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Квантова механіка та квантова хімія

Тема 7: Метод молекулярних орбіталей


Перелік питань:

1. Метод молекулярних орбіталей (ММО). Рівняння Шредінгера для молекулярного іону водню. Наближення МО ЛКАО. 

2. Метод МО ЛКАО для двохатомних молекул. Принципи побудови енергетичних діаграм.

3. Енергетичні діаграми для гомоядерних молекул елементів першого та другого періодів. 
4. Метод МО ЛКАО для багатоатомних молекул. 

5. Двохатомні гетероядерні молекули. Основні наближення та розрахункова схема методу Хюккеля. Молекулярні діаграми спряжених систем. 
Задачі:

Складіть енергетичні діаграми молекулярних орбіталей частинок K2+, F2 і LiF, напишіть електронні формули молекул та визначте порядок зв’язку у них. Які магнітні властивості частинок? Порівняйте стабільність частинок.
Чи може існувати молекулярний іон B22+? Відповідь обґрунтуйте.
Пара- чи діамагнітні властивості буде проявляти молекула F2?

