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Тема 29.

Метод МО ЛКАО.
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Роберт Маллікен 

1896-1986

Фрідріх Гунд 

1896-1997

Метод молекулярних орбіталей – квантово-хімічний метод 

опису хімічного зв’язку,  що розглядає молекулу як 

“багатоядерний атом”, в якому електрони знаходяться на 

молекулярних орбіталях.

ψмолекули = ψ1∙ψ2∙ψ3…ψn
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МО ЛКАО – молекулярні орбіталі як лінійна комбінація 

атомних орбіталей.

ψ± = с1ψА ± с2ψB ,

де ψА і ψB – хвильові функції електронів атомів A і B; 

с1 і с2 – коефіцієнти, що показують внесок відповідних 

атомних орбіталей у формування молекулярної орбіталі.

Енергія утворення молекулярної орбіталі

Е = Q ± β ,

де Q – кулонівський інтеграл; β – обмінний інтеграл.

Е = Q + β :  зв’язувальна (зв’язуюча) молекулярна орбіталь 

(ЗМО), симетрична хвильова функція ψ+ = с1ψА + с2ψB 

Е = Q – β :  розслаблювальна (антизв’язуюча) молекулярна 

орбіталь (РМО), асиметрична хвильова функція 

ψ– = с1ψА – с2ψB 
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A B

ψ = ψA(1) ∙ ψB(2)

ψ = ψA(2) ∙ ψB(1)

ψ = ψA(1) ∙ ψB(2)  ± ψA(2) ∙ ψB(1)

К – кулонівський інтеграл,

О – обмінний інтеграл,

П – інтеграл перекривання
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E = К – О 

↑↓

↑↑

E = К + О 
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Молекулярні орбіталі позначають буквами σ, π, δ, φ; 

розслаблювальні орбіталі позначають *. Кількість 

молекулярних орбіталей дорівнює сумарній кількості 

вихідних атомних орбіталей. У багатоатомних (≥ 3) 

системах можуть виникнути енергетичні рівні, що 

містяться між ЗМО і РМО – незв’язувальні (незв’язуючі) 

молекулярні орбіталі (НМО).

Умови для виникнення молекулярних орбіталей: 

1. Енергії атомних орбіталей не повинні сильно 

відрізнятися.

2. Електронні хмари взаємодіючих атомних орбіталей 

повинні максимально перекриватися.

3. Атомні орбіталі повинні мати однакову симетрію.

4. Заповнення електронами молекулярних орбіталей 

відбувається згідно з принципом найменшої енергії 

системи, принципу Паулі, правила Гунда. 
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Двохатомні гомоядерні 

молекули

ПЗ(H2) = (2–0)/2 = 1

ПЗ(H2
+) = (1–0)/2 = 0,5

ПЗ(He2) = (2–2)/2 = 0

ПЗ(Li2) = (4–2)/2 = 1

ПЗ(Be2) = (4–4)/2 = 0

He2

H2

Li2
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2px 2px

σ*2px

σ2px

2pz2pz

π*2pz

π2pz
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ПЗ(O2
+) = 2,5, d = 0,112 нм

ПЗ(O2) = 2, d = 0,121 нм

ПЗ(O2
–) = 1,5, d = 0,128 нм

ПЗ(O2
2–) = 1, d = 0,149 нм
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σ*2s

σ2s

σ2p

σ*2p

π2p

π*2p

Двохатомні гетероядерні

молекули
СO ≡ N2

14 електронів
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(1σ)2 (2σ*)2 (3σH)2 (4σ)2 (1π)4 (5σH)2
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NO ≡ O2
+

15 електронів



21

(σs
H)2 (σz)

2 (πy
H)4



Professor Patricia Shapley, 

University of Illinois, 2012
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(σs)
2 (σx)
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(σs
(H))2 (σx)

2 (σz)
2 (πy

H)2
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