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FENOL VO OZONLASMIS FENOL MOLEKULLARININ ELEKTRON QURULUSUNUN
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F.H.Pasayev, A.Q.Hasanov, Ali Tavfik Mahmood, V.F.Quliyeva

Bak: DOvlat Universiteti,
AZ 1148 Bak:, Z.Xalilov kig., 23; e-mail: hasanovarzuman@hotmail.com

Isd> fenol CgOHs

vo ozonlagmis fenol CsO10Hg molekullarinin elektron qurulusu  Sleyter
funksiyalar: bazisinda tadqiq olunmugdur. Hesablamalar

molekulyar orbitallar (MO) metodunun

sada yarimempirik variantz olan Volfsberq — Helmhols (VH) metodu il apariimzsdir. Hesablamalar

zaman: bazis atom orbitallar: kimi C va

molekullarzzin - molekulyar orbitallarzin

O atomlarmun 2s-, 2p,-, 2py-, 2p,~ Vo
atomlarimin - 1s- Sleyter atom orbitallar:ndan
analitik ifadalari, orbital enerjilorinin,
enerjisinin giymatlori tap:dmzs, atomlarin effektiv yuklori

hidrogen
Fenol va ozonlagmis fenol
ionlagsma
Fenol vo ozonlagmis

istifado olunmusdur.

hesablanmusdir.

fenol molekullarzzin molekulyar diagramlar: qurulmugdur.
Acar sozlar : kvantmexaniki hesablamalar, atom orbital:, molekulyar orbital , Sleyter funksiyas:

ISTIFAD® OLUNAN METOD

Donizdo neft hasilati zamani onun
torkibinds fenollarla ¢irklonmis su olur. Bu suyu
donizo gaytarmazdan oavval onu ozonlasdirmaq
yolu ilo fenollardan tomizlomok lazim golir.
Malumdur ki, bazi izvi maddalarin ozonlagsmasi

H

ui"

uygun ozonid mohsullarmin yaranmasina sabab
olur. Hesab etmok olar ki, fenolun ozonlagmasi
da benzolun ozonlasmas: sxemi ilo gedir [1].
Onda fenolun ozonlasmas: sxemini do asagidaki
kimi gostarmok olar:

N |

ke

CH

Sakil 1. Fenolun ozonlasmasi

Bu reaksiyanin sonraki gedisini tadqiq
etmok Ugln ozonlasmigs fenol molekulunda
atomlarin  effektiv  yiklorinin  giymatlorini
bilmak lazimdir. Molekullarin muxtslif fiziki vo
kimyavi xassalori MO LCAO yaxinlasmasinda
fiziki baximdan magbul bazis funksiyalar1 hesab
olunan Sleyter atom orbitallar1 bazisinda

kvantkimyoavi metodlarla toedqgig olunur. Bu
moagsadls MO LCAO metodunun muxtalif
yarimempirik variantlarindan istifado olunur.
Belo yarimempirik metodlardan  biri  do
Volfsberg-Helmhols (VH ) metodudur [2].

Isds VH metodu ila CeOHg Vo Cs01pHs
molekullarmin  elektron qurulusu hesablan-
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migdir. Moalumdur ki, bir ¢ox yarimempirik
metodlarda, eloco do VH metodunda bazis
funksiyalar1 kimi molekula daxil olan atomlarin
valent atom orbitallarindan istifado olunur. Bu
isdo do U; molekulyar orbitallar1 C, O vo H
atomlarmin valent Sleyter atom orbitallarinin
xatti kombinasiyasi soklinda axtarilmisdir.

U= Cuz. 1)
q=

(1) - ddsturunda Cgq - tapilmas: tolob olunan

namolum omsallar, m-bazis funksiyalart kimi
gotiriilon Aq = Ynim($7,6.9)  Sleyter
atom orbitallarmin  sayidir.  Sleyter atom
orbitallarinin & ekranlasma parametrlarinin
qiymotlori Besis disturundan istifade etmoklo
hesablanmisdir [3].

& ekranlasma parametrlarinin giymotlorindan vo
hoqiqi Sleyter atom orbitallarmin dusturundan(4,
5] istifado etmoklo bazis funksiyalar: wgtin
asagidaki anlitik ifadalor muoyyan edilmisdir.

C atomu
X2:(€) = 2900 (C) = i— -1,4788252 -7 - " LT (2)
Yo (€)= 3,0, (C) = % 3.669613 -7 - e VBT . sin G cos g (3)
Xzp, (C) = x214(C) = % - 3.669613 -1 - e V¥ 7T, sin P sin g (4)
X26,(C) = X210 (C) = =-3.669613 - r- e 7 . co5 6 (5)

O atomu
X25(0) = X200 (0) = =-3,2798844 - 7 - g™ 2003407 (6)
X2 (0) = x4, (O) = % - 8,273816-r- e >3 .ginB cos g (7)
Xzp, (0)= x4 (O) = i_ -8,273816e 3B 7. r. sin @ sin g (8)
Xa,(0) = X210 (0) = =- 8273816-7- e 72927 cos @ (9)

H atomu

1 -
X1s(H) = X100 (H) = e (10)
(1) — doki C-:?i namolum amsallarin giymotlori MO metodunun
m
Z(Hpq_giqu o =0 (11)

q-1
tonlikllor  sistemenin  hallindon tapilir. Bu
tonliklori hall  etmok  ugin Hpg  vo
Squsmiyyatlarinin giymatlori  molum
olmaldir.

Hoo = [ 2, H 2qaV 12)
effektiv. Hamilton operatorunun matris

elementloridir. Effektiv Hamilton operatorunun

askar ifadosi molum olmadigindan Hpg matris
elementlori dogig hesablana bilmirlor. Onlar1
muxtalif Gsullarla giymatlondirmak lazim galir.

VH metodunda H,q matrisinin  diagonal
elementlori verilmis atomun uygun valent
halinin ionlasma potensialina oks isaro ilo

barabar goturulir. Qeyri-diagonal elementlori
iSo
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1
Hpq:?KS o (H g + H ) (13)
disturu ilo hesablanir [2]. Bu ifadedo k

parametrinin giymoti k=1.33 gotirilmusdar. C,
O vo H atomlarmin valent hallarmin ionlasma
potensiallarinin atom vahidlori ilo giymatlori
uygun elmi adobiyyatdan goturtlmuisdir
(1s|H|1s)=-0.499786 a.v.
(2s|C|2s) = -0.772096 a.v.
(2p|C|2p)=-0.419161 a.v.
(2s]0J2s)=-1.325536 a.v.
(2p|O|2p)=-0.6800952 a.v

S = | xpx,dV (14
ortmo integrallarm1 ~ hesablamag ucin
muolliflorin [6 ,7] ahinmig ifadalarindan istifads
olunmusdur. Bu ifadalor osasinda Ortmoa
integrallarin1 hesablamaq tgtin molekula daxil
olan atomlarin koordinat baslangici molekulun
kitlo moarkazinds yerloson molekulyar koordinat
sistemindo  Dekart koordinatlarm:  bilmok
lazimdir. Ortmo integrallarini hesablamagq (giin
ham do atom orbitallarinin bas, orbital vo magnit
kvant adadlorinin, & -eksponensial parametrinin
giymatlorini bilmok tolob olunur. Hyq matris

elementlorinin vo  Spq Ortmo integrallarinin
giymotlorindan istifado etmoklo (11) tonliklori
sistemi hall olunmusdur. Qeyd olunan tanliklor
sistemini holl etmok ucgun mduolliflorin tortib
etdiklori komputer programlarindan istifados
olunmusdur. Programin islonmasi Uclin ona
asagidaki verilonlor daxil edilir:

- bazis funksiyalar1 kimi segilon haqiqi Sleyter
atom orbitallarinin says;

- molekulyar orbitallarin sayi;

- elektronlar torofindon tutulmus molekulyar
orbitallarin says;

-k parametrinin qiymati;

- Sleyter atom orbitallarmin hans: atoma aid
oldugunu  bildiron  “markazin  névu”
parametri;

- atom nivalarinin yiki (a.v. ilo);

- molekula daxil olan atomlarin molekulyar
koordinat sistemindoki Dekart koordinatlar:
(a.v. ild);

- Hyy matrisinin  diagonal
giymeatlori (a.v. ilod).

elementlorinin

KOMPUTER HESABLAMALARI

CsOHg molekulunun kvantkimyavi
hesablanmasinda (1) comina C va O atomlarinin
har birindan 4 dons olmagla comi m=34 bazis
funksiyast  daxil edilmisdir. Bu m=34
funksiyadan istifado etmoklo 34 molekulyar
orbital qurulur. C¢OHs molekulunun valent
elektronlarmin say1 36 borabardir. Bu valent
elektronlart qurma va Pauli prinsiplorine asason
on az enerjili  molekulyar orbitallardan
baslayaraq 18 molekulyar orbitalda yerlosir.

C6O10Hs  molekulunda hor C vo O
atomlarindan 4 odod, H atomlarindan 1 adod

olmagla 70 atom  orbitalindan istifads edilmis-
dir. (1) dusturu ssasinda 70 molekulyar orbital
qurulmusdur. Molekulun 90 valent elektronu
gurma prinsipina  osasan an az enerjili
saviyyadon baslayarag 45 enerji Saviyyasini
doldurur. Hesablamalar noticasindo CsOHs va
Cs010Hs molekullarmin  €:-orbital enerjilari,

Ca; smsallarmmn giymatlori, elektron enerjilari,
ionlasma potensialinin giymati tapilmisdir
(Kupmans teoremina géra atom va molekullarin
elektronlar torofindon tutulmus on yuxari
orbitalina uygun enerji oks isara ilo ionlasma
potensialina barabar olur).

CsOHg molekulunun orbital enerjilorinin giymatlori (a.v. ilo)

£, = —1.339604

£1p = —0.433673

£, = —0.921969 £15 = —0.370774
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£, = —0.829847 £, = —0.368350
£, = —0.811877 £,, = —0.319594
£, = —0.689039 £1, = —0.282663
£, = —0.683517 £,3 = —0.182739
e, = —0.681089 £,, = —0.146773
£, = —0.633975 £,: = —0.084524
£, = —0.598975 £, = —0.051306
£15 = —0.530851 £47 = —0.046759
£, = —0.498488 £,5 = —0.007899
£, = —0.479058 £, = 0.048505
g1 = —0.460119 £4 = 0.218833
£, = —0.459793 £5, = 0.275346
£y = —0.457682 £35 = 0.790664
£, = —0.448527 £33 = 0.874397
£, = —0.435435 £5s = 1.543255

IP(C,OH,) =0,4354365 a.v.
Cs010Hs molekulunun orbital enerjilorinin giymatlori (a.v. ild)

g, = —1.543277 3 = —0.621669
£, = —1.529021 £, = —0.564856
£, = —1.511577 £, = —0.541058
£, = —1367776 £, = —0.537138
£, = —1.205194 £40 = —0.525190
£, = —1.200862 £y = —0.524704
e, = —1.198911 £, = —0.524027
£, = —1.189986 £, = —0.511538
£, = —1.187187 £, = —0.431938
£, = —1.107098 £, = —0.430825
£y, = —0.790993 £, = —0.426237
£, = —0.783796 £,; = —0.415722
£,5 = —0.766815 £, = —0.400935
£y = —0.730465 15 = —0.364571
£, = —0,726729 £ = —0.364155
£, = —0,723433 g2y = —0.358706
£, = —0.711329 ., = —0.356358
£, = —0.709674 £, = —0.347804
£15 = —0.709152 £z, = —0.330248
£, = —0.709058 £.. = —0.210763
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£,, = —0.706500 £, = —0.173303
g1, = —0.705342 £z, = —0.150888
£, = —0.687792 £ = —0.105227
£,, = —0.685533 £, = —0.034903
£,: = —0.671170 ;o = —0.024372
£, = —0.667982 £, = —0.002558
£1, = —0.664006 £, = 0.041234
£, = —0.663913 £e3 = 0.062909
£, = —0.663903 £y = 0.121965
£3p = —0.663658 £z = 0.128422
£3, = —0.663610 e = 0.296185
£3s = —0.654749 £.» = 0.405114
£33 = —0.641068 £z = 0.576781
£35 = —0.625333 o = 0.687938
£1: = —0.622642 Enp = 0.702630

IP(C,0,,H,) = 0,4354365a.v.

Cq omsallarmin giymatlorindsn istifado
etmoklo molekulda atomlarin effektiv yuklorini
do hesablamagq olar. Malumdur ki, atom kimyavi
rabito omoalo gotirdikdo onun elektron buludu
forma vo miqdarca doyisir. Atomun elektron
sixligmin dayismasini komiyyoatco xarakterizo
etmok Uglin atomun effektiv yiki anlayisindan
istifado olunur.

I$d9 C¢OHg va CeO10H6 molekullarinda
atomlarin effektiv yiklori VH metodu ils nozari
hesablanmigsdir. Bu mogsadlo  uygun elmi
odobiyyatda toklif olunmus asagidak: dusturdan
istifado olunmusdur [8]:

2
dy=ny -2y > [c,[ (s
i geA
Burada ™2 atomun gbvdasinin - mishat
yukidar. C atomu Ugiin nj(C)=4, O atomu
igin n%(0)=4, H atomu Gglin nS(H)=1
gotirulmisddr.  i-zro  comlomo  elektron
torafindon tutulmus molekulyar orbitallar tzra
aparilir. ni-ci molekulyar orbitaldaki
elektronlarin sayidir. (15) dusturu osasinda
CsOHs vo CgO19Hs molekullarinda atomlarin
effektiv yiklori hesablanmis vo molekulyar
diagramlar qurulmusdur (sok. 2-3).
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Sakil 2. Fenol molekulunun molekulyar
diagramu.

Sakil 3. Ozonlasmis fenol molekulunun
molekulyar diagrami
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2Py- u 2Pz- Creumeposckue amomnvie opoumanu amomos C u O u 1s — opoumaneii amomos
H. Hatioenvl aunanumuyeckue GulpaNCEHUs  MONEKYIAPHBIX opbumarneu, 6vlYUCTIEHb]
opbumanvHvle dHepauu, NOMEHYUal UOHU3AYuU U dP@exmusnvie 3apsaovl AMoMo8 MOLEKYI
CsOHg u CsO10Hs. [locmpoenvt monexynsapuvle ouazpammol.

Knroueevle cnosa. xeanmogomexanuyeckue GulYUCIeHUSA, AMOMHble OpOUMAIU, MOJEKVIAPHbIE
opoumanu, cieiumeposckue QyHKyuu.

QUANTUM-MECHANICAL STUDY INTO ELECTRONIC STRUCTURE OF PHENOL
AND OZONID PHENOL MOLECULES

F.G.Pashaev, A.G.Hasanov, Ali Tawfik Mahmood, V.F.Gulieva

Electronic structure of phenol and ozonid phenol molecules has been examined to comply with
Slater function. Calculations have been based on semiempirical Wolfsberg—Helmholz method.
As atomic orbitals, there have been used 2s - , 2Px - , 2Py — and 2Pz — Slater atomic orbitals
C, O and 1s — orbitals of H atoms. Analytical expressions of molecular orbitals have been
identified, numerical values of orbital energies, potential ionization and effective charge of
atoms of CsOHg and CsO10Hs molecules calculated. Molecular diagrams designed.

Keywords: gquantum-mechamical calculations, atomic orbitals, molecular orbitals, Slater functions.
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