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FENOL VƏ OZONLAŞMIŞ FENOL MOLEKULLARININ ELEKTRON QURULUŞUNUN

KVANTMEXANİKİ TƏDQİQİ

F.H.Paşayev,  A.Q.Həsənov, Ali Tavfik Mahmood, V.F.Quliyeva

Bakı Dövlət Universiteti,
AZ 1148 Bakı, Z.Xəlilov küç., 23; е-mail: hasanovarzuman@hotmail.com

 İşdə  fenol   C6OH6   və  ozonlaşmış  fenol C6O10H6 molekullarının  elektron quruluşu  Sleyter
funksiyaları  bazisındə  tədqiq olunmuşdur. Hesablamalar   molekulyar  orbitallar (MO) metodunun
sadə yarımempirik variantı olan  Volfsberq – Helmhols  (VH) metodu ilə  aparılmışdır. Hesablamalar
zamanı bazis atom orbitalları kimi  C və  O atomlarının 2s-, 2px-, 2py-, 2pz-   və  hidrogen
atomlarının  1s- Sleyter atom  orbitallarından  istifadə olunmuşdur.  Fenol və ozonlaşmış  fenol
molekullarının  molekulyar orbitallarının  analitik ifadələri, orbital enerjilərinin,  ionlaşma
enerjisinin qiymətləri tapılmış,  atomların  effektiv yükləri  hesablanmışdır.  Fenol və ozonlaşmış
fenol molekullarının  molekulyar  diaqramları  qurulmuşdur.
Açar  sözlər :  kvantmexaniki  hesablamalar, atom  orbitalı,  molekulyar orbital , Sleyter funksiyası

İSTİFADƏ OLUNAN METOD

Dənizdə neft hasilatı zamanı onun
tərkibində fenollarla çirklənmiş su olur. Bu suyu
dənizə qaytarmazdan əvvəl onu ozonlaşdırmaq
yolu ilə fenollardan təmizləmək lazım gəlir.
Məlumdur ki, bəzi üzvi maddələrin ozonlaşması

uyğun ozonid məhsullarının yaranmasına səbəb
olur.  Hesab etmək olar ki, fenolun ozonlaşması
da benzolun ozonlaşması sxemi ilə gedir [1].
Onda fenolun ozonlaşması sxemini də aşağıdakı
kimi göstərmək olar:

Şəkil 1. Fenolun ozonlaşması

          Bu reaksiyanın sonrakı gedişini tədqiq
etmək üçün ozonlaşmış fenol molekulunda
atomların effektiv yüklərinin qiymətlərini
bilmək lazımdır. Molekulların müxtəlif fiziki və
kimyəvi xassələri MO LCAO yaxınlaşmasında
fiziki baxımdan məqbul bazis funksiyaları hesab
olunan Sleyter atom orbitalları bazisində

kvantkimyəvi metodlarla tədqiq olunur. Bu
məqsədlə  MO LCAO metodunun müxtəlif
yarımempirik variantlarından istifadə olunur.
Belə yarımempirik metodlardan biri də
Volfsberq-Helmhols (VH ) metodudur [2].

İşdə VH metodu ilə C6OH6  və C6O10H6
molekullarının elektron quruluşu hesablan-

mailto:hasanovarzuman@hotmail.com
mailto:hasanovarzuman@hotmail.com


326                                                       F.H.PAŞAYEV və b.

KİMYA PROBLEMLƏRİ №  3 2013	 	

mışdır. Məlumdur ki, bir çox yarımempirik
metodlarda, eləcə də VH metodunda  bazis
funksiyaları kimi molekula daxil olan atomların
valent atom orbitallarından istifadə olunur. Bu
işdə də Ui  molekulyar orbitalları С, O və H
atomlarının valent Sleyter atom orbitallarının
xətti kombinasiyası şəklində axtarılmışdır.
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(1) - düsturunda Cqi -  tapılması tələb  olunan

naməlum əmsallar, m-bazis funksiyaları kimi
götürülən  =   Sleyter
atom orbitallarının sayıdır. Sleyter atom
orbitallarının ξ ekranlaşma parametrlərinin
qiymətləri Besis düsturundan istifadə etməklə
hesablanmışdır [3].
ξ ekranlaşma parametrlərinin qiymətlərindən və
həqiqi Sleyter atom orbitallarının düsturundan[4,
5] istifadə etməklə bazis funksiyaları üçün
aşağıdakı anlitik ifadələr müəyyən edilmişdir.
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tənlikllər sistemenin həllindən tapılır. Bu

tənlikləri həll etmək üçün pqH  və

pqS kəmiyyətlərinin  qiymətləri məlum
olmalıdır.

dVHH qppq cc
Ù
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(12)
effektiv Hamilton  operatorunun  matris
elementləridir. Effektiv Hamilton operatorunun

aşkar ifadəsi məlum olmadığından Hpq matris
elementləri dəqiq hesablana bilmirlər. Onları
müxtəlif üsullarla qiymətləndirmək lazım gəlir.
VH metodunda Hpq matrisinin diaqonal
elementləri verilmiş atomun uyğun valent
halının ionlaşma potensialına əks işarə ilə
bərabər götürülür. Qeyri-diaqonal elementləri
isə
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düsturu ilə hesablanır [2]. Bu ifadədə k
parametrinin qiyməti k=1.33 götürülmüşdür. C,
O və H atomlarının valent hallarının ionlaşma
potensiallarının atom vahidləri ilə qiymətləri
uyğun elmi ədəbiyyatdan götürülmüşdür

(1s|H|1s)= -0.499786  a.v.
(2s|C|2s) = -0.772096 a.v.
(2p|C|2p)= -0.419161 a.v.
(2s|O|2s)= -1.325536 a.v.

  (2p|O|2p)= -0.6800952 a.v

dVS qppq ccò= * (14

örtmə inteqrallarını hesablamaq üçün
müəlliflərin [6 ,7]   alınmış ifadələrindən istifadə
olunmuşdur. Bu ifadələr əsasında örtmə
inteqrallarını hesablamaq üçün molekula daxil
olan atomların koordinat başlanğıcı molekulun
kütlə mərkəzində yerləşən molekulyar koordinat
sistemində Dekart koordinatlarını bilmək
lazımdır. Örtmə inteqrallarını hesablamaq üçün
həm də atom orbitallarının baş, orbital və maqnit
kvant ədədlərinin, x  -eksponensial parametrinin
qiymətlərini bilmək tələb olunur. Hpq matris

elementlərinin və Spq örtmə inteqrallarının
qiymətlərindən istifadə etməklə (11) tənlikləri
sistemi həll olunmuşdur. Qeyd olunan tənliklər
sistemini həll etmək üçün müəlliflərin tərtib
etdikləri kompüter proqramlarından istifadə
olunmuşdur. Proqramın işlənməsi üçün ona
aşağıdakı verilənlər daxil edilir:
- bazis funksiyaları kimi seçilən həqiqi Sleyter

atom orbitallarının sayı;
- molekulyar orbitalların sayı;
- elektronlar tərəfindən tutulmuş molekulyar

orbitalların sayı;
- k parametrinin qiyməti;
- Sleyter atom orbitallarının hansı atoma aid

olduğunu bildirən “mərkəzin növü”
parametri;

- atom nüvələrinin yükü (a.v. ilə);
- molekula daxil olan atomların molekulyar

koordinat sistemindəki Dekart koordinatları
(a.v. ilə);

- Hpq matrisinin diaqonal elementlərinin
qiymətləri (a.v. ilə).

KOMPÜTER  HESABLAMALARI

 C6OH6  molekulunun kvantkimyəvi
hesablanmasında (1) cəminə C və O atomlarının
hər birindən 4 dənə olmaqla cəmi m=34 bazis
funksiyası daxil edilmisdir. Bu m=34
funksiyadan istifadə etməklə 34 molekulyar
orbital qurulur. C6OH6  molekulunun valent
elektronlarının sayı 36 bərabərdir. Bu valent
elektronları qurma və Pauli prinsiplərinə əsasən
ən az enerjili molekulyar orbitallardan
başlayaraq 18 molekulyar orbitalda yerləşir.

C6O10H6 molekulunda hər C və O
atomlarından 4 ədəd, H atomlarından 1 ədəd

olmaqla 70 atom     orbitalından istifadə edilmiş-
dir. (1) dusturu əsasında 70 molekulyar orbital
qurulmuşdur. Molekulun 90 valent elektronu
qurma prinsipinə əsasən ən az enerjili
səviyyədən başlayaraq 45 enerji səviyyəsini
doldurur. Hesablamalar nəticəsində C6OH6 və
C6O10H6 molekullarının -orbital enerjiləri,

əmsallarının qiymətləri, elektron enerjiləri,
ionlaşma potensialının qiyməti tapılmışdır

     (Kupmans teoreminə görə atom və molekulların
elektronlar tərəfindən tutulmuş ən yuxarı
orbitalına uyğun enerji əks işarə ilə ionlaşma
potensialına bərabər olur).

   C6OH6 molekulunun orbital enerjilərinin qiymətləri (a.v. ilə)



328                                                              F.H.PAŞAYEV və b.	

KİMYA PROBLEMLƏRİ №  3 2013	 	

4354365,0)( 66 =OHCIP a.v.
    C6O10H6 molekulunun orbital enerjilərinin qiymətləri (a.v. ilə)



                   FENOL VƏ OZONLAŞMIŞ FENOL MOLEKULLARININ                               329	

                                                                                                  KİMYA PROBLEMLƏRİ № 3 2013		

4354365,0)( 6106 =HOCIP a.v.

Cqi əmsallarının qiymətlərindən istifadə
etməklə molekulda atomların effektiv yüklərini
də hesablamaq olar. Məlumdur ki, atom kimyəvi
rabitə əmələ gətirdikdə  onun elektron buludu
forma və miqdarca dəyişir. Atomun elektron
sıxlığının dəyişməsini kəmiyyətcə xarakterizə
etmək üçün atomun effektiv yükü anlayışından
istifadə olunur.

Işdə C6OH6 və C6O10H6 molekullarında
atomların effektiv yükləri VH metodu ilə nəzəri
hesablanmışdır. Bu məqsədlə uyğun elmi
ədəbiyyatda  təklif olunmuş aşağıdakı düsturdan
istifadə olunmuşdur [8]:

20 2åå
Î

-=
i

qi
Aq

AA Cnq          (15)

Burada  atomun gövdəsinin müsbət
yüküdür. C atomu üçün 4)(0 =CnA ,  O  atomu
üçün 4)(0 =OnA , H atomu üçün 1)(0 =HnA

götürülmüşdür. i-üzrə cəmləmə elektron
tərəfindən tutulmuş molekulyar orbitallar üzrə
aparılır. ni-ci molekulyar orbitaldakı
elektronların sayıdır. (15) düsturu əsasında
C6OH6 və C6O10H6 molekullarında atomların
effektiv yükləri hesablanmış və molekulyar
diagramlar qurulmuşdur (şək. 2-3).
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Şəkil 2. Fenol molekulunun molekulyar
diaqramı.

Şəkil 3. Ozonlaşmış fenol molekulunun
molekulyar diaqramı
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КВАНТОВОМЕХАНИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ  ЭЛЕКТРОННОЙ СТРУКТУРЫ
МОЛЕКУЛ ФЕНОЛА  И ОЗОНИРОВАННОГО ФЕНОЛА

Ф.Г.Пашаев, А.Г.Гасанов, Али Тoфик Махмуд, В.Ф.Гулиева

В работе  исследована электронная структура молекул фенола и озонида фенола в
базисе слейтеровских функций. Расчеты проведены полуэмпирическим  методом
Вольфcберга – Гельмгольца.  В качестве базисных функций использованы 2s -, 2Px- ,
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2Py- и 2Pz- Слейтеровские атомные орбитали атомов С и О и 1s – орбиталей атомов
Н. Найдены аналитические выражения  молекулярных  орбиталей, вычислены
орбитальные энергии, потенциал ионизации и эффективные заряды атомов молекул
С6ОН6 и С6О10Н6. Пострoены молекулярные диаграммы.
Ключевые слова: квантовомеханические вычисления, атомные орбитали, молекулярные
орбитали, слейтеровские функции.

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 Wolfsberq–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  C6OH6 and C6O10H6 molecules calculated. Molecular diagrams designed.
Keywords: quantum-mechamical calculations, atomic orbitals, molecular orbitals, Slater functions.
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