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Isds piridin (C;NH) molekulunun 7 -elektronlu yaxinlasmada spektri, yoni 7 -

elektron enerji soviyyalari, saviyyalor arasinda nozori miimkiin olan har bir kegid ti¢iin tezlik
(v), dalga uzunlugu (A), dalga ododi (V) tapilmis vo atomlarin effektiv yiiklorinin
giymotlori hesablanmigdir.

Molekullarin miixtalif parametrlorini MO LCAO metodu ilo
hesablayarkon molekulyar matris elementlorinin hesablanmasi ilo
olagodar miioyyan ¢otinliklor yaranir. Bu ¢otinliklori aradan
galdirmaq {giin miixtalif yarimempirik metodlardan istifads
olunur. Hiikkel metodu MO molekulunun sade yarimempirik
variantlarindan biridir. Bu metod miistovi qurulusda doymamis
karbohidrogen molekullarina totbiq olunur. Belo molekullarda
7 -elektronlar o -elektronlara nisboton daha miitoharrik olurlar.
Hesab olunur ki, hor bir 77 elektron
molekulun digor elektronlarinin vo niivalorinin yaratdigr orta effektiv sahodo basqa
elektronlardan asili olmadan harakat edir. Molekulyar orbitallar da 7 -elektronlarin atom
orbitallarinin xatti kombinasiyalari soklinds axtarilir:

(oi :Z quZq' (1)
q=1

Belo yaxinlagsma ¢ox vaxt 7 -elektronlu yaxinlagsma da adlanir. (1)-do y, karbon va azot

atomlarmin (Hiikkkel metodunda hidrogen atomlar1 nazors alinmir) 2p,- atom
orbitallaridir. C; -namolum emsallardir. C; -omsallarini hesablamaq iigiin tortib olunmus
tonliklor sistemindoki molekulyar matris elementlori Hiikkel yaxinlagsmalar1 ossasinda
giymatlondirilirlor.

Isdo 7z-elektronlu yaxinlasmada C;NH; molekulunun molekulyar ortiballari (C; -

omsallarimin qiymatlori) tapilmis vo &; orbital enerjilorinin qiymatlori Coul enerji
vahidi ilo hesablanmisdir (&, -nin har bir giymoti 10" -5 vurulmalidir):

g =—-0374749, &, =—0,3471666

&, =-0,338055, g, =—0,289127

g =—0,1800649, gs =—0,255068
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lorindon istifado etmakls piridin molekulunun 7 -elektron enerji soviyyalori arasinda biitiin

nozori kecidlor iigiin tezliklor (v), dalga uzunlugu (A) vo dalga ododi hesablanmis vo

naticalar cadvalds verilmisdir.

qu -omsallarinin qiymaotlorindon istifado etmoklo hom do piridin molekulunda

karbon va azot atomlarinin effektiv yiiklorinin qiymatlori

g = n/(i X N X ‘qu‘z (2

i geA

Hesablanmis qgiymotlordon vo molum v, =

diisturu ssasinda hesablanmisdir. Burada N} - 7 -elektronunu verdikden sonra atomun

malik oldugu yiikk (biitin karbon vo azot atomlar {igiin ng =1), n;—ci MO-ni



elektronlarm  sayidir. i-iizro  comlomo elektronlar olan MO-lar iizro aparilr.
Hesablamalarin naticalori asagidaki kimi olmusdur:

dy =0369667, g, =0.145230
dc, =-0.008220, g, =0.095646
dc, =-0.008220, g =0.145230

7 —elektron A& s Tezlik Dalga uzunlugu Dalga adadi
kecidlori, 14 0 - -1
21 0.12009 1.812350 16541.64 6045.35
351 0.15976 2.411034 12434.19 8042.34
451 0.37278 5.625848 5328.84 18765.81
s o1 0.40965 6.182880 4848.75 20623.87
6_)1 0.52107 7.863783 3812.37 26230.40
%

352 0.03967 5.986840 5007.52 19969.96
4572 0.25269 3.813498 7861.35 12720.46
0.2896 4.370529 6859.41 14578.51
32 0.40058 6.051432 4954.07 20185.42

62
43 0.21302 3.214814 9325.34 10723.47
553 0.24993 3.771845 7948.16 12581.53
653 0.36131 5.452748 5498.01 18185.78
54 0.03691 5.570311 5381.97 18580.56
0.14829 2.237934 13395.95 7464.94

6—>4
65 0.11138 1.680903 17835.20 5606.89
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