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1.1 분자궤도함수이론의정의

분자궤도함수이론이란?

공유결합의형성을원자궤도함수(파동함수)들이수학적으로
조합되어분자궤도함수를형성하는것으로설명된다. 
각각의원자그자체보다는오히려분자전체에속한것이기때문에
분자궤도함수라고부른다. 
원자주변에서전자를발견할수있는영역을원자궤도함수로
표현하는것처럼, 분자에서전자를발견할수있는영역을
분자궤도함수로설명한다. 
원자궤도함수처럼, 분자궤도함수도특정한크기, 모양및에너지를나
타낸다.



H2의분자궤도함수



-원자궤도함수가원자에있는것처럼분자궤도함수는분자내에있다. 

-분자궤도함수는원자궤도함수의조합에의해형성된다. 형성된MO의수는
사용된원자궤도함수의수와동일하다. 

-분자궤도함수에는결합성(bonding)분자궤도함수, 반결합성(antibonding) 분자
궤도함수, 비결합성(nonbonding)분자궤도함수가있다.

1.2 분자궤도함수이론의중점요약



2.1 sp3 궤도함수와Methane의구조



2.2 Ethane의구조



2.3 sp2 궤도함수와 Ethylene의구조



C=C  π결합의분자궤도함수



2.4 sp 궤도함수와 acetylene의구조





2.5 다른원자의혼성화 (질소및산소)


