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10. Μοριακή Γεωμετρία και Θεωρία του Χημικού Δεσμού ΙII 





Ερωτηματικά στη Θεωρία Δεσμού-σθένους



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

• Η Θεωρία των Μοριακών 
Τροχιακών είναι μια θεωρία 
της ηλεκτρονικής δομής των 
μορίων με βάση μοριακά 
τροχιακά, τα οποία μπορεί να 
εκτείνονται σε διαφορετικά 
άτομα ή και σε ολόκληρο το 
μόριο

• Στη θεωρία αυτή, καθώς τα 
άτομα προσεγγίζουν το ένα το 
άλλο, τα τροχιακά τους 
επικαλύπτονται και 
σχηματίζουν μοριακά 
τροχιακά



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

• Στη θεωρία αυτή, καθώς 
τα άτομα προσεγγίζουν το 
ένα το άλλο, τα τροχιακά 
τους επικαλύπτονται και 
σχηματίζουν μοριακά 
τροχιακά

– Μαθηματικά, το μοριακό 
τροχιακό είναι ένας 
γραμμικός συνδυασμός 
ατομικών τροχιακών  
(LCAO)

– Από τον συνδυασμό π.χ. 
δυο ατομικών τροχιακών 
θα προκύψουν δυο 
μοριακά τροχιακά. Βασική ηλεκτρον. κατάσταση

Διεγερμένες ηλεκτρον. καταστάσεις



Εξίσωση Schrödinger 
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Kinetic energy of electrons 

Coulombic energy between nuclei

Coulombic energy between electrons

Coulombic energy between nuclei and electrons 
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Θεωρία Μοριακών Τροχιακών – Η2
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Αυξημένη ηλεκτρον. πυκνότητα (μειώνει την E)

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

+ +

Απόσταση μεταξύ ατόμων

1s 1s1s

Συμβολή (Constructive Interference)!!

(Δεσμικό μοριακό 

τροχιακό)



+

Απόσταση μεταξύ ατόμων

+-

Κομβική επιφάνεια*1s

Καταστρεπτική συμβολή!!

Μειωμένη ηλεκτρον. πυκνότητα

(Αντιδεσμικό μοριακό τροχιακό)

Κομβική επιφάνεια



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

• Στο μοριακό τροχιακό, τα 
ηλεκτρόνια κατέχουν χώρο γύρω 
από τους δύο πυρήνες και μεταξύ 
των δύο πυρήνων.

• Όταν το e- βρίσκεται μεταξύ των 
δύο ατόμων, το e- έλκεται και από 
τους δύο πυρήνες.

– αυτή η κατάσταση είναι πιο 
σταθερή σε σχέση με τα δύο 
ξεχωριστά άτομα



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών



• Ποια είναι η διαφορά 
μεταξύ ενός δεσμικού
και ενός μη δεσμικού 
(αντιδεσμικού) ζεύγους 
ηλεκτρονίων;

– Το δεσμικό ζεύγος 
ηλεκτρονίων μοιράζεται 
μεταξύ δύο ατόμων

– Το μη δεσμικό 
(αντιδεσμικό) ζεύγος 
ηλεκτρονίων δεν 
συμμετέχει σε χημικό 
δεσμό

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

σ*1s



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

Κομβική επιφάνεια



• Πόσο δεσμικός και πόσο αντιδεσμικός χαρακτήρας 
υφίσταται κατά την αλληλεπίδραση μεταξύ των δυο ατόμων

• Η Τάξη Δεσμού (Bond Order) αναφέρεται στον αριθμό των 
δεσμών που υπάρχουν μεταξύ των δυο ατόμων

Τάξη Δεσμού = 1/2(nb - nab)
– όπου

nb = αριθμός δεσμικών ηλεκτρονίων
nab = αριθμός αντιδεσμικών ηλεκτρονίων

– Θετική ακέραια τιμή τάξης δεσμού μας δίνει τον αριθμό 
των δεσμών μεταξύ των δυο ατόμων

– Τάξη Δεσμού=0 σημαίνει ότι το μόριο είναι πολύ ασταθές

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών
Τάξη Δεσμού (Bond Order)



• Ας πάρουμε π.χ. 

– το H2
Τάξη Δεσμού = (2-0)/2 = 1

– το He
Τάξη Δεσμού = (2-2)/2 = 0

σ1s

σ1s

σ*1s

σ*1s

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών
Τάξη Δεσμού (Bond Order)



H2
+ Τάξη Δεσμού = (1)/2 = ½

H2 Τάξη Δεσμού = (2-0)/2 = 1

He2
+     Τάξη Δεσμού = (2-1) = ½

He2       Τάξη Δεσμού = (2-2)/2 = 0 

= 1sA - 1sB

= 1sA + 1sB

Μοριακά τροχιακά

Ατομικό τροχιακό Ατομικό τροχιακό
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α



H2 > H2
+, He2

+ > He2

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών
Τάξη Δεσμού (Bond Order)

Ηλεκτρ. διαμόρφωση        Τάξη δεσμού     Ενθαλπία δεσμού           Μήκος δεσμού

H2 > H2
+ > He2

+ > He2



• Σύνοψη:

– Η Θεωρία Μοριακών Τροχιακών είναι ένας άλλος τρόπος περιγραφής του 
χημικού δεσμού

– Το μοριακό τροχιακό ορίζεται σαν γραμμικός συνδυασμός ατομικών 
τροχιακών

– Τα διαγράμματα μοριακών τροχιακών δείχνουν το πως παρόμοια ατομικά 
τροχιακά αλληλεπιδρούν μεταξύ τους για να σχηματίσουν δεσμικά και 
αντιδεσμικά μοριακά τροχιακά

– Ηλεκτρόνια σε δεσμικά μοριακά τροχιακά αυξάνουν τη σταθερότητα του 
μορίου

– Ηλεκτρόνια σε αντιδεσμικά μοριακά τροχιακά ελαττώνουν τη σταθερότητα 
του μορίου

– Η Τάξη Δεσμού (Bond Order) μας δίνει πληροφορίες σχετικά με την 
σταθερότητα ενός μορίου

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών
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Πρόσημο κυματοσυνάρτησης Ψ
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κομβικές 

επιφάνειες

Συνάρτηση ακτινικής πιθανότητας (4π r2 2)  = πιθανότητα να βρεθεί το e- σε απόσταση r από τον πυρήνα



ℓ = 1                 

ml = 1, 0, -1       

3 τροχιακά σε 3 διαφορετικές κατευθύνσεις

Κομβική 

επιφάνεια

Κομβική 

επιφάνεια

Κομβική 

επιφάνεια



Δημιουργική συμβολή

Καταστρεπτική συμβολή

Ατομικά τροχιακά                             Μοριακά τροχιακά

Κομβική επιφάνεια

(Δεσμικό μοριακό τροχιακό)

(Αντιδεσμικό μοριακό τροχιακό)



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

Κομβική επιφάνεια

Ατομικά τροχιακά                          Μοριακά τροχιακά

(Δεσμικό μοριακό τροχιακό)

(Αντιδεσμικό μοριακό τροχιακό)
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Θεωρία Μοριακών Τροχιακών



• Υπάρχει το Be2 ;

• Για το Be2

– (1s)
2 (*

1s)
2 (2s)

2(*
2s)

2

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

Άτομο Μόριο N2 Άτομο

Ε
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έ
ρ

γ
ει

α

• Για το N2

– (1s)
2 (*

1s)
2(2s)

2(*
2s)

2(π2p)
4(2p)

2



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

σ-δεσμός

π-δεσμός

σ

σ

π

π



Li2 Be2
Απλός δεσμός

Σταθερό μόριο  0 δεσμός !!!

Ασταθές 
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Συνολικός αριθμός e- σθένους: 1+1=2
Αριθμός e- σθένους: 2+2=4



B2 O2

B2

παραμαγνητικό

Τα  σ & π

Αλλάζουν σειρά!

O2

Διπλός δεσμός

σ & π δεσμός

παραμαγνητικό

Ε
ν
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γ
ε
ια

Συνολικός αριθμός e- σθένους : 6+6=12Συνολικός αριθμός e- σθένους: 3+3=6



Μικρή 2s – 2p 

αλληλεπίδραση

(O2, F2,…)Εν
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ια
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Ατομικός αριθμός
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E2p(N)

E2p(F)

E2s(F)

E2s(N)



Διάγραμμα μοριακών τροχιακών 
για τα ηλεκτρόνια σθένους του F2

• s-p ανάμειξη αμελητέα διότι τo 2s ατομικό τροχιακό βρίσκεται 
21,6 eV χαμηλότερα από τα 2p

σ2s

σ*2s

σ2p

σ*2p

π2p

π*2p

21,6 eV

σ2s

σ*2s

σ2p

π2p

π*2p

Εν
έρ

γε
ια



Διάγραμμα μοριακών τροχιακών 
για τα ηλεκτρόνια σθένους του F2

σ2s

σ*2s

σ2p

π2p

Ε
ν
έρ

γ
ε
ια

 
π*2p

σ*2p



Διάγραμμα μοριακών τροχιακών 
για τα ηλεκτρόνια σθένους του Ν2

• s-p ανάμειξη μη αμελητέα διότι τo 2s ατομικό τροχιακό βρίσκεται μόνο 12,4 eV
χαμηλότερα από τα 2p ατομικά τροχιακά (δείτε τις διαφορές μεταξύ του 2σ και 
3σ του Ν2 σε σύγκριση με τα αντίστοιχα τροχιακά του F2)

σ2s

σ*2s

π2p

π*2p

σ2p

σ*2p

12,4 eV

σ2s

σ*2s

π2p

σ2p

π*2p
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ια



F2

σ2s

σ*2s

σ2p

*σ2p

π2p

π*2p

• Η διαφορά ενέργειας ανάμεσα στα 2s και 2p τροχιακά αυξάνεται (12,4 eV
στο Ν2, 21,6 eV στο F2) 

– καθώς αυξάνεται ο ατομικός αριθμός.  το ποσοστό ανάμιξης σταδιακά μειώνεται έως 
ότου η διαφορά ενέργειας θα γίνει τόσο μεγάλη (και αυτό θα συμβεί στο O2) 
οπότε αλλάζει η σειρά του σ2p(3g) και του π2p(1u).

• Η ενέργεια των μοριακών τροχιακών μειώνεται καθώς αυξάνεται ο ατομικός 
αριθμός
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σ2s

σ*2s

σ2p

π2p

π*2p

*σ2p



Ηλεκτρονικές διαμορφώσεις με χρήση 

μοριακών τροχιακών

(σ1s)
2
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Ενέργεια δεσμού vs. Τάξη Δεσμού

1              0              1              2            3                2              

Μόριο
Τάξη 

Δεσμού

Ενέργεια 

Δεσμού

(kJ/mol)

Μήκος 

Δεσμού

(pm)

Li
2

1 99.4 267

Be
2

0 0

B
2

1 290 159

C
2

2 620 131

N
2

3 942 110

O
2

2 495 121

F
2

1 143 143

Ne
2

0 0



AΤ(2)AΤ(1)

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

AΤ(2)

AΤ(1)

AΤ(2)

AΤ(1)

AΤ(2)

AΤ(1)

Ομοιοπολικός Πολωμένος Ομοιοπολικός Ιοντικός

Όσο πιο κοντά (ενεργειακά) βρίσκονται τα ατομικά τροχιακά (AΤ) κατάλληλης συμμετρίας,

τόσο πιο αποτελεσματική θα είναι η αλληλεπίδραση τους με συνέπεια το σχηματισμό 

σταθερότερων δεσμικών μοριακών τροχιακών και ασταθέστερων αντιδεσμικών.  

D(EN) < 0,5 2 > D(EN) > 0,5 D(EN) > 2 



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών
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Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

I = h - Eκ = 21,1 eV - Eκ

N N

N N

h

e-

Φωτόνιο UV 

φωτοηλεκτρόνιο

Κατιόν Ν2

Τα ενεργειακά επίπεδα των μοριακών τροχιακών προσδιορίζονται με την τεχνική 
της Φωτοηλεκτρονικής Φασματοσκοπίας

(Ultra-Violet Photoelectron Spectroscopy UV-PES)

– Τα μόρια βομβαρδίζονται με UV φωτόνια
υψηλής ενέργειας ( 21,1 eV).  

– Ένα μέρος της ενέργειας (ίσο με το 
δυναμικό ιοντισμού I του μοριακού 
τροχιακού στο οποίο βρισκόταν το e)
χρησιμοποιείται για να εγκαταλείψει το e 
το μόριο ενώ το υπόλοιπο παραμένει σαν 
κινητική ενέργεια Εκ.

– Μετρείται η κινητική ενέργεια Εκ των 
φωτοηλεκτρονίων έτσι ώστε να 
υπολογιστεί το Ι από την σχέση:



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών

N N

N N

h

e-

Φωτόνιο UV 

φωτοηλεκτρόνιο

Κατιόν Ν2

UV-PES φάσμα του N2

Η μορφή και ο αριθμός των κορυφών 
δίνουν πληροφορίες σχετικά με το είδος 
του τροχιακού από το οποίο προήλθε το 
φωτοηλεκτρόνιο. 



Τα μοριακά τροχιακά του Η2Ο

1s για H, 

1s, 2s, 2px, 2py, 2pz για Ο



6  μοριακά τροχιακά

από 6 p ατομικά τροχιακά

6 ηλεκτρόνια 

σε  τροχιακά



Θεωρία Μοριακών Τροχιακών (C6H6)



Τα αντιδεσμικά μοριακά 

τροχιακά έχουν τον 

χαρακτήρα των 

υψηλότερης ενέργειας 

ατομικών τροχιακών

Τα δεσμικά μοριακά 

τροχιακά διατηρούν τον 

χαρακτήρα των 

χαμηλότερης ενέργειας 

ατομικών τροχιακών

(Z = 7) (Z = 8)

E2s(N) > E2s(O)

E2p(N) > E2p(O)

ΝΟ



Ατομικός αριθμός

Ε
ν
έ
ρ

γ
ε
ια

 τ
ρ

ο
χ

ια
κ
ο

ύ
E2s(N) ? E2s(O)



Ατομικός αριθμός
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E2s(N) > E2s(O)

E2s(N)

E2s(O)
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Διάγραμμα Μοριακών 

Τροχιακών του NO

Μοριακά 

τροχ. NO

2s

Ατομικά 

τροχ. N

2p

*2s

2s

2s
Ατομικά 

τροχ. O

2p

2p

2p

*2p

*2s

N O

0 0

N O

-1 +1

Πιθανές δομές

Lewis 

Παραμαγνητικό

E2p(N) > E2p(O)

E2s(N) > E2s(O)



Ηλεκτρον. διαμόρφωση του ΝΟ:

(1s)
2 (1s*)2(2s)

2 (2s*)2 (2p)4 (2p)2 (2p*)1

{O} {N}     {O} {N} {O}   {O} {N}

Η μεγαλύτερη e- πυκνότητα στο O 
εξηγεί την πολικότητα  του μορίου

+NO -

Τάξη δεσμού:    2,5

Διάγραμμα Μοριακών Τροχιακών του NO

Τα δεσμικά μοριακά τροχιακά διατηρούν τον χαρακτήρα 
των χαμηλότερης ενέργειας ατομικών τροχιακών





The Chemical Biology of Nitric Oxide

• NO is a bioreactive free radical that is
produced in cells by nitric oxide
synthase (NOS).

• NO plays a myriad of roles in cellular
biology. It is a

– vasodilator (αγγειοδιασταλτικό) 
(Moncada and Higgs, 1993; Waldman
and Murad, 1988), 

– neurotransmitter (Moncada and
Higgs, 1993), and versatile signaling
molecule, mediator of intracellular
pathogen destruction by phagocytes
(Moncada and Higgs, 1993),

– redox reactant (Beckman et al., 1990). 

• NO is also involved in
– gene expression (Bogdan, 2001), 

– platelet aggregation (Broekman et al., 
1991), and

– male sexual function (Ignarro et al., 
1990)



ATP and NADPH are energized biomolecules

• They represent chemically useful forms of stored energy.

• They are the power sources that drive the energy requiring activities of the 
cell, including biosynthesis, movement, osmotic work against concentration 
gradients…

NADPH (ανηγμένη μορφή του φωσφορικού νικοτιναμιδο-αδενινο-δινουκλεοτιδίου)



The Chemical Biology of Nitric Oxide

• Nitric oxide synthase (NOS) produces nitric oxide (NO) and 
citrulline from arginine, molecular oxygen, and NADPH 

http://en.wikipedia.org/wiki/File:NOSreaction.gif


Nitric oxide as an antioxidant

• NO inhibits free radical-mediated chain propagation
reactions such as lipid peroxidation induced by

– H2O2 and ferrous complexes

– lipoxygenases (a family of iron-containing enzymes that 
catalyze the oxygenation of polyunsaturated fatty acids)

– low-density lipoprotein (LDL) oxidation and

– linoleate lipid peroxyl radicals



Prooxidant Activities of Transition Metals

Hydroperoxide decomposition
to form peroxy or alkoxy radical.

Fe
3+

+ ROOH Fe
2+

+   ROO  +  H
+

Fe
2+

+ ROOH Fe
3+

+   RO  + OH
-

Formations of alkyl free radicals
by direct reaction with fats and oils.

Fe
3+

+ RH Fe
2+

+  R + H
+



• NO reacts with LOO∙ and LO∙ (lipid alkoxyl radicals) and the rate
constant for NO reactions with LOO∙ is greater than with the
antioxidant α-tocopherol (vitamin E) (rateNO/rateTOH=20:1).

– A concentration of NO of only 2 nM would provide antioxidant 
protection for membrane lipids equal to that of vitamin E.

• NO and α-tocopherol synergize to inhibit lipid peroxidation in 
membranes

– The lipophilic solubility of NO positions it preferentially in membranes, 
since many lipid-derived free radicals are generated from
polyunsaturated membrane lipids.

– NO has also been shown to protect normal cells

• such as cultured heart cells, hepatocytes, intestinal epithelium, endothelial cells
and fibroblasts

Nitric oxide as an antioxidant





NO inhibits iron-induced lipid peroxidation

• The background rate of oxygen
uptake of the HL-60 cell suspension
before the addition of Fe2+ was 10 
nM/s.

• Upon the addition of 20 mM Fe2+, 
this rate increased to 220 nM/s.

– Fe2+ (20 mM) was added at the first
arrow and subsequently NO (1.8 mM) 
was added (other arrows).

• When NO was added the O2

consumption was inhibited for a 
period of a few minutes and then it
resumed at near its initial rate until
the reintroduction of additional NO. 

Lower dashed line is a control of HL-60 cells
subjected to Fe2+-induced oxidative stress in the

absence of NO addition. 

(The rate of O2 consumption of HL-60 cells (human neoplastic cell line)) 



∙NO protects cells from LPO-induced cell damage

∙NO interferes with lipid peroxidation

by providing alternative ways to chain termination

• When cells are exposed to
Fe2+ there is appreciable
loss of cell membrane
integrity.

• The addition of NO
decreased cell membrane
damage (leakage).





HF

Θεωρία Μοριακών Τροχιακών



Ατομικός αριθμός
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Μοριακό τροχ. HF

Ατομικό

τροχ. Η

1s



2px 2py

*

Ατομικό 

τροχ. F
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Διάγραμμα Μοριακών 

τροχιακών του HF

E1s(Η) > E2p(F)
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Molecular Orbital Theory

• Considers all electrons in the field of all atoms constituting a polyatomic 
species, so that all molecular orbitals (MO’s) are multicenter.  

• The most common way to build MO’s, ψMO,j, is by using a linear 
combination of all available atomic orbitals ψat, i (LCAO):

• We can form two molecular orbitals for dihydrogen molecule ion H2
+ from 

two hydrogen’s atomic orbitals ψA and ψB : 


i

iatijjMO c ,, 

g =  A +  B u =  A -  B



Molecular Orbital Theory

• The probability to find an electron on the ψg orbital is then 

where 

S is the overlap integral for atomic orbitals ψA and ψB and 

N is the normalizing constant. 

S > 0 corresponds to a bonding 

and 

S = 0  to nonbonding situations. 

    )1(2)121()2( 2222222 SNSNdvdvdvNdvN BBAAg 



Molecular Orbital Theory. Dihydrogen molecule

• For dihydrogen molecule assuming that two electrons 1 and 2 are independent 

one from another (one-electron approximation), we can get: 

• The first term corresponds to ionic contribution and the second one  to covalent 

contribution to the bonding (compare to VB theory). 

g = [ A(1) +  B(1)][ A(2) +  B(2)]

g = [ A(1) A(2) +  B(1) B(2)] + [ A(1) B(2) +  A(2) B(1)]

INTERNUCLEAR DISTANCE, BOHR

 

AMPLITUDE (A.U.)
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Molecular Orbital Theory - Atomic orbital overlap

• Depending on the symmetry of the overlapping orbitals, the overlap integral 

S may be positive (bonding), negative (antibonding) or zero (non-bonding). 

S > 0 S < 0

S = 0
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Molecular Orbital Theory: Homonuclear diatomic molecules

• Combination of 1s, 2s, 2px, 2py and 2pz
atomic orbitals of an atom A with orbitals of 
suitable symmetry belonging to an atom B 
(second row elements) leads to the 
following ten molecular orbitals:

10) *
2p = 2pA – 2pB (u)

9) *
2py = 2pyA – 2pyB (g)

8) *
2px = 2pxA – 2pxB (g)

7) 2py =  2pyA + 2pyB (u)

6) 2px =  2pxA + 2pxB (u)

5) 2p =  2pA + 2pB (g)

4) *
2s = 2sA – 2sB (u)

3) 2s =  2sA + 2sB (g)

2) *
1s = 1sA – 1sB (u)

1) 1s =  1sA + 1sB (g)

A B

g

u

1s 1s

2s2s

2p 2p

g

u

u

g

g

u

z
yA

yB

xA xB

(1s)

(
1s)

(2s)

(
2s)

(2px, 2py)

(2p)

(
2px, 


2py)

(
2p)



Summary 

• Molecular orbital theory considers all electrons in the field of all 

nuclei so that all orbitals are multicenter.  

• Linear combination of atomic orbitals is used usually to 

approximate MO’s.

• Depending on the sign and the value of the overlap integral 

interaction of orbitals may be bonding, antibonding or non-

bonding. 



Ενεργειακά Επίπεδα - Φασματοσκοπία

Κβαντισμένα Ενεργειακά Επίπεδα 

Άτομα (π,χ. Ν)

2p  ___  ___  ___

2s          ___

1s          ___
E

Ατομικά γραμμικά φάσματα

Διεγερ. Κατάσταση (1s)
2(*

1s)
2(2s)

2(*
2s)

2(π2p)
4(2p)(2p*)

_______

Βασική Κατάσταση (1s)
2(*

1s)
2(2s)

2(*
2s)

2(π2p)
4(2p)

2 _______

______

E απορρόφηση

εκπομπή

______

Μοριακά φάσματα ταινιών

Τα μόρια π.χ. N2 επίσης έχουν ηλεκτρονικά ενεργειακά επίπεδα και φάσματα

E→



Μόρια:  Δόνηση και Περιστροφή

Δόνηση

Περιστροφή

Οι Δονητικές και Περιστροφικές Ενέργειες είναι επίσης κβαντισμένες !!!!!



Υπεριώδες/Ορατό

(Ηλεκτρονική)

Υπέρυθρο

(Δόνηση)

Μικροκύματα

(Περιστροφή)

E →

Μία ηλεκτρονική μετάβαση

Πολλαπλές δονητικές καταστάσεις

Βασική ηλεκτρον. κατάσταση

Διεγερμένη ηλεκτρον. κατάσταση



Φάσμα απορρόφησης MnO4
-

A = ε∙b∙c

Φασματοσκοπικός Προσδιορισμός Μn

b = μήκος

c = συγκέντρωση

ε(λ) = γραμ. απορροφητικότητα

Κόκκινο+Μπλε = Ιώδες

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

1.2

0 0.001 0.002 0.003 0.004 0.005 0.006 0.007 0.008 0.009 0.01 0.011

A

c (mol/L)

Απορρόφηση vs. συγκέντρωση

κλίση = ε.b

Cάγν. = Aάγν. / (ε.b)

Cάγν. = Aάγν. / κλίση
Ηλεκτρονική μετάβαση
με πολλαπλές δονήσεις



Πληροφορίες από Φασματοσκοπία Υπερύθρου IR

Ταυτοποίηση:

Π.χ., οι δονήσεις δεσμών είναι παρόμοιες από μόριο σε μόριο

Φάσμα Υπερύθρου (IR) του CH2Cl2

CH Stretch

HCH Bend CCl stretch

3.333 x 10-4 5.000 x 10-4 4.000 x 10-4 1.00 x 10-3

Wavelength (meters)                       Infrared Region



Από τι εξαρτώνται οι δονητικές και περιστροφικές ενέργειες;

Περιστροφή
- δομή (μήκος δεσμού και γωνίες δεσμών)
- μάζα

Δόνηση
- ισχύς δεσμού (ενέργεια δεσμού)
- μάζες

Αν μετρήσουμε φασματοσκοπικά τις ενέργειες, 
μπορούμε να προσδιορίσουμε τη δομή του μορίου
και την ισχύ των δεσμών του

Πληροφορίες από Φασματοσκοπία Υπερύθρου IR


