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Hückelova aproximace pro molekulu benzenu

Hückelova aproximace je jednoduchý model pro určeńı energíı molekulových
vazebńıch orbital̊u u některých organických molekul, která se často použ́ıvá
pro odhad stability těchto molekul. Je založena na metodě LCAO-MO (tj.
na konstrukci molekulových orbital̊u pomoćı lineárńı kombinace atomových
orbital̊u), ovšem s dodatečnými podmı́nkami na maticové elementy hamil-
toniánu v bázi atomových orbital̊u a na překryvové integrály těchto orbital̊u.

V př́ıpadě molekuly benzenu (bodová grupa symetrie D6h) stač́ı pro vy-
světleńı vazby v této aproximaci uvažovat pouze orbitaly pz na jednotlivých
atomech uhĺıku (osu z ztotožńıme s rotačńı osou C6 molekuly benzenu),
ostatńı orbitaly nejsou pro kvalitativńı popis vazby d̊uležité. Máme tedy bázi
o šesti orbitalech, o které budeme předpokládat, že pro maticové elementy
hamiltoniánu vyjádřeného v této bázi plat́ı

Hij = 〈φi|H|φj〉 =


α pro i = j,
β pro i soused́ıćı s j,
0 v ostatńıch př́ıpadech (Hückelova aproximace)

a pro překryvové integrály

Sij = 〈φi|φj〉 =

{
1 pro i = j,
0 pro i 6= j (Hückelova aproximace).

Zadáńı úlohy:

1. (až 4 body) Určete rozklad reprezentace, jej́ıž bázi tvoř́ı šest pz orbital̊u,
na ireducibilńı reprezentace,

2. (až 6 bod̊u) Pomoćı symetrizačńıch operátor̊u odpov́ıdaj́ıćıch ireduci-
bilńım reprezentaćım zkonstruujte z těchto orbital̊u symetricky adap-
tovanou bázi (dle vlastńıho uvážeńı použijte úplné nebo neúplné pro-
jekčńı operátory).

3. (až 6 bod̊u) Určete vlastńı stavy a energie uvedeného aproximativńıho
hamiltoniánu a klasifikujte je podle ireducibilńıch reprezentaćı grupy
D6h.

4. (až 4 body) Pokuste se na základě źıskaných výsledk̊u odhadnout, zda
bude molekula benzenu stabilńı, tj. zda je výsledná energie 6 elektron̊u
umı́stěných do molekulových orbital̊u nižš́ı, než kdyby byly umı́stěny
př́ımo v atomových orbitalech pz.


