


MO, תיאוריית האורביטלים המולקולריים

אורביטלים מולקולריים עבור מולקולות  

דו אטומיות

סדר קשר

LUMO-וHOMOאורביטלי 





כאשר שני אטומי מימן  

נמצאים במרחק רב זה מזה 

אין ביניהם כוחות משיכה או  

.דחייה

כשהם מתקרבים זה לזה יש  

כוחות משיכה בין גרעין אטום  

אחד לאלקטרונים של אטום  

שני והאנרגיה הפוטנציאלית  

.  של המערכת יורדת
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המרחק בין שני 

אטומי המימן

האנרגיה הפוטנציאלית היא מינימלית כשנוצר הקשר הקוולנטי  

.  H2ומתקבלת המולקולה 

.שהוא הכוח המניע להיווצרות המולקולהרווח אנרגטי יש 

כוחות הדחייה בין  , כאשר אטומי המימן מתקרבים עוד יותר זה לזה

.הגרעינים מתגברים וגורמים לעלייה באנרגיה הפוטנציאלית



ביניהם  נוצרלא תמיד כששני אטומים מתקרבים אחד לשני

.קשר 

כששני אטומי הליום מתקרבים אחד לשני לא נוצרת  , לדוגמה

.He2המולקולה 

תיאוריית האורביטלים המולקולריים היא מודל המסביר את 

.  המבנה האלקטרוני של מולקולות

המודל מאפשר לצפות מראש את היציבות היחסית של 

את המבנה  , (האם מולקולה נוצרת או לא)מולקולות 

האם החומר בולע קרינה בתחום הנראה  , המרחבי שלהן

.ועוד( ולכן הוא חומר צבעוני)



אורביטלים  פ מודל זה האלקטרונים במולקולה נמצאים ב"ע

. (MO)מולקולריים 

אורביטל מולקולרי ממוקם סביב שני גרעינים של אטומים  

ולא סביב אטום אחד כמו אורביטל  , במולקולה( או יותר)

.  אטומי

לכל מולקולה יש מערך אורביטלים מולקולריים משלה כמו  

.  שלכל אטום בודד יש מערך אורביטלים אטומיים משלו

האורביטלים המולקולריים נוצרים מחיבור וחיסור של  

.אורביטלים אטומיים של האטומים הנקשרים זה לזה



ישנם מספר כללים ליצירת אורביטלים מולקולריים  

:  מאורביטלים אטומיים

האורביטלים האטומיים צריכים להיות בעלי אנרגיה דומה

האורביטלים האטומיים צריכים להיות בעלי סימטריה  

דומה  

בין האורביטלים האטומיים צריכה להיווצר חפיפה טובה



של שני אטומי מימןsהיווצרות שני אורביטלים מולקולריים על ידי חיבור וחיסור של שני אורביטלי 
https://www.cengage.com/chemistry/discipline_content/dvd/Power_Lectures/General_Chemistry/dswmedia/hmswf/mov/sigma_bond_antibond_orbitals

.mov

https://www.cengage.com/chemistry/discipline_content/dvd/Power_Lectures/General_Chemistry/dswmedia/hmswf/mov/sigma_bond_antibond_orbitals.mov


דוגמאות להיווצרות אורביטלים מולקולריים מחיבור ומחיסור  
:של אורביטלים אטומיים

sחיבור של שני אורביטלי 

sחיסור של שני אורביטלי 



2pxלאורביטל sחיבור של אורביטל 

"ראש לראש", 2pxחיבור של שני אורביטלי

"צד לצד", 2pzחיבור של שני אורביטלי 

"צד לצד", 2pzחיסור של שני אורביטלי 



, pzלאורביטל sלא נוצר אורביטל מולקולרי בין אורביטל 

.pzלאורביטל pxאו בין אורביטל , למשל

של שני האורביטלים  ( הצורה המרחבית)הסימטריה 

.האטומיים אינה מאפשרת חפיפה טובה ביניהם

x

x



בדיאגרמת רמות האנרגיה נראים בצדדים האורביטלים האטומיים 

האורביטלים המולקולריים -ובאמצע , של שני אטומי מימן נפרדים

.שנוצרים מהם

1s1s

σ1s

σ*1s

↿ ↿

↿⇂

אטום 

מימן ראשון

אטום 

שנימימן

מולקולת 

מימן

אנרגיה • •

• •

• •

שנימחיבור וחיסור של 
של שני  1sאורביטלי 

אטומי המימן מתקבלים  

אורביטלים שני

:  מולקולריים

אחד בעל אנרגיה נמוכה  

יותר מהאנרגיה של  
ואחד  , 1s-אורביטלי ה

בעל אנרגיה גבוהה יותר  

מהאנרגיה של שני  
.1s-אורביטלי ה



(.סִיגְמָא)σהאורביטלים המולקולריים מסומנים באות היוונית 

מכיוון שאורביטלים מולקולריים אלה נוצרו  σ-מופיע לצד ה1sהסימול 

.  אטומיים1sמאורביטלי 

אורביטל  האורביטל הנמוך באנרגיה נקרא 
באורביטל מולקולרי  (. bonding orbital)קושר

זה צפיפות האלקטרונים באזור שבין  

.גדולההגרעינים 

האורביטל המולקולרי הגבוה באנרגיה נקרא  
(.  antibonding orbital)אורביטל אנטי קושר

באורביטל מולקולרי זה צפיפות  

.  קטנההאלקטרונים באזור שבין הגרעינים 
.  *אורביטל אנטי קושר מסומן בכוכבית 

האטומיים מאכלסים את האורביטל  1sשני האלקטרונים שהיו באורביטלי 

.  בעל האנרגיה הנמוכה יותרσ1sהמולקולרי 



לאורביטל הקושר אנרגיה נמוכה מזו  

.קושר-של האורביטל האנטי

מישור  קיים , σ*1s, קושר-באורביטל האנטי

.בין גרעיני האטומים הקשוריםצומת

ככל שיש באורביטל יותר מישורי צומת  

.  האנרגיה שלו גבוהה יותר

σ*1s

מישור צומת

••

σ1s

• •



כללי האכלוס של אורביטלים מולקולריים דומים לכללי  

.האכלוס של אורביטלים אטומיים

מאכלסים את האורביטלים המולקולריים באלקטרונים   

.החל מהאורביטל בעל האנרגיה הנמוכה ביותר

בכל אורביטל אפשר לאכלס עד שני אלקטרונים בעלי   

(פ עקרון פאולי"ע)ספין הפוך 

מאכלסים  ( בעלי אנרגיה זהה)באורביטלים מנוונים 

אלקטרון אחד בכל אורביטל לפני שמוסיפים את 

(פ כלל הונד"ע)האלקטרון השני 



σ1sשני האלקטרונים מאכלסים את אורביטל H2במולקולה 

.ולכן המולקולה יציבהרווח אנרגטינוצר .הנמוך יותר באנרגיה

1s1s

σ1s

σ*1s

↿⇂

אטום 

הליום ראשון

אטום 

שניהליום

מולקולת 

הליום

אנרגיה
• •

• •

• •

↿⇂↿⇂

↿⇂

במולקולה  , לעומת זאת
He2   ארבעת

מאכלסים האלקטרונים 
הנמוך  σ1sאת אורביטל 

יותר באנרגיה  
σ*1sוגם את אורביטל 

.  הגבוה יותר באנרגיה

רווח אנרגטילא נוצר 

ולכן המולקולה אינה  
.יציבה



היערכות האלקטרונים  

של כל אטום ליתיום היא 

1s22s1.

2sגם מאורביטלי 

נוצרים שני אורביטלים 

.σ*2s-וσ2s: מולקולריים

ולכן  רווח אנרגטינוצר 

המולקולה יציבה ואפשר  

מולקולות כאלה למצוא 

אטום .בפאזה הגזית

ליתיום ראשון

אטום 

שניליתיום

מולקולת 

ליתיום

אנרגיה

1s1s

σ1s

σ*1s

↿⇂

↿⇂↿⇂

↿⇂

2s2s

σ2s

σ*2s

↿⇂

↿↿



?קיימתBe2האם המולקולה 

אטום 

בריליום ראשון

אטום 

שניבריליום

מולקולת 

בריליום

אנרגיה

1s1s

σ1s

σ*1s

2s2s

σ2s

σ*2s



היערכות  . לא

האלקטרונים של כל אטום  

.1s22s2בריליום היא 

באכלוס האורביטלים  

המולקולריים אין רווח  

אנרגטי ולכן המולקולה  

.אינה יציבה

היערכות : שימו לב

Be2האלקטרונים של 

σ1s: היא
2σ*1s

2σ2s
2σ*2s

אטום 2

בריליום ראשון

אטום 

שניבריליום

מולקולת 

בריליום

אנרגיה

1s1s

σ1s

σ*1s

2s2s

σ2s

σ*2s

↿⇂

↿⇂↿⇂

↿⇂

↿⇂↿⇂

↿⇂

↿⇂



אטומיות בהמשך השורה הראשונה  -כדי לבדוק מולקולות דו

בטבלה המחזורית יש צורך להתייחס גם לאורביטלים  

.p2מולקולריים שנוצרים מחיבור וחיסור אורביטלי 



ומחסרים  אך כאשר מחברים , האטומיים זהים זה לזה2pשלושת אורביטלי  
.נוצרים אורביטלים מולקולריים מסוגים שוניםאותם 

.נמצאים על הציר המחבר את שני גרעיני האטומים2pxאורביטלי 

"ראש לראש", px2חיבור בין שני אורביטלי 

px2חיסור של שני אורביטלי 

px2חיסור בין שני אורביטלי

צומתמישור

–אורביטל קושר 
צפיפות האלקטרונים  

בין גרעיני האטומים  

גדולה

–אורביטל אנטי קושר
צפיפות האלקטרונים  

בין גרעיני האטומים  

קטנה

σ2p

σ*2p



.ניצבים לציר המחבר את שני גרעיני האטומים2pzאו 2pyאורביטלי 

"צד לצד", pzאו pyחיבור בין שני אורביטלי 

pzאו pyחיסור בין שני אורביטלי 

–אורביטל קושר 
צפיפות האלקטרונים  

בין גרעיני האטומים  

(מעל ומתחת)גדולה 

–אורביטל אנטי קושר
האלקטרונים  צפיפות

בין גרעיני האטומים  

קטנה

צומתמישור

π2p

π *2p



נוצרים מחפיפה של אורביטלים אטומיים  σאורביטלי 
(.  2pxאו s" )ראש לראש"

".צד לצד"2pנוצרים מחפיפה של אורביטלי πאורביטלי 

"  צד לצד"טובה יותר מחפיפת " ראש לראש"חפיפת 
.יותרקשר חזק ויוצרת 

סימטריים סביב הציר המחבר את גרעיני  σאורביטלי 
.האטומים

צפיפות האלקטרונים המרבית  σהקושריםבאורביטלים 
.  על הציר המקשר ביניהם, היא בין גרעיני האטומים

צפיפות האלקטרונים המרבית  πהקושריםבאורביטלים 
.מעל ומתחת לציר המקשר, היא בין גרעיני האטומים



O2, F2, Ne2עבור ' תרשים א B2, C2, N2עבור ' תרשים ב

1s 1s

σ1s

σ*1s

אנרגיה
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ת
רו

בג
ה

ת 
ינ

ח
ב

ל 
ש

ת 
או

ח
ס

נו
ה

ף 
ד
ל 

ע
ס 

ס
בו

מ
ר 

יו
א

ה



הדיאגרמות מופיעות בספרי הלימוד ובדף הנוסחאות של היחידה ללא  

ויש לזכור שגם אורביטלים אלה מאוכלסים  1sσ*-ו1sσאורביטלי 

.באלקטרונים



.B2רשמו את היערכות האלקטרונים של המולקולה 

.העזרו בדף הנוסחאות של היחידה



בוחרים את התרשים המתאים  
ומאכלסים אותו  ', תרשים ב–
לכל אטום  )אלקטרונים 10-ב
B5אלקטרונים.)

-וσ1sיש לזכור את אורביטלי  
σ*1sשאינם נראים בתרשים.

σ1s:   היערכות האלקטרונים היא
2σ*1s

2σ2s
2σ*2s

2π2p
1π2p

1

http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg


המאפשר לצפות את יציבותן היחסית של  מדד מספרי סדר הקשר הוא 

.מולקולות דו אטומיות

:סדר הקשר מחושב על פי הנוסחה

ככל שסדר הקשר גדול יותר המולקולה יציבה יותר וכשסדר הקשר הוא  

.אפס המולקולה אינה יציבה



B2ושל היון B2מהו סדר הקשר של המולקולה 
˗?



:היאB2ראינו כי היערכות האלקטרונים של המולקולה 

σ1s
2σ*1s

2σ2s
2σ*2s

2π2p
1π2p

1.

אלקטרונים  4-וקושרים אלקטרונים באורביטלים 6ישנם 

.אנטי קושריםבאורביטלים

B2ביון 
:היערכות האלקטרונים היא. יש אלקטרון אחד נוסף˗

σ1s
2σ*1s

2σ2s
2σ*2s

2π2p
2π2p

האלקטרון הנוסף נמצא באורביטל  . 1
:ולכן סדר הקשר הוא, קושר

קשר סדר =
7 − 4

2
= 1.5

B2ליון 
סדר קשר גדול יותר ולכן נדרשת יותר אנרגיה כדי  ˗

.לפרק את הקשר בין שני אטומי הבור

קשר סדר =
6 − 4

2
= 1



האורביטל המולקולרי הגבוה  

ביותר באנרגיה שמאוכלס  

HOMOבאלקטרונים נקרא 

(Highest Occupied 

Molecular Orbital.)

,  האורביטל המולקולרי שמעליו

שהוא האורביטל הנמוך ביותר  

מאוכלס  שאינובאנרגיה 

LUMOנקרא, באלקטרונים

(Lowest Unoccupied 

Molecular Orbital   .)

1s1s

σ1s

σ*1s

↿ ↿

↿⇂

אטום 

מימן ראשון

אטום 

שנימימן

מולקולת 

מימן

• •

• •

• •

מולקולת מימן: דוגמה

אורביטל  

LUMO-ה

אורביטל  

HOMO-ה



 frontier)שני אורביטלים אלה נקראים גם אורביטלי החזית 

orbitals .)  הפרש האנרגיה ביניהם מאפשר להבין מנגנונים של

.תגובות בכימיה ולהסביר את צבעיהם של חומרים מולקולריים

פעמים רבות חומר מחזר מוסר אלקטרונים שנמצאים    : דוגמה

לחומר מחמצן שמקבל את האלקטרוניםHOMO-באורביטל ה

.LUMO-לאורביטל ה

בדרך כלל האלקטרונים שנמצאים  , כאשר מעררים מולקולה

אורביטל  : עולים לרמות גבוהות יותרHOMO-באורביטל ה

.או האורביטלים שמעליוLUMO-ה



של  LUMO-והHOMO-רשמו מהם אורביטלי ה

.B2המולקולה 



HOMO-אורביטלי ה

π2pהם שני אורביטלי 

.המנוונים

LUMO-אורביטל ה

.σ2pהוא האורביטל 

http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/7/7b/U%2B21CC.svg
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במולקולה האלקטרונים מאוכלסים באורביטלים מולקולריים  

.שנוצרים מחיבור וחיסור של אורביטלים אטומיים

אפשר ליצור אורביטלים מולקולריים מאורביטלים אטומיים בעלי 

.אנרגיה דומה וסימטריה המתאימה ליצירת חפיפה טובה

מחיבור וחיסור של שני אורביטלים אטומיים מקבלים שני  

.קושר ואנטי קושר: אורביטלים מולקולריים

כללי האכלוס של האורביטלים המולקולריים דומים לכללי האכלוס 

.של אורביטלים אטומיים

סדר קשר הוא מדד מספרי שבעזרתו אפשר לקבוע את היציבות  

.היחסית של מולקולות

הוא האורביטל המולקולרי הגבוה ביותר באנרגיה HOMOאורביטל 

הוא האורביטל  LUMOואורביטל , שמאוכלס באלקטרונים

.  המולקולרי הנמוך ביותר באנרגיה שאינו מאוכלס באלקטרונים



הזוהר הצפוני
https://www.youtube.com/watch?v=TLblUQJ6bsY&ab_channel=TheAuroraChasers

https://www.youtube.com/watch?v=TLblUQJ6bsY&ab_channel=TheAuroraChasers

