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Hickelova aproximace pro molekulu benzenu

Hiickelova aproximace je jednoduchy model pro uréeni energii molekulovych
vazebnich orbitalt u nékterych organickych molekul, kterd se casto pouziva
pro odhad stability téchto molekul. Je zalozena na metodé LCAO-MO (t;j.
na konstrukci molekulovych orbitaltt pomoci linedrni kombinace atomovych
orbitali), ovsem s dodateénymi podminkami na maticové elementy hamil-
tonidnu v bazi atomovych orbitalt a na prekryvové integraly téchto orbitali.
V piipadé molekuly benzenu (bodové grupa symetrie Dgj,) staci pro vy-

svétleni vazby v této aproximaci uvazovat pouze orbitaly p, na jednotlivych
atomech uhliku (osu z ztotoznime s rota¢ni osou Cg molekuly benzenu),
ostatni orbitaly nejsou pro kvalitativni popis vazby dilezité. Mame tedy bazi
o Sesti orbitalech, o které budeme ptredpokladat, ze pro maticové elementy
hamiltonidnu vyjadreného v této bazi plati

Q pro i = j,

H;j = (¢i|H|¢p;) = ¢ B pro i sousedici s j,
0 v ostatnich piipadech (Hiickelova aproximace)

a pro prekryvové integrély
—idilhy — 4 L proi =7,
Sig = (il ;) = { 0 proi # j (Hiickelova aproximace).

Zadani tulohy:

1. (aZ 4 body) Urcete rozklad reprezentace, jejiz bézi tvoii Sest p, orbitalu,
na ireducibilni reprezentace,

2. (aZ 6 bodi) Pomoci symetrizacnich operatoru odpovidajicich ireduci-
bilnim reprezentacim zkonstruujte z téchto orbitali symetricky adap-
tovanou bazi (dle vlastniho uvézeni pouzijte iplné nebo neiplné pro-
jekéni operétory).

3. (aZ 6 bodu) Urcete vlastni stavy a energie uvedeného aproximativniho
hamiltonidnu a klasifikujte je podle ireducibilnich reprezentaci grupy
Dgp,.

4. (aZ 4 body) Pokuste se na zakladé ziskanych vysledku odhadnout, zda
bude molekula benzenu stabilni, tj. zda je vyslednd energie 6 elektronu
umisténych do molekulovych orbitalii nizsi, nez kdyby byly umistény
piimo v atomovych orbitalech p,.



