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 Ишдя пиридин ( 55NHC ) молекулунун π -електронлу йахынлашмада спектри, йяни π -
електрон енержи сявиййяляри, сявиййяляр арасында нязяри мцмкцн олан щяр бир кечид цчцн тезлик 
(ν ), дальа узунлуьу (λ ), дальа ядяди (ν ) тапылмыш вя атомларын еффектив йцкляринин 
гиймятляри щесабланмышдыр.  
        Молекулларын мцхтялиф параметрлярини МО ЛЪАО методу иля 
щесаблайаркян молекулйар матрис елементляринин щесабланмасы иля 
ялагядар мцяййян чятинликляр йараныр. Бу чятинликляри арадан 
галдырмаг цчцн мцхтялиф йарымемпирик методлардан истифадя 
олунур. Щцккел методу МО молекулунун садя йарымемпирик 
вариантларындан биридир. Бу метод мцстяви гурулушда доймамыш 
карбощидроэен молекулларына тятбиг олунур. Беля молекулларда 
π -електронлар σ -електронлара нисбятян даща мцтящяррик олурлар. 
Щесаб олунур ки, щяр бир π  електрон 
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молекулун диэяр електронларынын вя нцвяляринин йаратдыьы орта еффектив сащядя башга 
електронлардан асылы олмадан щярякят едир. Молекулйар орбиталлар да π -електронларын атом 
орбиталларынын хятти комбинасийалары шяклиндя ахтарылыр: 

qqi

m

q
i C χϕ ∑

=

=
1

.                                                          (1) 

Беля йахынлашма чох вахт π -електронлу йахынлашма да адланыр. (1)-дя qχ  карбон вя азот 

атомларынын (Щцккел методунда щидроэен атомлары нязяря алынмыр) zp2 - атом 

орбиталларыдыр. qiC -намялум ямсаллардыр. qiC -ямсалларыны щесабламаг цчцн тяртиб олунмуш 

тянликляр системиндяки молекулйар матрис елементляри Щцккел йахынлашмалары ясасында 
гиймятляндирилирляр. 
 Ишдя π -електронлу йахынлашмада 55NHC  молекулунун молекулйар ортибаллары ( qiC -

ямсалларынын гиймятляри)  тапылмыш вя iε   орбитал енержиляринин  гиймятляри  Ъоул енержи  

ващиди иля щесабланмышдыр ( iε -нын щяр бир гиймяти 1810− -я вурулмалыдыр): 
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Щесабланмыш гиймятлярдян вя мялум 
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ляриндян истифадя етмякля пиридин молекулунун π -електрон енержи сявиййяляри арасында бцтцн 
нязяри кечидляр цчцн тезликляр (ν ), дальа узунлуьу (λ ) вя дальа ядяди щесабланмыш вя 
нятиъяляр ъядвялдя верилмишдир. 
 qiC -ямсалларынын гиймятляриндян истифадя етмякля щям дя пиридин молекулунда 

карбон вя азот атомларынын еффектив йцкляринин гиймятляри 
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дцстуру ясасында щесабланмышдыр. Бурада o
An  - π -електронуну вердикдян сонра атомун 

малик олдуьу йцк (бцтцн карбон вя азот атомлары цчцн 10 =An ), −in ъи МО-ни 



електронларын сайыдыр. i -цзря ъямлямя електронлар олан МО-лар цзря апарылыр. 
Щесабламаларын нятиъяляри ашаьыдакы кими олмушдур: 
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π –електрон 
кечидляри, 
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0.12009 
0.15976 
0.37278 
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0.24993 
0.36131 

3.214814 
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0.03691 
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5.570311 
2.237934 

5381.97 
13395.95 

18580.56 
7464.94 

56→  0.11138 1.680903 17835.20 5606.89 
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