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 مروری بر اصول پیوند و ساختار تركیب های آلی فلزی  فصل دوم:

 

 
 

گسترده خطی و  لیگاند، نظریه اوربیتال مولكولی،  سیستم های -انواع برهم كنش های فلزدر این فصل 

به صورت خلاصه  گرهی برای سیستم های خطی و حلقوی، صفحه های حلقوی، اوربیتال های مولكولی 

و همچنین شیمی آلی و شیمی  2و  0مرور می شود. بحث مفصل این مطالب را می توانید در شیمی معدنی 

 فیزیک آلی دنبال كنید.
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 Node and Nodal Planeو صفحه گرهی  گره یادآوری  -0

Nodal planes are regions around the atomic nuclei where the likelihood of finding electrons 

is zero. 

است و مربوط به حالتی می شود كه تابع موج شعاعی یک اوربیتال  كرهیک  كروییا گره  شعاعیگره 

در ادامه .  ̶  ↔ +) (دهد  تغییر علامتباشد )بجز در مبدا مختصات یعنی هسته( یا  صفراتمی برابر 

گره زاویه ای هم در اوربیتال های اتمی داریم كه به صورت یک صفحه مسطح  یک نوع گره دیگر به نام  خواهیم دید كه

 و گاهی یک مخروط است. 

  :دارای یک گره شعاعی است 2sاوربیتال   .فاقد گره شعاعی است  1sاوربیتال 

 

 :ی توان دریافتدو گره شعاعی دارد )دو تغییر فاز یا دو تغییر علامت می دهد(. این را از شكل زیر هم م 3sاوربیتال 

 

 

 توجه كنید.  ̶  ↔ +) (. به دو تغییر علامت تابع 3sرسم تابع موج شعاعی اوربیتال
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بنابراین با توجه به نتایج بالا می توان برای این سه اوربیتال اتمی وضعیت وجود و تعداد گره شعاعی را به صورت زیر 

 نشان داد:

 
 

 اوربیتال های اتمی:روش ساده محاسبه تعداد گره شعاعی در 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

یعنی  است. به عنوان  lآن عدد كوانتومی سمتی بطور كلی تعداد صفحه های گرهی یا گره های زاویه ای یک اوربیتال برابر 

 مثال:

s : l = 0,   no nodal plane 

p: l = 1,   1 nodal plane 

d: l = 2,   2 nodal planes 

f: l = 3,    3 nodal planes      
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نشانگر  pدر اوربیتال های اتمی  قرمزیا  آبیاتم هیدروژن. هریک از نواحی  1s, 2pسطوح مرزی اوربیتال های اتمی 

( در +) مثبتثابت است و  sنامیده می شوند. فاز سطح مرزی اوربیتال  (lobe)  لپیا  لوبیک تغییر فاز است و یک 

 قرار دارد توجه كنید. xyكه در صفحه   pz نظر گرفته می شود. به صفحه گرهی اوربیتال

تعدادی از شكل های مختلف اوربیتال های اتمی همراه با نمایش صفحه های گرهی آنها دیده می شود. فقط  در شكل زیر

 مركز در ها مخروط نیكه رأس ا و به جای صفحه گرهی دارای دو مخروط است حالت خاص دارد 2zdاوربیتال اتمی 

  , yzd ,xz dهمچنین چهار اوربیتال. كنند یبرخورد م گریكدی به( هسته)
2

−y
2

xd  وxyd ای عمود دارای دو صفحه گره

 بر هم هستند.
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حالت  2zdتعدادی از شكل های مختلف اوربیتال های اتمی همراه با نمایش صفحه های گرهی آنها. در اوربیتال اتمی 

 گریكدی به( هسته) مركز در ها مخروط نیكه رأس ا و به جای صفحه گرهی، دارای دو مخروط است دارد ی وجودخاص

  , yzd ,xz dهمچنین چهار اوربیتال. كنند یبرخورد م
2

−y
2

xd  وxyd ای عمود بر هم هستند.دارای دو صفحه گره 
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 همپوشانی اوربیتال های اتمی و اوربیتال های مولكولی -2

اوربیتال های اتمی بیشتر شود، دانسیته الكترونی در فضای بین هسته ها بیشتر شده و  هر چه همپوشانی بین

 بنابراین، قدرت پیوند افزایش می یابد. در اینجا نیز ترتیب زیر صادق است:

(δ )دلتا( )< (π پای )< (σ سیگما ):مقایسه قدرت پیوندها بر اساس میزان همپوشانی 

  sقویتر از پیوند سیگمای ناشی از دو اوربیتال اتمی   pهمچنین پیوند سیگمای ناشی از همپوشانی دو اوربیتال اتمی 

 است. 

دن ش بیترك ای)تداخل( مخرب  یهمپوشانو همچنین همپوشانی )تداخل( سازنده یا تركیب شدن هم فاز نتایج 

 شوند: اوربیتال های اتمی مختلف در زیر مشاهده می ناهم فاز
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 از نظر ماهیت، سه نوع اوربیتال مولكولی در یک مولكول می تواند وجود داشته باشد:

 )همپوشانی سازنده( Bonding   اوربیتال مولكولی پیوندی

)بدون همپوشانی، یعنی اوربیتال یا اوربیتال های اتمی  Nonbonding اوربیتال مولكولی ناپیوندی )غیر پیوندی(

 همپوشانی با اوربیتال یا اوربیتال های اتمی دیگر نیستند(كه درگیر 

 )همپوشانی مخرب(  Antibondingاوربیتال مولكولی ضدپیوندی
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   لیگاند-های فلزكنشانواع برهم-4

ها نشككنش كنند. نوع این برهمتوانند با یكدیگر برهمهای گوناگونی میهای فلز و لیگاند از طریق راهاوربیتال

نش كهای فلز و لیگاند نسبت به یكدیگر بستگی دارد. لیگاندها را بر اساس نوع این بر همگیری اوربیتالجهتبه 

 كنند:به سه دسته زیر تقسیم می

 σ-D Sigma (σ) donor ligands)یا  σ-d)لیگاندهای دهنده سیگما  -1

دهند. این زوج خالی فلز قرار می dاین نوع لیگاندها زوج الكترون تنهای خود را به صورت مستقیم در اوربیتال 

است.  )d)-σیک لیگاند دهنده سیگما  3NHدهند. به عنوان مثال، لیگاندنشان می lpا با نماد ر (lone pair)تنها 

 خالی فلز وارد شود: dتواند به یک اوربیتال می Nموجود روی اتم  (lp)زوج تنها 

 

 (.-دهند )+ و فلز را نشان می dهای اوربیتال های سیاه و سفید علامت لپدایره

 توان یک نمودار اوربیتال مولكولی ساده به صورت زیر كشید:كنش میبرای این برهم
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شود. می پیوندی( پایدار σاوربیتال مولكولی پیوندی )در این حالت، جفت الكترون لیگاند از طریق تشكیل یک 

كمپلكس از نظر انرژی به  σشود. در این حالت، اوربیتال پیوندی خالی فلز ناپایدار می dدر عوض، اوربیتال 

 فلز نزدیک است. dكمپلكس به اوربیتال  σ*لیگاند نزدیک است و اوربیتال مولكولی ضد پیوندی  σاوربیتال 

كنش سیگما با هستند اما برخی از آنها بجز برهم σ-dتمام لیگاندهای مورد استفاده در شیمی كوئوردیناسیون 

خالص )دهنده سیگمای خالص( σ-d دهند. این لیگاندها را در اصطلاح كنش دیگری با آن انجام نمیفلز، برهم

شوند و فلز كه اوربیتال خالی ویس محسوب مییک باز لو σ-dنامند. از دیدگاه شیمی اسید و باز، لیگاندهای می

 شود.دهد، یک اسید لوویس محسوب میدر اختیار زوج الكترون آنها قرار می

  خالص متداول عبارتند از: σ-dچند لیگاند 

 

  

)لیگاند آكو( را  O2Hنامند. در برخی مراجع لیگاند نیز می πگاهی این نوع لیگاندها را لیگاندهای بدون اثرات 

ضعیف  π-dهم دارد و یک  πگیرند اما این لیگاند اندكی خصلت دهندگی خالص در نظر می σ-dیک لیگاند 

 شود.محسوب می

  pi (π) donor ligands or Lewis π-base   لوویس π-( یا بازπ-Dیا  π-dلیگاندهای دهنده پای ) -2

( دارد. یک زوج الكترون تنهای lpدر این نوع لیگاندها، اتم دهنده بیش از یک زوج الكترون تنها )بیش از یک 

توانند از یک زوج كند. در این حالت، این لیگاندها میبا فلز شركت می (σ)كنش سیگما این لیگاندها در برهم

 Cl)–(استفاده كنند. به عنوان مثال، لیگاند كلرو  )π(كنش پای دیگر( برای برهم lpالكترون دیگر خود )یک 

به اوربیتال خالی فلز  (σ)كنش سیگما ( است كه یكی از آنها در برهمlpدارای چهار زوج الكترون تنها )چهار 

گیری مناسبی داشته خالی فلز كه جهت dدیگر به شكل زیر با یک اوربیتال  lpكند. سپس از طریق یک منتقل می

 دهد. انجام می πكنش برهمباشد، 

 

 side-by-side به صورت همپوشانی پهلو به پهلو πكنش كنید، برهمهمانطوری كه در این شكل مشاهده می

overlap .است 

 )هیدرید(
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 πp-πdهمپوشانی       
 

 توان نمودار اوربیتال مولكولی ساده به صورت زیر رسم كرد:كنش نیز میبرای این برهم

 

 

 

 

 

 

 

شود در پایدارمی πدر این حالت، جفت الكترون لیگاند از طریق تشكیل یک اوربیتال مولكولی پیوندی از نوع 

لیگاند  pبه سطح انرژی اوربیتال پُر  πشود. سطح انرژی اوربیتال پیوندی خالی فلز ناپایدار می dحالیكه، اوربیتال 
–Cl  نزدیكتر است. در عوض، سطح انرژی اوربیتال ضد پیوندی*π  به سطح انرژی اوربیتالd  خالی فلز نزدیكتر

 است.

در فلز مركزی  dدر این مورد چه نكته مهمی دارد. اوربیتال مناسب  (LFT)حال ببینیم كه نظریه میدان لیگاند 

یعنی  yzd, xzd, xydهای بین محوری از اوربیتالبا لیگاند در یک میدان هشت وجهی باید یكی   πكنشبرای برهم

كنش اوربیتال فلز است. در اثر برهم 2gtتر از سطح انرژی لیگاند پایین πباشد. سطح انرژی اوربیتال  2gtمجموعه 

 



12 

 

یابد در حالیكه، سطح انرژی فلز، سطح انرژی اوربیتال لیگاند كاهش می 2gtهای خالی پر لیگاند با یكی از اوربیتال

2gt 2یابد. افزایش سطح انرژی فلز افزایش میgt  باعث كاهش مقدارoct∆ شود. می 

در  ∆octتوان میزان دهد. همچنین در این شكل میرا نشان می d-πدر حضور یک لیگاند  ∆octكاهش  زیرشكل 

 را با هم مقایسه كرد. π-dو كمپلكسی با لیگاندهای  σ-dكمپلكسی با لیگاندهای 

یابد. به همین علت در سری كاهش می ∆octمقدار  d-πبه سمت یک لیگاند  d-σبنابراین با رفتن از یک لیگاند 

 گیرند.در زمره لیگاندهای ضعیف )میدان ضعیف( قرار می π-dاسپكتروشیمیایی لیگاندهای 

 

 

 

 

 

 

 

. به d-π( با یک كمپلكس حاوی لیگاندهای σ)كمپلكس  d-σدر یک كمپلكس حاوی لیگاندهای  ∆octمقایسه 

در یک كمپلكس هشت وجهی توجه  d-πبه سمت لیگاندهای  d-σبا رفتن از لیگاندهای  ∆octمیزان كاهش 

 كنید.

دهند به فلز )اسید لوویس( می πبه علت اینكه زوج الكترون تنهای خود را در یک شیوه همپوشانی  π-dلیگاندهای 

 متداول عبارتند از: π-dشوند. چند لیگاند لوویس نیز نامیده میπ -لیگاندهای بازدر اصطلاح 

OH–,  NH2
  ,(–F–,Cl–,Br–,I) هالیدها  ,(فنوكسید –phO مانندCH3O–(,  ArO– ) مانند( –RO  ,)آمید( –

RS–  NR2
–,  N3–,  O2–,  S2–,  RCOO– )مانند CH3COO–استات)  

 شود.ضعیف محسوب می d-πیک  O2Hهمانطوری كه در صفحات قبل ذكر شد لیگاند 
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 pi (π) acceptor or Lewis π acid لوویس π-اسید ( یاA-πیا  a-π) πلیگاندهای پذیرنده  -3

ligands  

خالی هستند. در ابتدا این نوع لیگاندها از  π*های( ضد پیوندی این نوع لیگاندها دارای اوربیتال )اوربیتال 

دهند. این زوج الكترون ممكن است تشكیل می (σ)طریق یک زوج الكترون با فلز مركزی یک پیوند سیگما 

-( لیگاند باشد. آنگاه یكی از اوربیتالπیا  σیا یک زوج الكترون پیوندی)پیوندی  (lp)یک زوج الكترون تنها 

خالی لیگاند  π*در هشت وجهی( با اوربیتال  2gtهای ه عنوان مثال، یک از اوربیتالبین محوری فلز )ب dهای 

نیز  كنشدهند. برای این نوع برهمانجام می πكنش )همپوشانی( كه سطح انرژی مناسبی داشته باشد، برهم

 ای به صورت زیر رسم كرد:توان نمودار اوربیتال مولكولی سادهمی

 

 

 

 

 

 

شود. در خالی لیگاند پایدار می π*كنش با فلز در اثر برهم dدر این حالت جفت الكترون موجودر در اوربیتال 

 π*كمپلكس از نظر سطح انرژی به  π*شود. در این حالت، اوربیتال خالی لیگاند ناپایدار می π*عوض اوربیتال 

 فلز نزدیک است. dپیوندی كمپلكس از نظر سطح انرژی به اوربیتال  πلیگاند نزدیک است. در عوض اوربیتال 

پذیرند را در الكترون می πپر فلز در یک شیوه همپوشانی  dهای به علت اینكه از اوربیتال a-πلیگاندهای 

 نامند. لوویس نیز می π -اصطلاح لیگاندهای اسید

 متداول عبارتند از: a-πچند لیگاند 

،  CS  ،CO  ،+NO، )تیوكربونیل(  4H2C، )اتیلن(  bpyبی پیریدینPhen ( ،2،'2- ) فنانترولین( -01، 0)

3PCl ،3PF  )دی نیتروژن( ،2N  )مشتقات فسفین( ،3PR  ،–CN  )ایزو سیانیدها( ،CNR  ،3P(OR) 

 است. مانند: ، اغلب اتم دهنده آنها دارای پیوندهای دو گانه یا سه گانهa-πدقت كنید كه در لیگاندهای 
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 فلز را در میدان هشت وجهی افزایش می دهند. dافتگی اوربیتال های كمیزان ش ااین نوع لیگانده

 COدر كوئوردیناسیون به یک فلز را به خوبی بررسی كنیم سراغ لیگاند  a-πبرای آنكه وضعیت یک لیگاند 

 های فلزی( است.ها یا كربونیلكربونیل)متالمتداول بخصوص در شیمی آلی فلزی  a-πرویم كه لیگاند می

 

 

 

 

 

 

 آن دقت كنید LUMOو  HOMOهای ، به اوربیتال COنمودار اوربیتال مولكولی 

)π, LUMO = 2 σ(HOMO = 5 .LUMO  خاصیت ضد پیوندی دارد و گاهی به صورتP2
*π شود. هم نوشته می

نشان داده كه این اوربیتال هم اندكی خصلت ضد پیوندی  HOMOمطالعات طیف فتوالكترون و طیف ارتعاشی برای 

 دارد.
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Mبرای تشكیل یک پیوند  CO  ابتدا زوج الكترون موجود روی اتم كربن )زوج الكترون موجود در ،HOMO 

مراجعه  صفحه قبلدر شكل  COقرار دارد. به نمودار اوربیتال مولكولی  σ5یا  p2σكه در اوربیتال  COمولكول 

توان در شكل زیر به صورت شود. این موضوع را میخالی فلز با تقارن مناسب داده می dكنید.( به یک اوربیتال 

 ساده مشاهده كرد:

 

عمل كرده است.  σ-dبه صورت یک  COدهد. پس تا اینجا، لیگاند را نشان می σكنش این شكل یک برهم

خصلت ضد پیوندی دارد )دو  COدر مولكول  LUMOكنید، مشاهده می صفحه قبلهمانطوری كه در شكل 

P2یا  π2اوربیتال 
*π این دو اوربیتال .)*π كنشگیری مناسب برای برهمدارای تقارن و جهتπ هایبا اوربیتال d 

سیته الكترونی( الكترون )دانها دانسیته الكترونی را بپذیرند. به عبارتی، توانند از این اوربیتالپر فلز هستند و می

-در ساختار هشت وجهی(، وارد اوربیتال 2gtهای پر فلز كه از نظر تقارنی مناسب باشند ) به عنوان مثال، از اوربیتال

 π*توان به صورت شكل ساده زیر برای دو اوربیتال كنش را میشود. این برهممی COخالی لیگاند  π*های 

 مشاهده كرد: COلیگاند 

 

 

 

 

 

π-back bonding or back donation 

بر یكدیگر عمودند، بنابراین یكی در صفحه قرار دارد و دیگری عمود بر صفحه است. این  π*این دو اوربیتال 

ا در آن هنامند، زیرا جهت حركت الكترونیا دهندگی برگشتی می برگشتی πرا در اصطلاح، پیوند  πشیوه پیوند 



16 

 

فلز است،  ←ها از لیگاند است. در دهندگی سیگما، جهت حركت الكترون (σ)بر خلاف جهت دهندگی سیگما 

هندگی را د π كنشبرهملیگاند است. گاهی این  ←ها از فلز برگشتی جهت الكترون πدر حالیكه دراین پیوند 

  نامند.معكوس هم می

Mتوان تشكیل پیوند حال می CO  را كه شامل یک دهندگی سیگما(σ)  و یک پذیرش پای(π)  است را به

Mصورت زیر نشان داد: )هر دو شكل نشانگر شیوه تشكیل پیوند  CO ).هستند 

 

 

عمل میكند را در اصطلاح، همیاری یا همكاری  a-πو  σ-dبه صورت  COاین حالت را كه در آن لیگاند 

synergistic اثر همیاری یا اثر همكاری( synergic effectمی ).نامند 

 نوشت: ∆octتوان تعریف جدیدی برای می a-πو  d-σ ،d-πهمچنین بر حسب تقسیم بندی لیگاندها به 

π4e - σ= 3e oct∆ 

(، d-σهای میدان هشت وجهی با این نوع لیگاندها )همواره مثبت است زیرا در تمام حالت σeدر این رابطه، 

است  πe  =0خالص مقدار  d-σشوند و انرژی آنها مثبت است. در لیگاندهای ناپایدار می geهای محوری اوربیتال

 با فلز هستند.  π كنشزیرا این نوع لیگاندها فاقد برهم

 خالص داریم: d-σبنابراین، برای لیگاندهای 

 σ0 = 3e - σ= 3e oct∆   

 -πe4یابد زیرا در این حالت، جمله كاهش می ∆octاست و در نتیجه، مقدار  πe 0 <مقدار  d-πدر لیگاندهای 

 (.(-( = )+( × )-)كند )توجه كنید: مقدار منفی پیدا می
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مقدار  -πe4یابد زیرا در این حالت، جمله افزایش می ∆octاست و در نتیجه،  πe < 0مقدار  a-πدر لیگاندهای 

 σ3eجمع دو جمله مثبت  ∆oct((. پس برای این نوع لیگاندها مقدار -( × )-كند )توجه كنید: )+( = )مثبت پیدا می

 است. |π4e|و 

 

 π Molecular Orbitalsاوربیتال های مولكولی پای  -5

 

ر دمانند اتیلن، آنیون سیكلوپنتا دی انیل، بوتا دی ان، و بنزن  πاز آنجا كه لیگاندهای دارای سیستم   

 اوربیتال های مولكولی پای شدر این بخ ،تشكیل ساختارهای ارگانومتال ها اهمیت بسیار ویژه ای دارند

        لیگاند)یا اوربیتال های گروه  group orbitals یااوربیتال های گروه ابتدا  .ند شدمرور خواه

ligand group orbitals (LGO)  یتركیب خطی اوربیتال های اتم   یا  Linear combination of 

atomic orbitals (LCAO))  صفحه های گرهیتعداد و  اوربیتال های مولكولی پای تعیین انرژیشیوه و 

 .شوندبررسی می در این نوع لیگاندهای آلی  موجود در آنها

 بیمولكول با هم ترك کیدهنده  لیتشك یمربوط به اتم ها یاتم یها تالیاورب  :0یادآوری از معدنی 

 یمولكول یها تالیاورب نیآورند. ا یرا به وجود م یمولكول یها تالیاز اورب یدیشوند و مجموعه جد یم

 یاتم یاه تالیاورب یخط بیتركدر شیمی معدنی در اصطلاح را  دهیپد نیمتعلق به كل مولكول هستند. ا

(LCAO)  یها تالیشده با تعداد اورب جادیا یمولكول یها تالیتعداد اورب شهیعمل، هم نینامند. در ا یم 

 (.یاتم یها تالیشده اند، برابر است )بقاء تعداد اورب بیكه با هم ترك هیاول یاتم

تقسیم می شوند. در هر دو   cyclic و حلقوی linear لیگاندهای دارای سیستم پای به دو دسته خطی

مربوط به اتم های كربن در تشكیل اوربیتال های مولكولی پای شركت  pسیستم فوق اوربیتال های اتمی 

 ساده ترین سیستم پای خطی در مولكول اتیلن دیده می شود: می كنند.
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 دیاگرام اوربیتال مولكولی پای در مولكول اتیلن

ستم های )حالتی با كمترین انرژی( در اتیلن و بقیه سینكته قابل توجه این است كه پایین ترین اوربیتال مولكولی 

در حالیكه با افزایش سطح انرژی   (node or zero-node-0).پای خطی فاقد گره یا صفحه گرهی است  

زوده می شود. همانطوری كه در شكل های اوربیتال های مولكولی پای، بر تعداد گره یا صفحه های گرهی آنها اف
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پیوندی در اتیلن كه كمترین انرژی را دارد، فاقد صفحه گرهی است ولی  π اوربیتال ،صفحه قبل مشاهده می كنید

كربن -بر پیوند كربن ،آن دارای یک صفحه گرهی است. این صفحه گرهی  *πاوربیتال مولكولی ضد پیوندی  

 گرهی صادق است: ه هایبطور كلی رابطه زیر برای محاسبه تعداد صفح عمود است.

Number of nodal planes (nodes) = n -1 

 نشانگر شماره یا چندمین سطح انرژی اوربیتال است.  nپارامتر 

 انرژی( : میزان برای اولین سطح انرژی )سطحی با كمترین

Number of nodal planes (nodes) = 1 -1 = 0 

 سطح انرژی:برای دومین 

Number of nodal planes (nodes) = 2 -1 = 0 

 برای سومین سطح انرژی :

Number of nodal planes (nodes) = 3 -1 = 2 

 

 .صفحه گرهی استتعداد دارای بیشترین  (از نظر میزان انرژی)بالاترین اوربیتال مولكولی پای  ،بنابراین

 :مثال های بیشتری بررسی می شوند ،در ادامه

این  هاوربیتال های مولكولی پای بتعداد وضعیت صفحه های گرهی و  ، Hexatrieneهگزاتری ان در مولكول 

 :ترتیب است

 :فاقد صفحه گرهی است. به شكل زیر توجه كنید ین مولكولادر  اوربیتال مولكولی پایپایین ترین -
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یب دارای تراز به ترتو ششمین  ،پنجمین ،چهارمین ،سومین ،دومینی بالاتر یعنی ژهای مولكولی با انراوربیتال -

رای تراز ب ،عنوان مثالبه  عمودند.كربن –فحه گرهی هستند كه بر پیوند های كربن صپنج  و ،چهار ،سه  ،دو یک،

 :ششم داریم

Number of nodal planes (nodes) = n -1 = 6 – 1 = 5 

 :ندااین صفحه های گرهی نمایش داده شده  و تعداد شكل های زیر وضعیتدر 

 

ر د ،نهاآیک بار بدون نمایش صفحه های گرهی و یک بار با نمایش  ،اوربیتال مولكولی پای این مولكولگرام ادی

 :دزیر مشاهده می شو
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 برای تشكیل اوربیتال های مولكولی دارای شش الكترونجمعا هگزاتری ان مولكول كربن در  pهای اتمی اوربیتال 

π 1كه با رعایت اصل طرد پاوولی در اوربیتال های  هستندπ   3تاπ  اوربیتال های مولكولی از قرار می گیرند. این

4سه اوربیتال در حالیكه  .نوع پیوندی هستند
*π   6تا

*π .از نوع ضد پیوندی هستند 

را  π مولكولی های یل اوربیتالتعداد صفحه های گرهی و تعداد الكترون های مورد نیاز برای تشك :تمرین****

اوربیتال های مولكولی  رسم كنید. لگرهی را روی شك یصفحه ها در هر یک از مولكول های زیر تعیین كنید.

 پیوندی و ضد پیوندی را نیز مشخص كنید.
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-لهوك (حافظه یار)یار  یاد روش سیكلوپنتا دی انیل باید از نیونآو  بنزن مولكول حلقوی مانند πهای  ونهگبرای 

  :استفاده كرد (Frost–Hückel mnemonic or simply the circle trick) حقه دایرهیا فراست 

 یا ها هگوش مامتمورد نظر را طوری در یک دایره فرضی قرار دهید كه  polygon یا چند ضلعی ،روشاین در 

vertex كه  هایی وشهگبه ازای  ،اینصورتدر ن به سمت پایین باشد. آو فقط یک گوشه  ه دایره مماس باشندبن آ

 لاوه بر اینكهع ،ساده روشی اوربیتال مولكولی پای هستید. این ژنرا دارای ترازهای  ،به دایره مماس هستند

را نیز  π اوربیتال های مولكولی  degeneracyیا  هم ترازی ،است یژانر (ترازهای) د حالت هایانگر تعدانش

 :به شكل زیر توجه كنید نشان می دهد.

 

 ل رامولكو ،گرهی های هاین صفح د.نفرمول قبل محاسبه می شوبا در اینجا نیز مشابه  گرهی ه هایصفحتعداد 

 هستند.  عمودمولكول این بر صفحه  همچنین كرده ونصف 

 (Nodal planes bisecting the molecule and perpendicular to the plane of the molecule) 

 :داریم حقه دایرهزن بر حسب روش نمولكول بدر 

 

 (ایمولكولی پ اوربیتالدو ) یژانر و دو تراز (دو اوربیتال مولكولی پای یكتایی) یكتاییی ژانردو تراز پس 

  :داریم (ازی دوبا هم تریعنی )دوتایی 
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 در این مولكول یژتراز انرنشان داده شده اند. اولین  - - -خط چین قرمزصفحه های گرهی با  ،شكل بالادر 

ا هم ب یژانر (تراز) لتحادو برای  سه صفحه گرهی است.دارای  نآ یژتراز انر نتریاحه گرهی است. بالفاقد صف

برای  p اوربیتال اتمی فاقد دو اتم كربن نهاآی كی از شكل هایدر  ه وجود دارد.ژیک وضعیت وی تاییدو ترازی

كول لگی یک صفحه گرهی است كه باید موژموضوع به علت رعایت وی. این تشكیل اوربیتال مولكولی پای هستند

 pای ی اوربیتال هنمایشگر تغییر فاز لپ هاباید عمود باشد و همچنین نیز كول را نصف كرده و بر صفحه مول

  كربن نیز باشد.

یک مولكول  ،قاعده هوكلاست و برحسب  πپیوندهای  لدارای شش الكترون برای تشكیبنزن مولكول 

 :روماتیک محسوب می شودآ

Hückel's rule for benzene: 4n + 2 = 6  n = 1 
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 :و صفحه های گرهی بنزن πدیگری از اوربیتال های مولكولی نمایش 

 

 
 :را در اوربیتال های مولكولی قرار دهید.های لازم الكترون  ،هر مورددر . اهده می كنیدتعدادی مثال دیگر را مش ،ادامهدر 
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