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a: Coulomb-integral (elektron a sajat atommagjanak erdterében)



B: kotési vagy rezonancia integral (elektron mindkét mag eréterében), nem szomszédos

atomok esetében nulla. A Hiickel-mddszer legegyszeriibb véltozata a molekulapalydk atfedési

integraljait O-nak tekinti.

Energiaszintek szamolésa: linedris egyenletrendszer szekuléris determindnsanak kiszamoldasa.
Bij=B;i=B, hai és j szomszédos, egyébként 0.
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Etén: osztas B-val, alkalmazva a helyettesitést,
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Ebbdl kovetkezik, hogy €1 = o +  €s &, = o — B. (o és P egyardnt negativ). Viszonyitds: atomi
szint (a, 14sd a fenti dbrat). A m-kotési energia (szénatomok esetén igaz):
QRa+2f)-QCau)=2p

Koefficiensek:
cl(a'e) CZB Ci1X ©
=0 osztas B-val a-e _ =0
cf  ca-g) p ¢ X
N2
Normalasi feltétel: X¢" =1
i=1
c(a-g) ¢ X ©
=0 osztas B-val ot _ ¢ =0
cif  cya-e) B ¢ X
S 2
Normalasi feltétel: X¢" =1
i=1
EbbSl: ¢y =1/V2és c,=1/2 = 1/N2@2p1)+1/322py),

cr=1/V2és c;=-1/2 m= 1/2@2p1) - 1/22py).



m; az etén kotd molekulapélydja, m, az etén lazitdé molekulapdlydja, 2p; az egyik szénatom
atomi p-palydja, 2p, a madsik szénatom atomi p-palydja. Egyelektron-striiség egy adott
atomon: koefficiens négyzete, ami 2 elektron esetén 2-vel szorzandd. Az etén mindkét
szénatomjan az igy szamitott elektronstiriiség 2 x 0,5 = 1.

Allilrendszer
o€ By Pi3 € By 0 x 1.0
Bai a-e P3| =0 B ae B | =0 I x 1|=9¢
1
Bsr Bx a-e 0 B o 0 X
x3 -2x=0
Alkalmazva az eténnél hasznalt helyettesitéseket, elvégezve a szamolast:
ge=a+ 1,418 S=a g=a— 141P.
A koefficiensek: feliilrol lefelé, a m;, m, és m3 MO-kra vonatkozodan.
ci=1/2 c=1/2 c3=1/2
ci=1/\2 =0 c3=-1/\2
ci=1/2 cr=-1/2 c3=1/2
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Butadién

A butadiénre hasonloképpen lehet felirni a fenti determindnsokat és elvégezni a szamolast.
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Benzol
A benzolra vonatkoz6 szekuldris determindns mar hatodrendii, a megoldds megkonnyitéséhez
olyan mddszerekre van sziiks€g, amelyek mar csoportelméletben vald jartassidgot

feltételeznek, ezért ennek ismertetésétol eltekintiink.
A benzol molekulapdlydinak relativ energiaszintjei és szimmetriaviszonyai:

o - 22— o

2 g 8arp—  fm A

o+2—— %

A delokalizaciés energia 2 x (a + 2B) + 4 x (o + B) — 6(a + B) = 2P (a lokalizalt
kettoskotéseket tartalmazo hipotetikus ciklohexa-1,3,5-tiénre vonatkoztatva).



Frost-Musulin korok

Rajzoljunk egy 2 sugart kort a kozépponttal. Ha ebbe az dbran lathaté médon berajzoljuk a
gytriis konjugélt poliéneket jelképezd sokszogeket, a csiicsok és a kor keriiletének érintkezési
pontjai a m-molekulapalydk elhelyezkedését és energiaszintjeit mutatjak.
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