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Введение в МО 
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https://studme.org/322288/matematika_himiya_fizik/kvantovo_himicheskie_raschety 

Молекулярных орбиталей метод, важнейший метод 

квантовой химии. В основе метода лежит представление о том, 

что каждый электрон молекулы описывается своей волновой 

функцией — молекулярной орбиталью (МО). Вследствие 

невозможности точно решить Шрёдингера уравнение для 

систем с двумя и более электронами, способ получения 

выражения для МО неоднозначен. На практике чаще всего 

каждую МО yi представляют как ЛКАО — линейную 

комбинацию атомных орбиталей (AO) cр (приближение МО 

ЛКАО) вида i = pcipp, где i — номер МО, р — номер АО, cip 

— алгебраические коэффициенты, являющиеся мерой 

вкладов индивидуальных АО в МО.

Например, в молекуле водорода в образовании МО могут 

участвовать только 1s атомные орбитали двух атомов 

водорода, которые дают две МО, представляющие собой 

сумму и разность атомных орбиталей 1s1 и 1s2 – МО± = C11s1 

±C21s2.

https://studme.org/322288/matematika_himiya_fizik/kvantovo_himicheskie_raschety
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https://chemistry.ru/course/content/chapter3/section/paragraph3/subparagraph1.html

Метод МО 
Электронная плотность этих двух состояний пропорциональна |MO±|2. Поскольку в 

молекуле водорода взаимодействие возможно только по оси молекулы, то каждая из 

MO± может быть переобозначена как σсв = 1s1 + 1s2 и σ* = 1s1 – 1s2 и названа 

соответственно связывающей (σсв) и разрыхляющей (σ*) молекулярными орбиталями 

Распределение электронной плотности в молекуле H2

https://chemistry.ru/course/content/chapter3/section/paragraph3/subparagraph1.html
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Основные положения метода 

молекулярных орбиталей (МО ЛКАО)
1. В результате линейной комбинации две атомные орбитали 

(АО) формируют две молекулярные орбитали (МО) – 
связывающую, энергия которой ниже, чем энергия АО, и 
разрыхляющую, энергия которой выше энергии АО.

2. Электроны в молекуле располагаются на молекулярных 
орбиталях в соответствии с принципом Паули и правилом 
Хунда.

3. Отрицательный вклад в энергию химической связи электрона, 
находящегося на разрыхляющей орбитали больше, чем 
положительный вклад в эту энергию электрона на 
связывающей МО.

4. Кратность связи в молекуле равна деленной на два разности 
числа электронов, находящихся на связывающих и 
разрыхляющих МО.

5. С повышением кратности связи в однотипных молекулах 
увеличивается ее энергия связи и уменьшается ее длина.

https://chemege.ru/metod-molekul-orbitaley/

Энергетическая диаграмма образования 
молекулярных орбиталей из двух атомных 

орбиталей.

https://chemege.ru/metod-molekul-orbitaley/
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Принципы формирования молекулярных 

орбиталей

Молекулярные орбитали, образованные из s-атомных орбиталей, обозначаются σs. Если МО образованы рz-
атомными орбиталями – они обозначаются σz. Молекулярные орбитали, образованные рx— и рy-атомными 
орбиталями, обозначаются πx и πy соответственно.

Схематическое изображение пространственной ориентации орбиталей

при образовании σ-связи в результате s — s-, s — pσ-, pσ — pσ-

взаимодействий (а) и π-связи в результате pπ — , pπ — , dπ — dπ —
взаимодействий (б).

Энергетическая диаграмма атомных и 

молекулярных уровней водорода

https://chemege.ru/metod-molekul-orbitaley/
https://chemistry.ru/course/content/chapter3/section/paragraph3/subparagraph1.html

https://chemege.ru/metod-molekul-orbitaley/
https://chemistry.ru/course/content/chapter3/section/paragraph3/subparagraph1.html
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Принципы формирования молекулярных 

орбиталей
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Методика заполнении молекулярных 

орбиталей 
1. Каждой МО отвечает определенная энергия. Молекулярные орбитали 

заполняются в порядке увеличения энергии.
2. На одной молекулярной орбитали может находиться не более двух 

электронов с противоположными спинами.
3. Заполнение молекулярных квантовых ячеек происходит в соответствии с 

правилом Хунда.

https://present5.com/ximicheskaya-svyaz-priroda-ximicheskoj-svyazi-ximicheskaya-svyaz/

Экспериментальное исследование (изучение молекулярных спектров) показало, что 
энергия молекулярных орбиталей возрастает в следующей последовательности:

σ 1s < σ *1s < σ 2s <σ *2s < σ 2pz < π 2рх = π 2ру < π *2рх = π *2ру < σ *2pz.
Звездочкой (*) в этом ряду отмечены разрыхляющие молекулярные орбитали.
У атомов В, С и N энергии 2s- и 2p-электронов близки и переход 2s-электрона на молекулярную 
орбиталь σ 2pz требует затраты энергии. Следовательно, для молекул В2, С2, N2 энергия 
орбитали σ 2pz становится выше энергии орбиталей π 2рх и π 2ру:

σ 1s < σ *1s < σ 2s <σ *2s < π 2px = π 2ру < σ 2pz <π *2рх = π *2ру < σ *2pz.
При образовании молекулы электроны располагаются на орбиталях с более низкой энергией. При 
построении МО обычно ограничиваются использованием валентных АО (орбиталей внешнего слоя), так 
как именно они вносят основной вклад в образование химической связи.

https://present5.com/ximicheskaya-svyaz-priroda-ximicheskoj-svyazi-ximicheskaya-svyaz/
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Бинарные соединения (водородные)

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_California_Davis/Chem_110B%3A_Physical_Chemistry_II/Text/10%3A_Bonding_in_Polyatomic_Molecules/10.3%3A_Why_is_Be
H2_Linear_and_H2O_Bent%3F

https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_California_Davis/Chem_110B%3A_Physical_Chemistry_II/Text/10%3A_Bonding_in_Polyatomic_Molecules/10.3%3A_Why_is_BeH2_Linear_and_H2O_Bent%3F
https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_California_Davis/Chem_110B%3A_Physical_Chemistry_II/Text/10%3A_Bonding_in_Polyatomic_Molecules/10.3%3A_Why_is_BeH2_Linear_and_H2O_Bent%3F
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Молекула воды

https://www.o8ode.ru/article/water/ctroenie_molekuly_vody.htm

https://www.o8ode.ru/article/water/ctroenie_molekuly_vody.htm
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Оксиды

https://ppt-online.org/103878

https://ppt-online.org/103878
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