام مولکول هستند و بنا به همان اصـل           اوربيتال. گويند  اوربيتالهاي مولکولي مي  

رونهـاي  ، الکتنچه که در مورد جاي دادن الکترونها در اوربيتالهاي اتمي ديديم  و با روشي مشابه با آ     " آفبا  

ا حـروف         همانطور کـه اوربيتال   . گيرند  اي سازنده مولکول، در اين اوربيتالها قرار مي       اتمه هـاي اتمـي را بـ

s،p،dوf  هاي مولکولي را با حروف      کرديم، در اينجا نيز اوربيتال    مشخصσ،π وδ کنيم  مشخص مي .

  .شود ئولي و قاعده هوند رعايت ميرد پا نيز اصل طدر اين مورد

اي مانند هيـدروژن،      معادله شرودينگر در مورد مولکولها، حتي مولکول ساده        بايد توجه داشت که   

ت در حـل معادلـه شـرودينگر     به اين جه  . م هيدروژن است  ه شرودينگر براي ات   تر از معادل   خيلي پيچيده 

دقيـق معادلـه شـرودينگر    شويم و قادر به حل  براي بدست آوردن اوربيتالهاي مولکولي دچار اشکال مي    

 ـه شکل تقريبي توابع موجي اوربيتال و ناچاريمنخواهيم بود  ي هاي ديگـر اي مولکولي را با استفاده از روش

ر هاي مولکولي وجود دارد که د     روشهاي متعددي براي بدست آوردن شکل تقريبي اوربيتال       . بدست آوريم 

هــاي اتمــي روش عبــارت از ترکيــب خطــي اوربيتالايــن . کنــيم اينجــا يکــي از آنهــا را بررســي مــي

)است )LCAOii.             ـ     در اين روش فرض بر اين است که شـکل تقريبـي اوربيتا  ب لهـاي مولکـولي، از ترکي

معـين،  دليل چنين فرضي اين است که در هـر زمـان            . آيند  اوربيتالهاي اتمي سازنده مولکول بدست مي     

شبيه رفتاري اسـت    تر است و در اين حالت رفتار الکترون مزبور کم و بيش             الکترون به يک هسته نزديک    
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اوربيتالهاي مولکولي ن صورت به احتمال زياد، ايدر . داراستآن الکترون، در اوربيتال اتمي آن هسته      که  

 BψوAψهاي اتمي دو اتم نابراين اگر توابع موجي اوربيتال    ب. هاي اتمي آن دو اتم باشد     بايد شبيه اوربيتال  

هـاي اتمـي بـر روي يکـديگر بوجـود      هاي مولکولي که از انطباق اين اوربيتال     باشد، توابع تقريبي اوربيتال   

BAبه شکل د آي مي ψψ   .نامند ن گونه جمع جبري را ترکيب خطي مياي. است±

                                                

Molecular Orbital Theory1.  

Linear Combination of Atomic Orbital2.  
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