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 '��(1.060 A
o �$ $����� 3�� �83� 2.791 eV.   

 

�� ������� *+�� ?�=(�( � ���P *(�� ���3=�� 1��� ��E���� 6&�� ���:  
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Z �  ������� ������� �+���� ���8 �(=� ) 1�(����� 1�� �+���� '%. ( 

\ �  �83�� ���- ������
 ����� ���. 

^ �               :	�; �	83�� A��=( *B��� Y�0+ F ��B( ����7 ������ *+ ��=�% �&;
 ���B(�� ����3 ?��=(�� ������� 6&$ :�; ���� :��"� ����. 

� �     ��� 6,7% ��& � ����          �	�% 1	� @�=% ����� ����� �+�� K� 1
 	� 33=� :�7 ��5���E ������� ������� �+���� ���� . 
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      1��� >���( ?��=(���–   ��������%  .      �	����� �5	+ ����� Y�0+
  ������ 17 �������       ������ ����� ����� �+��� �����(��-�  .    10	+ �&	�$�

����E    ���( *(�� �� )    �����(��-� ������ '% (   ��	��� �)M��� �T(=(�( *��
 ���(�� �B�5�� :�;:  
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  		(� ��		��� A��(+		��5 �		������ �		����� 1% �� ) �		(����"�  

  *#�T��� ( T� 1��"[@          1	� 1�	(�& 1��	(����% 1� >��(( 1���������   

 <�		�Is 		��� T		��� F IsB , IsA ) ,		� 1; �		(����% �		)�� 		����   

 �$� 1��������� /�& :  
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  ��      �����		��� *		3=�� �		�(�� >		���(�� �&		$ S�		�  

 ���&��Linear Combination of atomic Orbitals ( LCAO ) �&�$� 
 >(��  *�� ��:  
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 O��; 1:     ∫∫ ds1Ĥs1H,ds1s1S j

*

ijij

*

iij  

  

      �	)�( >���� )    �!	�( �% (   T	� 1�	�%[@     *	+ 1�����	����   

    2�&		�� 9��		�� ��
		�� 1		� I		4�� �		$ 		�� 1�(��		��� 		(��  

 1���1sB , 1sA� ����(�  >(�� �&:  

 

HAA = HBB , HAB = HBA , SAB = SBA , SAA = SBB = 1 
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   :���SAB >����(�� ���(� overlap integral .   ��	�( Y(��8 1;�
 1�(�&�� 1�� X����� *+ ���
��� ��3�� �% >����( :�;B , A.   

 ����� I�5( �&�$�(181) *(J� :  
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   � 1;       �	������ *+ �� �� >�(182)       ��	4�� �	���� >	�3(�   

 ����� . �$ �4��� T��0� A����� . �,)�+:  

 ∫ ds1Ĥs1H
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              S��	+ ��4	�� 1	� 1�����	���� /�&� 1�(����� >�(8� �&;�  

  ����HAA           *	+ *���� ���� ?��� ����(�� ?!��� ��� :�; (183)   I�5	��   

 ����� �)�%   �+���� �5�� ��� R �� ��% :�7�  .   *	B�( ������(	��� 6&$  

 @���� 1�� �+�(�� ��8 1�.  

o b e i k a n d l . c o m



 

�Z�

  �%HAB              �	8� F 6,	7% �	�& 	�� ���
� ����3� Y��� 1���+   

 '��� Y�% ���:  

AB

2

BAs1AB S
R

e
KSEH      … ( 184 ) 

 

   O		��; 1K �% ⎟
⎟

⎠

⎞

⎜
⎜

⎝

⎛
⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∫ ds1

r

e
s1

B

A

2

*

A
   �		��(� :��		�  

 ���(��exchange integral 1�(����� ��� 1��(��-� ���� 1�4(� Y�"  .
 �83�� *#���� ����(�� 1���� 1J�� )  �	����J � K SAB ,   1	��� '&	�� 

 ?���� ( *(���� A���( ���(182 ) , (184) , (183) *(J� :  
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      �=��(�� ���( 1% ��� ����K  ���� 1���      1��� 1�� *+ J   	����� 
    ����� �� ��7�(185)     ?�8 1� ���� R )       �	������ �	������ �+���� (  	��0+

      �83�� /�!�� ?�8 :�7 �5��� .       ���� ��3�3=( ?���� 6&$ ?�� 1����rAB 
 *�(�� *3�3=(�� ��
�� :�7 �5���:  
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  �  O�Es       ����� *+ /3���� �83�� ���( (185)   6,7%  .    �	$ 	���
 ?�8 1� A��� /��(�� �#�T� ���7 ��! I4��R.   

 @�=% ����� ���� �(=� ���7 1J�� )� ����� �!�(180) (  �)�:  
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                T�	���� 1;� 9��	�� 3	3=��� *	+ �4�% ���� �8 �83�� 6&$  

a , s ������ �83�� T�� ���% /�������  ) '%Ea , Es (   �	)�(�� :�; 1���
(  

 ) �!�(�� �% (symmctric �)�(�� �4�� antisymmetric.   

  

   ������+(180)�( :�; ���� /�!�(� *$  ���B , A ����� 1�� *+ 
(186)              /�4	� *	�+ �&�� ����(�� ]�� [���; ��7 /�
-� *+ ��B( O��� 

 �)�(�� . ���� �8�Es ��7 R = 1.32A
o )    *	������ *	+ ����� ������ (

 '��( ����. – 1.76 eV  '��	( ������� ���(��� ��� ���� 2.79 eV – 
 ��7R = 1.06 R(� 10+ I4�� �$ ���  /��� ���� �(��.  

 

 

                2	�&� /�	(=��� �	����� :	�7 ����	�(�� A	�� [���; 1����  

 ���B(�� ��7 �=�0�Z :�7 ��5��� ?( ��+ �&$ T��0�� ������ 6&$ *+ Es 

= - 2.25 eV ��7 R = 1.06A
o ����� Z' = 1.228.   

 

    �		���(��� ��		��� �		���� 1		���� *		$� �		83�� �		�����  

 T� 1��"[@  �	����        ��& 	�� ���
	� �	���3� 1���� 6	�    ���	�  *	+  

          �	�� �	�� *	���(��-� K�T�(��� �(83 >�� .      *	+ L#	(��� 1��	(�  

*�(�� ��
�� :  
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    !�,� ���� ���         ������( *$ ������ 6&$ K��� 1% �$ Y( .  �&$ *+�
    *#�T��� �����+ F ��#�T��� �������� :�7 T��� ���! ��
��σ  :	�; ���� 

 1�(�& *+ 1������ �
���� >���(�� .  
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    *#�T��� ������ ����π        <�� 1� 1��& 1����� >�(�� ���7 1��(�+ 
P    ������ '���� 1���� F �   ��� ��4��� 1��T��(� 1     :	�7 1����	�7� A�

 �3����� ����A – B.   

 

     T���� �%* )     ������ ��,7 �% (     3�(��� �4��� ������ :�; ��
(+
    ��P ������ �$���         1�T	���� �	�!� 2�&�� ?�8 K���� ��(��g   � u   	�$� 

          3���� �3���� �,= >,���� :�; ���� �(����_� �)�(�� <�� :�; 1���
�: 
 1�(����� 1��.  

  +  T���g                 T	��� ��	�7 �	�B(( � ���	��� �	��� 1% :	�; ��
	�   

            T	���� 	�% �,)�(� 1��� ������ 1% '% >,���� ����7u      1% :	�7 ��	�+   

                ���	��� 1% '% F>,	���� �	���7 T	��� ��	�7 /�
-� ��B( ������ ����  

 �)�(�� �4� �$.  

  

 � (���� ���	
���� H2:   

        ����	�� ������� K���( 1; )     1�	�% K	�
2

H  (   T	� ��
	(�[@ 
 ������( ���T( ������ 1��� ?����� I4�� ��% 1���������.  

 

  �+* T� @   1��������� [�          �+	4-� *�	(�� ��
	�� *	+ 1�	����  

 1��		(��; �		�&�( :		�;– /��		� �+		�(� /��		� – �+		�( �		��� /��		�   

 1��(��;– 1��(��; .  

 

  (�� �		������ *		+�  �		�% 3��4		� �		� :		�7 ��5		��� �		�  

      1��� *(�� ���3=��� 1��� ��P�     K	� �	��(��� 2	�( Y�
( �$ �7�(
2

H   

 )      ����	5 �)�% ��% �; (          	�$ ���=(�	�� *	(�� /�	(=��� ����	���  

          �	���� *	+ /	3���� 2	�( Y�
((180)         *	+ 1��	(��; �	� K	4���   

 	� Y� T��� ���� .  
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 ������ ���=(�� *(�� ������ �%�       �	5� '��	( *	�+ �
 1�(����� >�4)1(  . �)2(  1% '%:  
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 O��N 9��(�� ��) �$ .  

  

 �		���� A��		�( �		�7�(188) �		���� *		+ (189) ?		) 1		��   

 :�7 �5�� ������ >�(�(:  
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covionte
  

 

   O��cov. � ���$�(�� ��5=�� :�; ��
( ionic    � :	�;  ��	5=�
  �	����"� ��� �$ 6,7% ������� *+ 1��� ��% 1; �����"�ionic terms . 

         1�(����� @��; :�7 1����(��-� ,� 1% @�� �$� .   ��+ 1���="� 1����� �%
 ���$�(�� '��covalent terms 1��(��-� ���
��� ?(� �$� .  

 

         ��P ������ 6&$ ?��=(�� 1� �������� �83�� 1;       � �&	$ F ��	4�� 
                �	����"� ���	��� 1	� ����	(� �,	�) 1�4(( ������ 6&$ 1" �(
$� ��)�
              /�	�� ?�	8 :	�7 �5��� ��0+ ���� �����"� ������ ���$% �&0+ ���$�(���

 ������� ���(��� K� �������.  

 

        ���	�B(� �,�7 K4� ���7 /��� �)�% ���(� :�7 ��5��� 1����λ 
  �"� ���� *+           �	4�(�� [���0� :��"� ���� :�; �83�� A�=� ?) 1�� F����

 *3�( ����3�� 6&$ ��B(��� 2�& :�; ����λ = 0.16.   

 

             3	�� �83 �37% �8 $��(=� *(�� ������� ������ 1; )   �	83 �%
 ��� ( ��5����� ���&�� �83�� ?�8 1� �8%.  

 *�� ��� /���� ����� ���� �(=�+ 1J� �%:  
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�\�

          ������� ������ 6&$ 10+ I4�� �$ ���)(
11

      	���8 	��#�� *3�( 
     ��5����� ���&�� �83 1� :�7% ��83 .   /��(�	� �	�P 1��( �#�T��+ �&��

    �3���� S5( ���7
11

          �	)�( 1�� *+ 3�(��� �4� �(����% �� ���� 

1
 *3�(��� �(����"� .  

  

 ����
 ��
�� ��	– ���	
���� ����� ������ :  

 

   ?		) �		���( �		8 �		�#�T��� ���		��� 1E		� 6,		7% �		4�(+� �		��  

     �#�T��� 1���(� ����(��-� ���4% .  =% ����3 2�$�     1E	� A�	(�( @�  

� /�& ��( ��#�T��� 1���( ��7 ����� !�(�.  

 

  '%  �5��  1��(��-�(1)    /�&�� :�7 A   1��(��-�� (2)   /�&	�� :�7 
B *(J� >(�(+ <���� �&$ �)�� ������� ������ �% :  

 

)2(s1)1(s1
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         $���	�� �	83 �	8% �	37% �	8 �	����� 6&��0.4 eV –   �	�7  

 �+��1A
o   �	������ �	��(��� �(���� ��7� 4.745 eV –  �	�7 0.74A

o   

 ���
� ��P 6,7% ���!��� ���(��� 1% I4�� ��+ .  

 

          �����(��-� ���
��� %��� &=E� ������� ������ 6&�� �����( @��% �8�  

 '% ��(7�� �!��:  
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       … ( 192 ) 

 

����( ��7� '

1

'

11
,  :�7 �5��:  

][
N

1 '

11

'

I

'

S
  

 

  ])1(s1)2(s1)2(s1)1(s1[
N

1
BABA

   … ( 193 ) 

o b e i k a n d l . c o m



 

�\Z

 

      ������� ������ 6&$ )     ��(�$ ����� :��( *$�–      �	3��� ���� �% 1��� 
 M+�(�� ( $����� �83 �8% �37% �83.14 eV –  �	�7 0.469 � .   *	$�

    (��� �(���� ��7 ������ ���(�     6,7% /���&��� ������� ��� .    >�	�7 1	��
 ������� ������'

S
 %���� '��( ��� �+4; ��7� F 3�+ ���$�( .  

 

)2(s1)1(s1
AAIII

  
 

)2(s1)1(s1
BBII

  

 ���(��� 1� 1��� S��.  

 
 

 ���
�� ������: Correlation Diagrams:   

      	� ���� ���=(�� ���          ���	��� [	37; *	+ 1�����	���� /�& �  

                *	+ �	����(��-� �,=��	(�� 1�	� 1	� ?P��	�� F �	5���� '�����  

             �	����(��-� ��	��� ��	7 1% �; /���� *$ ����(��-� /���(��� ���&��  

               �	�)�� �	���3 ?��=(	�� 1%� 1�����	���� /�&	� /������ 2�( ]�� *$  

� �#�T��� K�� /�#+ �& 1��.  

 

  =�+    �		����(��-� ��		��� ��		7 *		��( 3���		(�� �		33  

electronic states ?		��� ���		7% K		� /�&		�� �		�#�)�� �		#�T��� *		+   

    ��#�T��� ��(����_� /�!���� .         1�	�( 6&	$ �	�#�T��� ��	(����"� 1;
 /��(��� ���&��� ��5����� ���&�� �����(��-� ����� �3�(��.  

 

        �5	( :	�7 ��5	��� ������       �	�83�� ���(�	��� I	4�� �  

         /�	�(��� /�&	�� ?��=(�� 2�&� ��#�T��� �������� ������� .   ���5	( �	�+  

%            	��� ���	� ?	) 1	�� 1�����	�$ 1�(�&� �%�� ��     :	(� >��(8�	�   

 ?������� /�& 1���(� ?�(���.  
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�\\

          3	�� K�3(�	� �	���3�� 6&��correlate     �	��&�� ��	(����"�   

  ��& *+ ����"�          ?�	������ /�& *+ ��#���� ���&�� �������� K� 1��������� �  

     	� ��#�T��� �������� �%H2            �	5���� 3	=�� :	�7 � 1�� *+ K�( ��0+   

              ����5	�� �	������ �	������ �+�	��� �	�7 ��#����� ����"� 1�(���� 1��  

T��[@ 1��������� .  

  

        � /�	��� /��	� *	+ 1�(��	��� V��	�� ���5	( �&0+  	�Z = 2   

     �(����% :�; ���( *$�He' )      ?�	����� 1�	�% (   '�&	�� )    	���& 	��  

                   �	�P �&	$ 1" V��	��� 	����� �	������ *	+ *	��� � ��% �$ 6,7%  

      @���� 1�� �+�(�� >��� 1��� (          ���+	�(�� 6&	$ �	�$; 	����� 2�& K��  

 3���(�� �33=� [�� ���� ���7.  

  

  �		�7�$		(����% 1% @�(		�  *�1s *		+ H'2 1��		�(� 1���(�		�   

 ����σg *#�T���  . >����(�� 1�(����� ���� �&0+( R = 0 )  �5	��� ��0+ 
    Y��
 ���� :�7He'  �� '�&�� &    W#5= 2�(�� '1s .    ������ T��� S���

 	� ��(��� '�&��1sσq �5����� '�&�� �(����_��  )  ��(�	��� (σa ( 1s ) 
1�� �8,��� I�4�( ��% 1� 1��)�� .  

  

               	��3�� 1	� O	�� �5���� '����� ������ K� ���� �$ ���
  �� *+ ����(��[          ��	��(�� ��3�( 3���(�� �33=� 10+ F ���&�� �������� 

�� *+[ ��#�T��� �������� .  

   [���� %��� ?�=(�� ���7�( Aufbau Principle )  6�	�& �� '&�� 
            ?�	7 /7��� K� �+�(� *83 @�(�� �8" ����(��-� S�4� O�� ����

     [�)(�,� *��� %��� 9�= )        ]�� 1,(��� ?���� ]�� ��� 1����(��; ���� �
 �(����"� ( *�(�� �)��� &=E�� 1J��:  
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�\^

��!! "�:   

� *#�T��� �(����"� ����( ��&:  

�� ?������ �#�T�    He2.   

Z�1����(��� �#�T�     N2.   

             �	���T��� �	�P �	���(��-� ��7 2�&�� �3����� ��(� *$ � ?)  

 ��� �� *+.  

����� �:  

� ( ?������ �#�T�He2:   

   2�(��He2 ����(��; K��%  .  :	�; ��"� 1��(��-� �=���σ (1s) 
 ?���� ?���� ) 6��% 1��� �$ �� ?��� ?���� 6�(� �
� /�7�(:   

 :�; *�)�� 1��(��-� �=���σ (1s) ��"� 1��(��-� ?��� ]��� ?���� .  

)s1(*  
 

)s1(  

               O	�)�� 1��	(��-� 10	+ �&� 3�+ 1����(��- K�� �(����% �� 1;
 9�,�� �(����"� 1,=��� K������σ* ( 1s )   �	(����"� ����	( 1��(�� 

*#�T��� 	� He2 ��
�� σ (1s)
2
 σ* (1s)

2  /����� ����(��; ���( ��.  

2

NN
b

ABB


        … ( 194 ) 

    O��NB     ��3�(��� ����(��-� ��7 NAB      �	���(��-� ��	7 �$ 
 	� ������� 3�(��� /�4���He2 /�5J� ��(� 1��( :  

0
2

22
b 


  

 	� ��� ���� � 2�&��He2 ��(�� >��� 1���(� .  
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�\�

# ( ���	
��� �����N2:   

      �			#�T��� *			+ /��			����� �			���(��-� ��			7 1;  

  *$14 .             �	��(�� ��	(����"� :	��"� �	���)�� �	���(��-� _�(�� :  

σ (1s)
2
 σ* (1s)

2
 σ (2s) σ* (2s)

2.   

  

      �=�(		� $���		� *		(�� �		���(��; �(		� 2�(�		� �&		$�  

 �T��� ��(����"�       ��	(����% 1	� ����(��� �#p .     K	�(�� 1��(��-	+  

  *�	(����% @��; *+ �=���π ( 2p )     *	+ �	
��� 1��	(��-� �=�	��   

 6��% 1��� �$ �� �=J�:  

----------------- σ* ( 2p ) 

----------------- π* ( 2p ) 

----------------- σ ( 2p ) 

----- ↑-----↑--- π ( 2p ) 

  ��-� �=��� *�(����% :�; �
7 *�)��� �
7 '���� 1��(π ( 2p ) 
 1_��� 1����(��; @�� 9�� ?�� ]��� ?���� σ ( 2p ) '%:  

 

------------------- σ* ( 2p ) 

------------------- π* ( p ) 

--------↑↓-------- σ ( 2p ) 

----↑↓------↑↓--- π ( 2p ) 

�% F /����� ����(��; �$ ���( �� �3����� ��(� b *�+ :  

 

3
2

410

2

NN
b

ABp 





  

 *(J� *#�T��� �(����"� ����( 1��(�:  

 

σ ( 1s )
2
 σ* ( 1s )

2
 σ ( 2s )

2
 σ* ( 2s )

2
 π ( 2p ) π* ( 2p )

2
 σ ( 2p )

2
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�\H

 ����(��� �������� ��
% 17 [*
�� A�� S�4�+ 1J� �%:  

 

        �#�T��� �������� 6&$ ��5(� ����3 3��% 1;     �����	� >���( �$ �
             ����	5 1�� 1� ��3�3=( �&$ ��7 1���� �=��(�� A���� �4�� 1� .

            [*
 �� ��8 $T��; >�� ���� �3�� ���( �8��� ]��� 1��� .  �3���� 6&$
�)�(�� 9��((    symmetry.   

 

             �	�)�(� 1�	�( �	�#�T���� ���&�� ��(����_� ������� ������ 1;
symmetrical 4��    �)�(�� /�antisymmetrical      *	+ ��B(�� :�; ���� 

 ��)���-� K��� /�
;.  

 

     �	)�(�� ��	5= 2�(�( ������ ��� �&0+ ) 1% '% :f ( x,y,z ) =  (   

f ( - x, - y, - z ) *����� T���� �� *3�� g )  1� 9(
� �$�gerade (  �%
 ������ ��� *+f ( x, y, z ) = - f ( - x, - y, -z ) *3��� �)�(�� /�4� *�+ 

 *����� T���� ��u )  1� *$�ungerade. (   

 

     ������ 1;s        ���� �% F ����� ��#�� *$ p      *)��	�-� ?��� ����� *�+ 
 ������ *)���-� ?��� ���� 1��(� �������.  

 

               �	����� /�	
; &	=E� 1% *B��� ��0+ 1,=��(� 1��(����% ���� �&;�  

 7�� �!��      Y�	�� ��
	�� *	+ 1�	�� �$ �� ��( .    1	� Y	!�,� 	���  

  �		+)� :		�7 '�		(�( �		�3�(��� �		�#�T��� ��		(����"� 1% ��
		��  

 1�(����� 1�� /T���(� �����(��;.  

 

                *	+ ��	����� 1��	(��-� 1" �	�3�(�� �	�� *+ ����� 6&$�  

     ������ ���&�� 1��� 1�(����� .        � ��	(����"� �	�� *	+ 	�%  /�4	��  

              1�(��	��� 1�	� ��	����� T	���� V�= �����(��-� �+)��� K�( F 3�(���  

 3���(�� ?$�( � *�+ *�(���.  
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�\N

�����!! �: Hybridization:   

              �	�$�(� ��	5= ���� *��� /���� ��
" �#�T��� 2,(�� 1;
      � /�& ��� ����(��� 3������ .     ��E���� 6&$ L��( *(�� 9�3�� 1��  ����3�� 

 ��������geometrical approach .   3����	�� �����0� ���8-� *B��� �$�
 ��$�(� ��5= ��,(�� ���$�(��.  

 

            �	$�(�� 6&	$ ?#,( �����$ ������ 1���( ������ .  ���	�)��  

           1�	��(�� �	�#������ �	������ *	+ 9�5( �sp   � sp
2   � sp

3   �  ....  

   �% *��( ������ 6&$�         �	�(( 	$����� �	��� �&=% � )    �=��	(( �% (  K	�  

 ���� 1		� /�		���p �% 1��		(����% *		3�(� 		��� �		),) �% 1�		�)� �%   

 ����� ����% �% �),).  

  

        ��	(����% �	��� 	��% A�(����sp
2       2	�(�( *	(��� �	���(���   

 *(J� ������ Y���(��:  

 

         ���� ���( Y�% �� ��!� �$�p     �� *	$� 2�(
	( ?�    :	�7 �	�����
 @�(����xy .  1����� ����� �7����� 1;�� *$ �7�(:  

  

�  ( �		���3 ?�=(�		�LCAO – MO )   *		3=�� �		�(�� �		���3  

 �		��&�� �����		���LCAO �		�#�T��� �����		� 1��		�( �		�% 1		�   

MO : ( ijic ∑ )  1����� �(����"� (.   
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�\Q

Z  (�� 1��( ����(� �������� ������:  

1c,1c
2

ji
i

2

ij
j

∑∑  

\  (    ��$�	� 1��(
X

 )    ���	�s (         �	������� �����	��� K	��� :	�;  

 ����(� *$.  

^ (            ?$�� � S�� 1����� ������ /�(=��� 2�( :�7 ������ '�&�� ������ 1;
 1����� ������ *+.  

 

  � ����(�� ��% A�(���� ���2p , 2s )   ?8��� ����� �!�,�2 ( 
 ���� T����� 3���( ��% 1��:  

XX
p   

yy
p   

ZZ
p   

 :��"� /�7��� 9�3� 1J��:  

 

ZZ1yy1XX1SS11 CCCC   

ZZ2yy2XX2SS22 CCCC   

ZZ3yy3XX3SS33 CCCC   

ZZ4yy4XX4SS44 CCCC   

 

        1% 6,	7% ��� ����
4

    *	$ 
Z

 )        �	��� �	)�� �	$�p   �	�P   

     10	+ �&	� 1�	���� ���	��� *+ ��$����C4S = C4X = C4y = 0  2�&	��   

 /�7��� ��+�( 4 ) 1��� :   

C1Z = C2Z = C3Z = 0 
 

� *+ /������� �������� �7���� �T(=( �&�$� ����(195) :�; :  

… ( 195 ) 
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�\U

 

yy1XX1SS11 CCC   

  yy2XX2SS22 CCC   

  yy3XX3SS33 CCC   

  
Z4

  

 

 *(�78 ?��=(�� ��7�( 3 ) � ( 2 ) *(J� >(�� :  

C1s = C2s = C3s  ( ( 3 ) /�7�� ��+� )  … ( 197 ) 
 

1CCC
3

s3

2

s2

2

s1
  �� ��+�/�7 (  )     (   )  … ( 198 ) 

 

 *(���� �� ��7�(197) � (198) :�7 �5�� :  

3/1CCC
s3s2s1
  

 &#��7�:  

yy1xx1s1 CC

3

1   

yy2xx2s2 CC

3

1       

yy3xx3s3 CC

3

1   

Z4
  

 

      I4�� �$ ���
1

   ���7 1�	�(      :	�7 �	�x )     ��
	�� !	��  

 6,		7% ( /�		78 :		�7 ���		�(7��( 4 ) 10		+ Px ?$�		( � S�		�   

 �(����_�
1

 1��� &#��7 :  

 

yy1s1 C

3

1       … ( 200 ) 

… ( 196 ) 

… ( 199 ) 

2
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�^�

 /�78 ?��=(���( 2 ) >(�� :  

1)C(
3

1 2

y1

2


⎟
⎟

⎠

⎞

⎜
⎜

⎝

⎛
    … ( 201 ) 

 :�7 �5�� ����:  

3

2
C y1         … ( 202 ) 

 >(�� &#��7�:  

ysy1
3

2

3

1   

yy2xx2s2 CC

3

1   

yy3xx3s3 CC

3

1     

s4
  

 

 

       1% �4�% Y!�,� ���
2

   � 
3

      �	���T� 1��� �$,� 60
o   1	� 

  ������y      *3��� 1% *��� �&$�
23

,       1����	(� 1���� ������ :�7 
 1% '%:   C2y = C3v    /�	7��� 9�3� 1J��( 2 )   �	���) :	�7 y  *	+   

 �������(203).   

1C2
3

2
CC

3

2
2

v2

2

v3

2

v2

2


⎟
⎟

⎠

⎞

⎜
⎜

⎝

⎛
 

 

 

 

 :�7 �5�� ����:                                 
6

1
CC y3y2   

 

 1��(�� *�� �� ��(����"�:                 ys1
3

2

3

1   

… ( 203 ) 
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�^�

yxx2z2

6

1
C

3

1      … (204) 

 

  yxx3z3

6

1
C

3

1   

 

  
z3

  

 �����:  

      I4�� �$ ��    9�	� ��   1�	�()
6

1
CC y3y2  (   	�%

- �		��C3z , C2x � 		��+� 		$���; 1���		+  /�		7�( 2 ) O		��   

 1�		�� :1CC
2

x3

2

x2
 .  1% 		���

2
 � 

3
 �		���T� 1		��( 30

o   

   ������ 1�x          /�	
-� ��+,(=� ��7 � 1����(� 1����� 1�3����� 10+ 
 10+ ]�"� �&$ :�7:  

2

1
C,

2

1
C 32    

���"� >(�� �&�$� *(J� ��#���� ��(�:  

ys2
3

2

3

1
  

ys1

6

1

2

1

3

1       … ( 205 ) 

yxs3

6

1

2

1

3

1   

z4
  

 

             :	�7 1��	�(�� 2���� �������� ��(����"� ��
% *+ �!��� ��8�
 @�=% �����$ ��(����% >���(.  

  

�� ��
% *+ �!��� K��� 1J�� ���% &=E��� �������� ������:  
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�^Z

���	
 �� �sp
2 :  

 

     ]��� *		+ 		$��� 		� 		���P *		(�� �����		��� ��		
% 1;  

             �	������� �����	��� 1	� ������ ���7 ��5��� 1��� ���4��� [������ .  

           <�	� 1� 1���( �+ 1(�& ���7 1� �&; �,)�+sp
2       1�(	$ �=��	( �	���   

�� :�7 �5��� ��0+ 1�(�&�� ���(�� ������� /��5:  

 

 

  

 

    *�(����% >���( 1;sp
2     �	3��� *3�� σ       *��	��� �=��	(�� 	�% 

  *�(����"p2 .    :�7 ��������sp
2    �3��� *3��� π    *3��� 1��=��(�� ,�� 

 1���)"� �$ 2�& :�7 �)� 3��%� ����T� �3���:  

  

 

 

H    H 

C = C 

H    H 
 

     �(�(+ 1��������� ���& �%        >	���( 9	��3 17 2�&� 1������ 3
 1��������� ����s 1����� 1������ ���� K� sp

2.   

 

���	
 �� �sp:   

        <�	� 1� ����� 1�(�& >��(8� 1;sp      *�	(�� ��
	�� I	4��   F   

 *�		(����% 1;pz 1��		�(� 1,=��		(� π2 @�(�		��� 9�		+ W		+ '& xy   

 Y(�( �=a� .  
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�^\

 '���		�� O�		�� [*
		�� ]		���py ���		� 1��		�(� πy 9�		+   

   @�(���� ��(�xz .     '���	� �%sp         S�	� A��	�� �4	��� �	������   

 �3��� 1���(� ���� ��+ �=��((σ .   

  
 

                   �	$ 	�� F 1�(�&	�� 1�	� �	�),) �	3��� 1�	�( *$ ���(����  

 1���(		�"� *		+ �		���H – C ≡ C – H 1�����		���� 		(�& 		�%   

     ���� 9��3 17 �=��((+S        '���	� K	� ��� ��� sp �����    *	��(��� *	�  

 1���� /�& ���.  

���	
 �� �sp
3:   

 ��		(����% K		��� ���=(		�� �&;p �		(����% 1��		�(� �		),)��   

    ��(����% K� *���$s     *$ ���(��� 10+ sp
3        <�	��� �&	$ :�7 �)� 3��%�   

  

 �			$ 1			)����                  ,�			
 &			=E� '&			�� *7			��   

  

R�3���  tetrahedral shape.   

H

|

HCH

|

H
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