& Dla wygody wprowadzimy dla heksatrienu
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i benzenu jednostke energii Gz "
Zakladamy tutaj, ze dlugosé heksatrienu

jest rowna obwodowi benzenu, ale céz to jest w
poréwnaniu z naszymi dawnymi grzechami!
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2 elektrony 7 o energii E;, = 1 beda opisywane® przez funkcje @,(x) = ]/ L sin - L x, dwa dalsze

2 2n
o energii E; = 4, przez funkcje @, = ]/I sin L na dwa ostatnie o energii E; = 9 — przez
funkcje @; = I sin X Dla benzenu odpowiednie podwojnie obsadzone poziomy i opisujace

1 2 2
je orbitale beda nastgpujace: E; = 0, @ = V__ JE =49, = ]/I SinTxi E.,=E =4,

2 27
D, = [ cos [ x.

Trwalos$é ukladu sprzezonych wigzan jest tym wigksza, im nizsza jest energia elektronéw 7,
Energia elektronow m w heksatrienie rowna sig

Euas =2-1+2-442-9 = 28,
a w benzenie

Eoenz = 2-0+4-4 = 16.
Przewidujemy wiec znacznie wigksza trwalos¢ ukladu sprzezonych wigzan benzenu niz
heksatrienu. Jest to potwierdzone licznymi faktami dowiadczalnymi, gdyz typowe reakcje
heksatrienu polegajg na rozerwaniu jednego z wiazan podwojnych, podczas gdy w tego typu
reakcjach benzen zachowuje swoj uklad m-elektronowy.
Zrobmy jeszcze jedno poréwnanie tych dwoch molekut. Obliczmy prawdopodobienistwo P (x)dx
znalezienia ktoregokolwiek elektronu w przedziale dx dlugosci molekuly:

1
Pocts ()dx = ¢ Q@3(x)+203(x) + 203 (x)dx =
2 2 3
=37 (sln : x+sin?- Li x+sin? _L:r x) dx,
1
Poenz (X)dx = F QD3(x)+ 203(x) + 202, (x))dx = - dx = const - dx.

Otrzymalismy wynik, ze prawdopodobienstwo znalezienia elektronu 7 w benzenie nie zalezy od
x— jest jednakowe na calym cvhwodzu:T Zamiast wiec rysowa¢ wiazanie podwdjne tak: @
nalezaloby to zrobi¢ raczej tak: < lub tak: @ . Doswiadczalne wlasnosci

chemiczne zmusily chemikow do pisamna tego drugiego wzoru. My otrzymali$my ten wynik
teoretycznie w niezwykle prosty sposob.

Postarajcie sie wykresli¢ Py ... (x). Zobaczycie wtedy, Ze najwigksze prawdopodobienstwo
znaleziena elektronu = jest tam, gdzie piszemy wiazanie podwojne (!), ale wcale niemale
prawdopodobiefistwo jest réwniez tam, gdzie tradycyjnie piszemy wiazanie pojedyncze! Mowimy,
ze elektrony 7 delokalizuja si¢ na cala molekule.

Mozecie teraz obliczaé orbitale dla wielu molekul, mozecie liczy¢ prawdopodobienstwa
znalezienia elektronu = w tych molekutach w stanie podstawowym (najnizsze poziomy podwojnie
obsadzone) lub w stanach wzbudzonych (inne obsadzenia), mozecie porownywac energie wzbudzen
w lancuchach i pierscieniach. Wasze wyniki beda najwyzej zgodne jakosciowo z doswiadczeniem.
Nie dziwcie sig temu i nie Zzadajcie zbyt wiele od teorii, ktora jest bardzo uproszczona, ale
jednoczesnie nadzwyczaj wygodna w praktycznych obliczeniach szacunkowych. Swiat jest
skomplikowany, ale gléowne zarysy jego budowy da sig czasem przedstawi¢ w sposob prosty.

Zadania

Redaguje mgr. Andrzej MAKOWSK]

MS55. Udowodnic, ze jezeli n jest liczba nieparzysta, to liczba n®+ 3n*+ Tn*—11 jest podzielna
przez 256. Rozwiazanie — na str. 16.

M56. Zbior 1, 2, ..., n (n = 19) podzielono na dwa mcpustc podzbiory. Udowodnié, ze przy
kazdym takim podz:a.lc mozna z nich wybraé po jednej liczbie w ten sposob, aby w rozwinieciu
dziesigtnym kazdej z tych liczb powtarzala si¢ ta sama cyfra. Rozwiazanie — na str. 7. [

MS57. Na okregu tak obrano punkty 4, B, Ci D, ze AB = BC = CD; lamana ABCD nie przecina
sie sama ze sobg. Niech BE bedzie $rednica okregu, F— punktem przeci¢cia prostej AD z prosta
BE, a G — punktem przecigcia prostych AD i CE. Udowodnié, ze AB = AFi FG = GO,
Rozwigzanie — na str. 12.

Redaguje dr Andrzej ZIEMINSKI

F19. Cztery identyczne baterie o sile elektromotorycznej E polaczono wedlug schematu
pokazanego na rysunku. Jakie napigcie wykaze woltomierz o oporze R podlaczony do punktow
A i B? Jak zmieni si¢ to napu;cne jezeli baterie migdzy punktami AB i BC polaczymy

z przeciwnymi znakami niz na rysunku. Rozwigzanie — na str, 11,
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