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Kvantummechanikai ismétlés

Kvantummechanikai részecskéről csak valószínűségi állítást 
tehetünk

A részecske leírója a hullámfüggvény, ez kódolja a megtalálási 
valószínűséget (|Ψ|2ΔV) és az impulzust (a görbe „hullámhossza”, 
„változásának intenzitása”)

Jól lokalizált részecske esetén (Δx kicsi) az impulzus 
bizonytalansága nagy (Δp nagy), valamint nagy helybizonytalanságú
részecskénél az impulzus jól meghatározott (Heisenberg-féle 
határozatlansági reláció)
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok
H-atom: proton Coulomb-potenciáljába bezárt elektron

A H-atom elektronjának a hullámfüggvénye alapállapotban 
gömbszimmetrikus

Gerjesztés hatására (energia befektetésével) ez a szimmetria 
megbomlik

csomógömbök és
csomósíkok jönnek létre

A H-atom elektronjának állapotát (egyelőre) három kvantum-
számmal lehet jellemezni
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok
Főkvantumszám (n)

jelöli a (közel) azonos energiájú elektronok csoportját (héj)
n = csomók száma + 1
n = 1,2,3, …

Mellékkvantumszám (l) 
meghatározza a pálya alakját 
l = a csomósíkok száma
l = 0, …, n-1 hagyományosan: l=0→s,  l=1→p,  l=2→d,  l=3→f

Mágneses kvantumszám (ml)
a pálya térbeli orientációját határozza meg
ml = -l, -l+1, …, 0, …, l-1, l (összesen 2l+1 térbeli orientáció)
s-pálya: 1 orientáció; p-pálya: 3 orientáció, d-pálya: 5 orientáció
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok

1s
 

(n=1, l=0, g=0) 
nincs csomó
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok

1s
 

(n=1, l=0, g=0) 
nincs csomó

2s
 

(n=2, l=0, g=1) 
egy

 
csomógömb
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok

1s
 

(n=1, l=0, g=0) 
nincs csomó

2s
 

(n=2, l=0, g=1) 
egy

 
csomógömb

2p
 

(n=2, l=1, g=0) 
egy

 
csomólap (3 irányítás)
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok

1s
 

(n=1, l=0, g=0) 
nincs csomó

2s
 

(n=2, l=0, g=1) 
egy

 
csomógömb

2p
 

(n=2, l=1, g=0) 
egy

 
csomólap (3 irányítás)

3s
 

(n=3, l=0, g=2) 
két csomógömb
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok

1s
 

(n=1, l=0, g=0) 
nincs csomó

2s
 

(n=2, l=0, g=1) 
egy

 
csomógömb

2p
 

(n=2, l=1, g=0) 
egy

 
csomólap (3 irányítás)

3s
 

(n=3, l=0, g=2) 
két csomógömb
3p

 
(n=3, l=1, g=1) 

egy csomógömb, egy csomólap 
(három irányítás)
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok

1s
 

(n=1, l=0, g=0) 
nincs csomó

2s
 

(n=2, l=0, g=1) 
egy

 
csomógömb

2p
 

(n=2, l=1, g=0) 
egy

 
csomólap (3 irányítás)

3s
 

(n=3, l=0, g=2) 
két csomógömb
3p

 
(n=3, l=1, g=1) 

egy csomógömb, egy csomólap 
(három irányítás)

3d
 

(n=3, l=2, g=0) 
két csomólap (öt irányítás)
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok
Nézzünk nagyobb rendszámú

 
atomokat!

Az elektronok száma megegyezik a rendszámmal. 
Milyen pályára kerülnek a további elektronok?

Tapasztalatok szerint
Az 1s pályára két elektron kerülhet 
rH≈rHe<rLi → A harmadik már a kisebb energiájú (kevésbé kötött) 2s
pályára kerül
Ha egy állapot betelik, egy következőbe kerülnek az elektronok
További kiépülésnél: egy adott kvantumszám-hármassal (n,l,ml) 
jellemzett állapotban csak két elektron lehetséges! Ennek a két 
elektronnak a spinje (saját mágneses momentuma) ellentétes.
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A periódusos rendszer -
 

kvatumszámok
Spinkvantumszám (ml)

Az elektron saját mágneses momentuma
ml = +1/2 („fel”, ↑ ), -1/2 („le”, ↓ )

Pauli-elv: Egy kvantumállapotban legfeljebb két, ellentétes spinű
elektron tartózkodhat.

Az n
 

főkvantumszámú
 

héjon összesen

elektron tartózkodhat: N(n=1)=2, N(n=2)=8, N(n=3)=18, …

Adott mellékkvantumszám
 

mellett:
 

N(s)=2, N(p)=6, N(d)=10, …
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A periódusos rendszer

Egy elektront négy kvantum-
 számmal lehet jellemezni:

• főkvantumszám
 

(n)

• mellékkvantumszám
 

(l)

• mágneses kvantumszám (ml

 

)

• spinkvantumszám
 

(ms

 

)
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A periódusos rendszer
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A periódusos rendszer
Az elektronhéjak kiépülésének elvei

Egyelektronos rendszerekben az energia csak a főkvantumszámtól
függ:
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A periódusos rendszer
Az elektronhéjak kiépülésének elvei

Többelektronos rendszerekben az energia nem csak a 
főkvantumszámtól függ: egy 2p állapotú elektron jobban érzi az 1s
elektron leárnyékoló hatását, mint a mag közelébe is eljutó 2s
elektron: E2p > E2s, hasonlóan 3p és 3s-re is: E3p > E3s.
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A periódusos rendszer
Az energiasorrend:

1s <<
 

2s <
 

2p <<
 

3s <
 

3p <<
 

4s <
 

3d <
 

4p <<
 

5s ≈
 

4d <
 

5p <<
 

6s
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A periódusos rendszer
Az elektronhéjak kiépülésének elvei

Egy (n,l,ml) kvantumállapotban legfeljebb két elektron tartózkodhat     
(Pauli-elv)

Az elektronhéjak növekvő energia szerint népesülnek be      
(Aufbau-elv)

Az azonos energiájú pályák egyensúlyban általában úgy töltődnek 
be, hogy az elektronok azonos spinnel, különböző pályákra 
kerüljenek, így csökkentve egymás taszítását                                              
(Hund-féle maximális multiplicitás elve)
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A periódusos rendszer

H

(1s)1

He

(1s)2

Li

(1s)2

(2s)1
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A periódusos rendszer

Be

(1s)2

(2s)2
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(2px

 

)1

C

(1s)2

(2s)2

(2px

 

)1

 

(2py

 

)1



Molekulák világa - 2. kémiai szeminárium 21

A periódusos rendszer

N
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A periódusos rendszer

Ne

(1s)2
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Ionok, ionos kötés
Miért keletkeznek ionok?

Pozitív ionok keletkezésére a klasszikus fizika is tud magyarázatot 
adni

+Ze töltésű atommag, ha Z-nél kevesebb elektron veszi körül: pozitív ion
könnyen adnak le egy illetve két elektront (Li+, Na+, K+, Be2+, Mg2+, 
Ca2+), a kialakuló szerkezetek már gömbölyű (nemesgáz-konfiguráció) 
elektronszerkezetűek, tovább nehezen bonthatók
egy periódusban tovább haladva növekszik a mag elektromos töltése, 
erősödik az e megkötöttsége, az ionizáció egyre nehezebb

Negatív ionok keletkezése klasszikusan nehezen magyarázható!
Mi ,,vesz rá’’ egy semleges atomot egy negatív elektron befogadására?

Kvantummechanikára van szükség!
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Ionok, ionos kötés
Tekintsünk egy F-atomot

teljes töltése nulla (9e- + 9p+)
elektronszerkezete: 1s2 2s2 2px

2 2py
2 2pz

1

az elektronszerkezet nem homogén, 
hiányzik egy ,,csutka’’, a 2pz

 

-pályáról 
egy elektron a gömbszimmetriához
a töltéseloszlás nem homogén, a „sarkoknál” pozitív, az „egyenlítőn”
negatív töltésű zóna alakul ki
az elektromosan aktív „sarkok” egy 10. elektront is magukhoz tudnak 
vonni és meg tudnak kötni
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Ionok, ionos kötés
Tekintsünk egy F-atomot

teljes töltése nulla (9e- + 9p+)
elektronszerkezete: 1s2 2s2 2px

2 2py
2 2pz

1

az elektronszerkezet nem homogén, 
hiányzik egy ,,csutka’’, a 2pz

 

-pályáról 
egy elektron a gömbszimmetriához
a töltéseloszlás nem homogén, a „sarkoknál” pozitív, az „egyenlítőn”
negatív töltésű zóna alakul ki
az elektromosan aktív „sarkok” egy 10. elektront is magukhoz tudnak 
vonni és meg tudnak kötni
Az oktettszerkezetre való törekvés a Pauli-elv és a Coulomb-erő
következménye
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Ionok, ionos kötés –  a LiF  kialakulása
Kiindulásként Li- és F-atomok egyenlő mennyiségben

Egy Li-atom külső elektronjának leválasztásához ILi=0,9 aJ szükséges

Ezt az elektront befogadja egy F-atom, energianyereség: A=0,6 aJ

A keletkezett Li- és F-ion sugara r+=70 pm és r-=130 pm (ennél közelebb 
kerülve az elektronállapotok átfednek, ez sérti a Pauli-elvet!)

A Coulomb-vonzás energianyeresége                   =1,15 aJ.

A befektetett (ionizációs) energia kisebb, mint a felszabaduló, így az 
ionkötés bizonyos esetekben kedvezőbb, mint az atomos állapot!
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Kovalens kötés
Miért keletkeznek kovalens molekulák?

Független atomok általában nem jelentik az energetikailag 
legkedvezőbb állapotot
Az ionos kötés mellett – többek között – létrejön kovalens kötés is
A klasszikus fizika nem ad magyarázatot arra, hogy két semleges 
atom (pl. H-atom) miért vonzza egymást és miért jön létre stabil, 
kötött H2 molekulaállapot!

az elektronegativitások egyenlők, vagy csak kissé különböznek
nincs ok arra, hogy az elektronok csak az egyik magra 
összpontosuljanak
a jelenség nem magyarázható a Coulomb-vonzással.

Kvantummechanikára van szükség!
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Kovalens kötés
A H2

+-molekulaion
 

létrejöttének vázlatos
 

magyarázata.

Ha az elektront egy proton zárja be, mozgásterének átmérője 
2a0=100 pm, a hely bizonytalansága Δx≈a0.

Ha ehhez a kötött rendszerhez egy másik protont közelítünk, az 
elektron „futópályája” megnő, az elektronhullám szétterül, az 
impulzus-bizonytalanság így az elektron kinetikus energiája 
csökken

A csökkenő kinetikus energia kompenzálhatja a protonok 
Coulomb-taszítását, létrejöhet a H2

+-molekula.
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Kovalens kötés

A molekulába kötött elektron alapállapoti állóhulláma „lógjon túl”
 

10%-
 kal a protonok kijelölte szakaszon. Ekkor az alap-elektronhullám 

félhullámhossza:

Az elektron mozgási energiája (sebesség becslése de-Broglie-val):
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Kovalens kötés

Az elektronfelhő
 

a két proton közötti távolság felénél a legsűrűbb. 
Egyszerűsítésként sűrítsük ide az összes töltést, ekkor a potenciális 

energiák:

A teljes energia pedig:
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Kovalens kötés

Teljes négyzetté
 

alakítás és kerekítés után:

a H-atom sugara,                   a H-atom ionizációs energiája
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Kovalens kötés

Teljes négyzetté
 

alakítás és kerekítés után:

Minimuma
 

-nál, ekkor                                aJ. 
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Kovalens kötés

Teljes négyzetté
 

alakítás és kerekítés után:

Minimuma
 

-nál, ekkor                                aJ. 
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Ez az állapot energetikailag kedvezőbb, mint az atomi!
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Kovalens kötés
A „kinyúlt” elektronpálya annyira csökkenti a „kvantumnyüzsgést”, 
hogy ez az energianyereség kompenzálja a protonok taszítását

Az elektron inkább vesz részt a p+-e--p+ rendszerben, mint a H-
atomba zárva: kovalens molekula jön létre

A H2
+-rendszer mért adatai: RH2+ =106 pm, DH2+=0,4 aJ.

A kötött töltése miatt magához vonz még egy elektront, létrejön a 
H2-molekula: RH2=87 pm (<RH2+); DH2=0,73 aJ (<2 DH2+)

Az egynél több atommagot átfogó elektron-állóhullám a 
molekulapálya.
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Az LCAO-módszer

Molekulákat építenénk fel atomokból

Ismertek az atomi elektronpályák (AO: atomic orbital)

A kötés létrejötte után az elektronok kiterjedtebb pályára kerülnek: 
molekulapályák (MO: molecular orbital)

Egyszerű feltételezés: molekulapályák az atompályák összegéből 
jönnek létre (lineárkombináció)

LCAO: Linear Combination of Atomic Orbitals
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Az LCAO-módszer  –  1s pályák
Kötőpálya a két atomi hullámfüggvény összegéből (fázisban adjuk 

össze őket)

•
 

közelítés, mert nem veszi figyelembe B 
protonnak az A atomállapotra és A 
protonnak a B atomállapotra való

 
hatását

• N<1
 

szükséges
 

normálás
 

miatt

•
 

interferenciatag megnöveli az 
elektronsűrűséget a két mag között

• a széleken a töltés lecsökken (N<1)

kötőpálya

BAAAkBAk NNNN ΨΨ+Ψ+Ψ=Ψ→Ψ+Ψ=Ψ 2)( 222
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Az LCAO-módszer  –  1s pályák
Lazítópálya

 
a két atomi hullámfüggvény különbségéből (ellenfázisban 

összeadva)

•
 

közelítés, mert nem veszi figyelembe B 
protonnak az A atomállapotra és A 
protonnak a B atomállapotra való

 
hatását

• N>1
 

szükséges
 

normálás
 

miatt

•
 

interferenciatag lecsökkenti
 

az 
elektronsűrűséget a két mag között

• a széleken a töltés megnő
 

(N>1)

lazítópálya

BAAAkBAk NNNN ΨΨ−Ψ+Ψ=Ψ→Ψ−Ψ=Ψ 2)( 222
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Az LCAO-módszer  –  1s pályák
Molekulapálya 1s

 
elektronokból

Azonos fázisban összeadva őket: kötőpálya, nagy elektronsűrűség a 
két mag között

Ellentétes fázisban összeadva: lazítópálya, kis elektronsűrűség a 
magok között
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Az LCAO-módszer  –  1s pályák
• Két AO-ból

 
két

 
MO

•
 

Ha a két atom azonos, azonos
 mértékben járulnak hozzá

 
az 

MO-hoz

•
 

Kezdetben mindkét atomnak 
egy elektronja van 

•
 

Az MO-n
 

az elektronok spinje 
csak ellentétes lehet (Pauli-elv)

• Két elektron az atommagok között összetartja a molekulát

•
 

Kötőpálya energiája kb. annyival van az atomi szint alatt, mint 
amennyivel a lazító

 
felette
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Az LCAO-módszer  –  1s pályák
• Két AO-ból

 
két

 
MO

•
 

Ha a két atom azonos, azonos
 mértékben járulnak hozzá

 
az 

MO-hoz

•
 

Kezdetben mindkét atomnak 
egy elektronja van 

•
 

Az MO-n
 

az elektronok spinje 
csak ellentétes lehet (Pauli-elv)

• Két elektron az atommagok között összetartja a molekulát

•
 

Lazítópálya energiája többel van az atomi szint alatt, mint amennyivel a 
kötő

 
alatta → egy elektront előléptetve a kötés felbomlik
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Az LCAO-módszer  –  1s pályák

A harmadik elektron a Pauli elv miatt 
már lazítópályára kerül, ekkor a 
rendszer még kötött: He2

+ létezik

A negyedik elektron is a lazítópályára 
került, ekkor két kötő és két lazító: 
nincs He2 molekula

Csináljuk hélium-molekulát hélium atomokból (1s2)!
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Az LCAO-módszer  –  kötésrend
Általánosan

Az állóhullám-minták alakja a Pauli-elv miatt korlátozza a molekulák 
létrejöttét
Kötő molekulapálya akkor jön létre, ha mindekét atomban van adott 
atomállapotban magányosan tartózkodó elektron
Egy ilyen vegyérték -0,5 – -0,1 aJ energiával járul hozzá a 
disszociációs energiához
Ha az elektronok száma nagy, egyes elektronok lazítópályára 
kerülnek, gyengítik a kötést
Lazítópálya jobban akadályozza a kötés létrejöttét, mint amennyire a 
kötőpálya segíti.

Kötés rendje (vegyértéke)=
= (e-

 

száma
 

a kötő
 

MO-kon
 

–
 

e-

 

száma
 

a kötő
 

MO-kon)/2
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Az LCAO-módszer  –  p-pályák
Nem csak s

 
pályák fedhetnek át, hanem

 
p-k

 
is!
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Az LCAO-módszer  –  p-pályák
A molekulatengely irányába eső pályák 
(2px) átfedéséből létrejövő kötő és 
lazítópálya a 2pσ és 2pσ* MO.

σ-pályák (általánosan): a molekulatengely 
körül forgásszimmetrikus MO-k
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Az LCAO-módszer  –  p-pályák
A molekulatengely irányára merőleges 
pályák (2py ,2pz) átfedéséből létrejövő
kötő és lazítópálya a 2pπ és 2pπ* MO.

π-pályák (általánosan): a molekulatengely 
körül nem forgásszimmetrikus MO-k
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Az LCAO-módszer  –  s és p-pályák
σ-pályák

 
(forgásszimmetria): • ΨA

 

(s)±ΨB

 

(s) → sσ, sσ* (s –
 

s),

• ΨA

 

(s)±ΨB

 

(px

 

) → spσx

 

, spσx

 

* (s –
 

p),

• ΨA

 

(px

 

)±ΨB

 

(px

 

) → pσx

 

, pσx

 

* (p –
 

p) 

•
 

szimmetriája miatt a molekula két része egymáshoz képest 
elfordulhat
• közelebb esnek a vonzó

 
atommaghoz, stabilabbak, keményebbek
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Az LCAO-módszer  –  s és p-pályák
π-pályák

 
(nincsen forgásszimmetria): • ΨA

 

(py

 

)±ΨB

 

(py

 

) → pπy

 

, pπy

 

* (p –
 

p), 

• ΨA

 

(pz

 

)±ΨB

 

(pz

 

) → pπz

 

, pπz

 

* (p –
 

p),

• ΨA

 

(pz

 

)±ΨB

 

(d) → pdσz

 

, pdσz

 

* (p –
 

d), ...

•
 

elforgatáskor: csökken a p-pályák
 átfedése → energetikailag 

kedvezőtlen (a molekularészek nem 
tudnak elfordulni)

•
 

távolabb esnek az atommagtól, 
lágyak, polarizálhatók, elektromosan 
érzékenyek
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

-molekula
N2

 

molekula két N atomból (1s2

 

2s2

 

2p3)

1sσ 1sσ*
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

-molekula
N2

 

molekula két N atomból (1s2

 

2s2

 

2p3)

2sσ 2sσ*
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

-molekula
N2

 

molekula két N atomból (1s2

 

2s2

 

2p3)

2px

 

σ
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

-molekula
N2

 

molekula két N atomból (1s2

 

2s2

 

2p3)

2py

 

π
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

-molekula
N2

 

molekula két N atomból (1s2

 

2s2

 

2p3)

2pz

 

π
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

-molekula
N2

 

molekula két N atomból (1s2

 

2s2

 

2p3)

•
 

energetikailag mélyen 
ülő

 
,,core”

 
MO-k

•
 

nem játszanak 
szerepet, mert         
E(1sσ) ≈

 
- E(1sσ*)
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

-molekula
N2

 

molekula két N atomból (1s2

 

2s2

 

2p3)
•

 
valenciaelektronok 

(legkülső, n=2 héjon)

• egy 2pσ-kötés

• két 2pπ-kötés
 

(πy

 

, π
 

z

 

) 

•E(2sσ) ≈
 

-E(2sσ*), 
nemkötő

 
(magányos) 

elektronpárok
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

-molekula
N2

 

molekula két N atomból (1s2

 

2s2

 

2p3)
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

, O2
N2

 

és O2

 

molekula (1s2

 

2s2

 

2p3 és 1s2

 

2s2

 

2p4)

N2 O2
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

, O2
N2

 

és O2

 

molekula (1s2

 

2s2

 

2p3 és 1s2

 

2s2

 

2p4)

•
 

a kötőpályák e--száma
 

10, a 
lazítópályáké

 
4 a kötés rendje 3

•
 

nagy disszociációs energia 
(D=1,2 aJ)

•
 

nagy energiakülönbség az 
utolsó

 
betöltött (2pπ) és az első

 betöltetlen (2pπ*) MO között →
 nehezen gerjeszthető, alig 

reakcióképes

N2
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Az LCAO-módszer  –  N2
 

, O2
N2

 

és O2

 

molekula (1s2

 

2s2

 

2p3 és 1s2

 

2s2

 

2p4)

•
 

a két további elektron 
lazítópályára kerül, de taszítják 
egymást → 2pπy

 

*-ra
 

és 2pπz

 

*-ra

•
 

a kötőpályák e--száma
 

10, a 
lazítópályáké

 
6 a kötés rendje 2

•
 

kisebb disszociációs energia 
(DO2

 

≈⅔DN2

 

=0,8
 

aJ)

•
 

könnyen
 

gerjeszthető, jól 
reakcióképes, „puha”

 elektronszerkezet

O2
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Az LCAO-módszer
 

–
 

ionos vagy kovalens
Azonos atomokból felépülő

 
molekuláknál a kötőpályához való

 „elektronhozzájárulás”
 

mindkét atomnál azonos.
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Az LCAO-módszer
 

–
 

ionos vagy kovalens
Ha nem azonosak a kötésben résztvevő

 
atomok, az energiaszintek, 

tehát az „elektronéhségek”
 

(elektronegativitások) különböznek.

Ha kicsi a különbség a kötés még kovalens ... 
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Az LCAO-módszer
 

–
 

ionos vagy kovalens
Ha nagy akkor inkább ionos ... 
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Az LCAO-módszer
 

–
 

ionos vagy kovalens
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A kémiai kötés
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Irodalom
Kvantummechanika kémiai szemszögből:

• D. O. Hayward: Quantum
 

Mechanics
 

for
 

Chemists, Royal
Society of Chemistry, UK, 2002

• P. W. Atkins: Fizikai kémia II.,
 

Nemzeti Tankönyvkiadó, 1998

Kvantummechanikai szimulációk:

• www.falstad.com/qmatom

• winter.group.shef.ac.uk/orbitron

• csi.chemie.tu-darmstadt.de/ak/immel/tutorials

• www.mhhe.com/physsci/chemistry/essentialchemistry/flash/flash.mhtml


	Molekulák világa�            2. kémiai szeminárium
	Kvantummechanikai ismétlés
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer - kvatumszámok
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	A periódusos rendszer
	Ionok, ionos kötés
	Ionok, ionos kötés
	Ionok, ionos kötés
	Ionok, ionos kötés – a LiF kialakulása
	Kovalens kötés
	Kovalens kötés
	Kovalens kötés
	Kovalens kötés
	Kovalens kötés
	Kovalens kötés
	Kovalens kötés
	Kovalens kötés
	Az LCAO-módszer
	Az LCAO-módszer – 1s pályák
	Az LCAO-módszer – 1s pályák
	Az LCAO-módszer – 1s pályák
	Az LCAO-módszer – 1s pályák
	Az LCAO-módszer – 1s pályák
	Az LCAO-módszer – 1s pályák
	Az LCAO-módszer – kötésrend
	Az LCAO-módszer – p-pályák
	Az LCAO-módszer – p-pályák
	Az LCAO-módszer – p-pályák
	Az LCAO-módszer – s és p-pályák
	Az LCAO-módszer – s és p-pályák
	Az LCAO-módszer – N2-molekula
	Az LCAO-módszer – N2-molekula
	Az LCAO-módszer – N2-molekula
	Az LCAO-módszer – N2-molekula
	Az LCAO-módszer – N2-molekula
	Az LCAO-módszer – N2-molekula
	Az LCAO-módszer – N2-molekula
	Az LCAO-módszer – N2-molekula
	Az LCAO-módszer – N2, O2
	Az LCAO-módszer – N2, O2
	Az LCAO-módszer – N2, O2
	Az LCAO-módszer – ionos vagy kovalens
	Az LCAO-módszer – ionos vagy kovalens
	Az LCAO-módszer – ionos vagy kovalens
	Az LCAO-módszer – ionos vagy kovalens
	A kémiai kötés
	Irodalom

