Лабораторна робота №3.Молекулярний іон водню.
Мета:ознайомитись з поняттям молекулярна орбіталь, основними положеннями теорії молекулярних орбіталей.
Матеріали і обладнання:комп’ютер, методичні вказівки до виконання лабораторної роботи.
Хід роботи:

Теоретична частина

Завдання 1:Розглянути рішення рівняння Шредінгера для молекулярного іона водню в еліптичних координатах і наближення МО ЛКАО при розгляді молекулярного іона водню H2+, орбітальні коефіцієнти, орбітальні енергії.

Завдання 2:Засвоїти і порозуміти фізичний зміст і інтерпретацію інтегралів: кулонівського, резонансного.

Завдання 3:Зобразити енергетичну діаграму МО для іона H2+, залежність хвильової функції φ+(z) від значення координати z, густину ймовірності знаходження електрона на зв’язуючій МО, φ2+(z), залежність хвильової функції |φ->від значень координати z, густину ймовірності знаходження електрона на антизв’язуючій МО φ2-(z). Показати енергетичну криву молекулярного іона H2+.
Практична частина

Завдання 1: Записати вираз для МО молекулярного іона водню H2+ і обчислити відповідні орбітальні коефіцієнти, якщо інтеграл перекривання дорівнює а)S=0; б)S=0,25.
Завдання 2: Побудувати енергетичну діаграму МО для іона Н2+: а) без урахування інтеграла перекривання; б) з урахуванням інтеграла перекривання. Показати, що інтеграл перекривання відмінний від нуля, дестабілізація розпушуючої МО перевищує стабілізацію зв’язуючої.

Завдання 3: Побудувати енергетичні діаграми МО для гомоядерних молекул А2, де А – елементи другого періоду. У якій з молекул - N2, O2, F2 – порядок зв’язку найбільший? Яка з них парамагнітна?

Контрольні запитання:

1. Який фізичний зміст має поняття молекулярна орбіталь?

2. Як класифікують МО двохатомних молекул по симетрії.

3. Перелічить типи молекулярних орбіталей, укажіть їх властивості.
4.Яку інтерпретацію в методі МО мають орбітальні коефіцієнти?
5. Яку інтерпретацію має інтеграл перекривання?
Задачі для самоперевірки

1. У рамках варіаційного методу отримайте основні рівняння методу МО: а) без урахування інтеграла перекривання; б) з урахуванням інтеграла перекривання.

2.Побудуйте делокалізовані МО для молекули BeH2. Як можна перейти до орбіталі, локалізованих на зв’язках Be-H?
3. Побудуйте МО для молекули XeF2 у валентному базисі (5Pzдля Хе і 2Pz для F). Укажіть тип МО і побудуйте для них енергетичну діаграму.
