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Tagdim olunan igda m-elektronlu yaxinlasmada qrup nazariyyasindon istifadsa olunaraq
Don néqtavi qrupuna monsub antrasen molekulunun simmetriklogdirilmis molekulyar orbi-
tallary va enerji saviyyalori tapimisdir. Bunun iictin r orbitallarin ¢evrilmalorina baxilmis va
gatirila bilan tasvir qurulmusdur. Molekul ticiin gatiran matris qurulmus va elementlori he-
sablanmisdir. C'HC oxsarhq ¢evrilmosi vasitasilo molekulun enerji saviyyalori miiayyan
olunmusdur.

Acar sozlar: Antrasen, Dy, ndqtovi qrupu, gotirilo bilon tosvir, gotirilo bilmayon tosvir,
gotiron matris

Molekullarin fiziki vo kimyavi xassolorinin miiasir nozariyyasi ¢oxelek-
tronlu sistemlorin miixtolif metodlarla todqiq olunmasina imkan veran kvant
mexanikasinin osasinda qurulmusdur. Belos ki, kvant mexanikasindan istifado
etmoklo miixtalif fiziki komiyyatlori toyin etmok miimkiindiir. Bu mogsadlo
Sredinger tonliyi hall edilmali vo dalga funksiyasi tapilmalidir. Lakin ¢oxmar-
kozli coxelektronlu sistemlar {i¢iin Sredinger tonliyi miirokkabdir va daqiq hall
edilmir. Bunun ii¢lin miioyyan fiziki model asasinda qurulmus miixtalif yaxin-
lasma metodlarindan istifads olunur. ©gor molekulyar sistemlor he¢ olmasa 6z
tarazliq foza konfiqurasiyasinda bu vo ya digor simmetriya xassolorino malik-
dirso, onda qrup nozoriyyosindon istifado etmok miimkiin olur ki, bu halda
Sredinger tonliyini hall etmoadan molekulyar orbitallar1 vo enerji soviyyelorini
toyin etmok miimkiin olur.

Toqdim olunan isdo MO LCAO metodunun [1] sado variantt olan Hiik-
kel metodu osasinda qrup nozoriyyosindon istifado etmoklo antrasen moleku-
lunun simmetriklogdirilmis molekulyar orbitallar1 vo enerji soviyyalori ta-
pilmigdir. Antrasen molekulunun hondasi qurulusu asagidaki kimidir [2]:
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Sak. 1. Antrasen molekulu

Molekul YOZ miistovisindos yerlogsmis, X oxu sokil miistovisino perpen-
dikulyar olaraq yonelib. Koordinat baglangic1 molekulun kiitlo markozindo
yerlosdirilmigdir. C14H;0 - antrasen molekulu D, néqtavi qrupuna [3,4] man-
subdur. D2y néqtavi qrupunun elementlori asagidaki kimidir:

| - vahid element
C2(X) - x oxu otrafinda 180° donma

Ca(y) - y oxu otrafinda 180° dénma
C2(2) - z oxu otrafinda 180° donmo
I - inversiya amoliyyati
Oxy - X0y miistovisinda oksolma
Oxz - X0z miistovisinds oksolma
Oy, - yoz miistovisinds oksolma

Bazis funksiyalar kimi m-orbitallar gotiiriilmiis vo Do, grupunun element-
larine uygun bazis funksiyalarin ¢evrilmoalarine baxilmigdir. Simmetriya ¢ev-
rilmolorinin naticasi codval 1-do verilmisdir.

Cadval 1
Bazis funksiyalarin ¢evrilmasi
Simmetriya elementlori
Bazis funksiyalari | Co¥) Coly) Cy(2) i GCyy Oxz Oy
Ca(2Py) X X % Y4 el As xa X8 X
Ca(2Py) X x X e X X X Xz e
Cs(2Py) X A3 Xz o) X6 X X x6 e
Ca(2Py) xa Xa X8 o s %8 X X “Xa
Cs(2Py) xs Xxs X A8 “Xa wl X8 Xa s
Ce(2Py) x6 X6 X2 Wl e e Xz % X6
C7(2Py) ya Lz & 26 o) W x6 X2 Az
Cs(2Py) 28 A8 Ya xs il Ya Y yal X8
Co(2Py) X p Y10 Yo X9 Y10 Y10 X X9
C10(2Py) %10 Y10 X9 .l -X10 X9 X9 %10 -X10
Cui(2Py) 11 Y11 X13 “f12 “X14 “X13 12 X14 11
Ci12(2Py) Y12 X12 Y14 A1 “X13 “fa4 X11 X13 “A12
Ci3(2Py) X13 X13 Y11 “fa4 Y12 Y1 Y14 Y12 “X13
C14(2Py) Y14 Xaa Y12 “X13 X1 X2 X13 Y11 “Xa4
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Cevrilmoloro uygun matrislorin xarakterlori hesablanmis vo noticalor
cadval 2-doa verilmisdir.

Cadval 2
Cevrilmolors uygun matrislorin xarakterlori
| o ew [ ew | e | 0] ey | e | e |
‘Z(F/g)‘u‘o‘o‘-z’o’o‘z ’-14‘
1
m==3r (T,/¢)x(T/g) )

(1) diisturundan istifado etmoklo simmetriya ¢evrilmoalori naticasindo qu-
rulmus vo 14 tortibli matrislor toplusundan ibarat olan gotirilo bilon I'(g)
tosvirinin gatirilo bilmayon tosvirlorlo ifads olunan diiz comi hesablanmigdir:

[=34,,43B,;+4B,544B,,
Bundan istifado edorok antrasen molekulu iiclin gotiron matris qurulmus
vo molum diisturlarla elementlori hesablanmigdir. Gotiron matrisin siitunla-
rindaki elementlor uygun simmetriyaya malik olan molekulyar orbitallarin MO

LCAO metoduna asason U; = Zcqi X q disturundaki yq atom orbitallarinin Cy;
q

omsallar1 ilo ist-iisto distr [5]. Bundan istifado edorok antrasen molekulu
ucun molekulyar orbitallar qurulmusdur. Antrasen molekulunun qrup noze-
riyyasi metodundan istifads edilmaklo tapilmig simmetriklogdirilmis molekul-
yar orbitallar1 agsagidaki kimidir:

1 1

Uy =50~ Xa+ s~ X)) Uz =50~ X + X6~ X7)
1 1

Uz =50~ X1z + X1z~ X1d U = 5 0a + 4~ s~ Xe)
1 1

Us =30z + 0z~ X6~ X7) Us = 3(1a + X1z~ X1a ~ X1a)

1 1
U; :§u1_.¥4_.¥5+.¥g]'ﬂn ZE':R.': — Xz~ Xet X7)
1

1
Uy =— - YU == - X1z~ + )
9 ﬁ(l'n A10d Y1p 2 Cria — X1z — X1z + ¥1a

1 1
Uyy ZE[X:I. +tat+xs +xe) Uiz :E':I: +xatxet i)

1 1
Uiz =— (e + ¥10) Uta = 5 (s + X1z + 13 + X14)
13 ﬁ':l'n A1od Vig 2 Cria + 11 A1z T X1a

Xg atom orbitallar1 [1,5] asagidaki ifads ilo toyin olunur:

Burada n,I,m- kvant oadodlori, ¢ -eksponensial parametr, S (8. ¢)- haqiqi
sferik funksiyasidir. Antrasen molekulunun =m-elektron enerji soviyyalorini
tapmaq tiglin Hiikkel metoduna osason qurulmus Hamilton operatorunu C
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gotiron matrisi vasitosilo C*HC oxsarliq gevrilmoesine ugratmaq lazimdir. C
gotiron matrisi unitar matris oldugundan o asagidaki sorti 6doyir:
ct=c’
C'HC oxsarliq ¢evrilmasinin naticasi codval 3-do verilmisdir.
Cadval 3
C'HC oxsarhq ¢evrilmasi

1A1,| 2Aw | 3Aw [1By| 2Byg | 3By |1Byg| 2By 3By 4Byy  [1Bay| 2Bsy | 3Bay | 4Bay

w | # i 0
."-? a— 0
8 =P
o B -8
FEEE
—g L ]
D g —g
g [c— ¢
o _ﬁﬁ
-8 —2g | F
«| g 8
g |atE
o ﬁﬁ
B *J’E,S at i

Skalyar komiyyatin operatorunun matris elementlori yalniz eyni gatirilo
bilmoyan tosviro uygun funksiyalar ii¢lin sifirdan forqlidir:

fi,bfri:"ﬁip:m = const - §;;

~ _fLit=1
Burada ¥ _{éii #j , H- operator, ij-msxtolif ({#J) vo ya eyni (i=7J)
gotirilo bilmayan tasvirlors aiddirlor. m,l dalpa funksiyalaranan nimrasidir.

Bu matrisin diagonali boyunca yerloson elementlor iso uygun gatirilo
bilmayan tosvirlors aid olan Hamilton operatorunun maxsusi qiymatloridir.

Antrasen molekulunun 7 - elektron enerji saviyyelori {igiin enerjinin
artmasina uygun ardicilligla

€1=€,= €3= 4= a+f
E5— €= €7— €g= &= €100
€11 €12~ €13~ €14 =0-P
giymotlorini tapiriq.

Gotiron matrisin ifadosinds stitunlarin gotirilo bilmayon tosvirlors
uygunluguna asason bu enerji soviyyslorinin Dy, qrupunun baxilan gotirilo
bilon tosvirino daxil olan gatirilo bilmoyon tosvirlori {izro tosnifati asagidaki
kimi olar:

£3B,5 = faByg = F3B3y = SBay = a+f
€144y = '5'15'15 = r‘E"’-E':tg = 83515 = €18,y = €aBy, — @
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€249y = C8dsy T f3Byg T SaBag = a—Ff
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OIIPEAEJIEHUE CUMMETPU30BAHHBIX MOJIEKYJISIPHBIX
OPBUTAJIEN U YPOBHEM SHEPT'MM MOJIEKY.JIBI AHTPALIEHA
C IPUMEHEHUMEM TEOPUHU I'PYIIII

M.P.BATABOBA, ®.5.AB/1YJIOB, AI' TACAHOB
PE3IOME

B mpencrarnenHoil paboTe, ¢ NPUMCHEHHEM TEOPHUH TPYMI B p — DICKTPOHHOM
MPHOIMKCHUN HaWICHBl CHMMETPHU30BAaHHBIC MOJICKYJIAPHBIC OPOUTATN M YPOBHH SHEPTHH
MOJIEKYIIBI aHTpAIleHa, TMpUHaIekKameld Kk ToueyHoi rpymmne Doy IIpm 3TOM paccMoTpeHsI
npeoOpa3oBaHus p — opOuTanell U MOCTPOSHBI MPHBOAUMBIC MPEACTABICHHs. PaccunTaHb
aneMeHTH npuBomsmmx marpuil C. C momomipio mpeoOpasoBaHus momobust C HC orpe-
JIeNIeHbl YPOBHH YHEPTHH pacCMaTPHUBaeMOil MOJICKYJIBL.

KawueBble cioBa: aHTpaiieH, TodeuHas rpymmna D, NpUBOAMMOE MpecTaBlICHHE,
Herl/IBOILI/IMOC HpeﬂCTaBﬂeHlfle, le/IBO[lHHJ,aﬂ Manl/II_la.

DETERMINATION OF THE SYMMETRIZED MOLECULAR ORBITALS AND
ENERGY LEVELS OF ANTHRACENE MOLECULE BY USE OF GROUP THEORY

M.R.VAHABOVA, F.B.ABDULOV, A.G.GASANOV
SUMMARY

The present work determines the symmetrized molecular orbitals and energy levels of
Anthracene molecule which belongs to Dy, point group using m electron approach in group
theory. For this purpose the transformation of m orbitals has been considered and the reducible
representation has been constructed. For the molecule, the resulting matrix has been con-
structed and the elements of these matrices have been calculated. By using C'"HC similarity
transformation the energy levels of these molecules have been determined.

Key words: anthracene, D,y point group, reducible representation, irreducible represen-
tation, resulting matrix
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