Molekulové orbitaly benzenu

Molekula benzenu je tvofena uzavienym retizkem Sesti atomt uhliku, ke kazdému z nich
je navazan jeden vodik. Pro jednoduchost budou pozity vlastni funkce jednoelektronové
ulohy, tedy ve tvaru linearni kombinace atomovych orbitali — LCAO, Hartree-Fockova
aproximace.
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Proménné c; jsou urceny variacnim vypoctem:
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V maticovém tvaru nabude vypoctet tuto podobu:
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Prvni je matice hamiltonidnu h,,, druha je matice prekryvu S,,. Zanedbdme matici pie-
kryvu (S, = 0,,,) a podle Hiickelovy aproximace pouzijeme matici hamiltonianu

huu - Eéuu + t(éu,u—i—l + 5u7y—1> (4)
Pro i. atom plati rovnice

(6 — E)Cz + t(Ci_l + Ci+1) =0 (5)
Navic plati okrajova podminka pro uzavieny retizek:

CNy1=C = Cr=0C (6)

V plném maticovém zapisu lépe vynikne, ze jde o problém hledani vlastnich hodnot:
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Nahradime-li pro piehlednost * = ¢ — F, vyjde pro nulovy determinant tato sekularni
rovnice:
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Snadno lze vyjadrit energii, tj. £ =€ — x.
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Nyni tedy zname (alespoii obecné) energetické hladiny molekulovych orbitali. Orbitali
je celkem Sest, elektronil je rovnéz Sest, zaplnény proto budou v zakladnim stavu pouze
orbitaly s energiemi FE;, Fs, Fs.

Podle energetickych hladin, vlastnich hodnot, lze urcit vlastni vektory, totiz vlnové
funkce orbitalt vyjadienych podle vztahu [I}

E1:€+2t Cl = Cy = C3 = C4 — Cy = Cg
FEy=FE3=¢€+t |c1=—c5+Cg;Ca = —C5;C3 = —C6;Cq4 = C5 — Cp
Ey=FEs=¢—1t €] = €4 = —C5 — Cg;Ca = C5;C3 = Cg

E6:€—2t Cl = C3 =Cyg = —Cp = —C4 = —Cg

Orbitaly jsou znazornény na obrazku. Hladiny Fy = E3 a F,; = Ej jsou degenerované a
kazdé z nich odpovida dvojice orbitalll pro c5 = ¢ a c5 = —cg.



Obréazek 1: Molekulové orbitaly benzenu.

Obrézek byl prevzat z internetové stranky:
http://user.mc.net/ buckeroo/ARSY.html.
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