                            53. A molekulapálya elmélet alapjai és alkalmazása kétatomos molekulák esetén (a H2, O2 és N2 molekulák szerkezete). A szigma és pí kötő és lazító molekulapályák jellemzése (tültéssűrűség eloszlás)

-molekulapálya elmélet -> (MO renszer), az MO az atomokban kötött elektronok tárgyalásánál alkalmazott eljárás molekulákra történő kiterjesztése

mivel a molekula elektronjai két v. több atomhoz tartoznak, a megfelelőL hullámfüggvények v. molekulapályák az atompályáktól eltérően nem 1 hanem 2 v. többcentrumosakm, így a molekulapályák a teljes molekulához tartozó delokalizált pályák
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a molekulapályák E-ja és elektronokkal történő feltöltődése, atompályák E szintjei
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stabilis kötési E-ja igen nagy, diamágneses tulajdonságú (diamágneses anyag: a mágneses tér gyengén taszítja, mivel csak párosított spinű elektront tartalmaz)
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- A szigma és pí kötő és lazító molekulapályák -> 
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az  és az egyik elektronnak az egyik és a másik atomhoz valótartózkodásának valószínűségét, tehát az atomi állapotok valószínűségét adja meg 

uakkor  ()az elektronok molekulapályán való tartózkodásának valószínűségét fejezi ki

fennáll hogy: (>  + ami azt fejezi ki hogy az elektronoknak a két mag közötti tartózkodásának a valószínűsége nagyobb mint az egyik elektronnak az egyik, a másiknak a másikmaghoz való tartózkodásának valószínűsége

az olyan  molekulapályákat melyek az összekötött mgok között az elektronsűrűség értékét megnövelik és a hozzájuk tartozó E értéke kisebb az atompályák E-ájánál, kötő molekulapályának nevezzük
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*MO) 2<  + , így a  *MO molekulapálya esetében a két mag közötti töltéssűrűség kisebb a kölcsönhatásba nem lépő atomokénál

az olyan molekulapályákat melyek az összekötött atomok közötti elektronsűrűség csökkenéséhez vezetnek és E-juk nagyobb az összetevő atomokénál lazító molekulapályának nevezzük

az atompályák átfedésének irányától függően kialakuló szigma és pí lehetnek kötő ->szigma, pí ; és lazító pályák -> szigma*, pí*

a szigma és pí kötőpályák estében a két atommag közötti térben az atomi állapothoz viszonyítva megnő az elektronok tartózkodási valószínűsége míg szigma* és pí* lazító pályák esetében csökken 

