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I VA N  JU RAN I Õ, H emij sk i f aku lte t, Be ogr ad

IMA LI U KVA NTNO J TEO RIJI  MEST A Z A STR UKT URU 

MOLEKULA?

U  dr ugo j p ol o vin i pr oå l og vek a u  hem iji  je
p ri hvaõen a id eja o hemijsko j str uktur i. O vaj  poj am
je  n erazdvo jan od  p ojma hemi jsk e veze.

H emijska veza i  struk tura mol ekul a su u no vijoj
ist orij i hemije k ao ko nce ptualn a osno va omoguõ ili
b uran  razvo j fu ndament alni h saznañ a i omoguõi li
n esluõ ene r ezultat e u o sv ajañu  nov ih mater ijal a i
te hnol oåk ih p ostupak a.

N ako n uv oæeñ a po jma hemijsk e veze p oøel a su i
n astojañ a da se  ob jasni  ñen a suå tina . Bil o je  raz-
n ih po kuå aja k oji su se  zasn ival i na  tadaå ñim saz-
n añima o str uktur i mater ije . Pr vo j e uoø en zn aøaj
n aelek trisañ a za r azumev añe n eki h osob ina  hemij-
sko g vezivañ a. P oø etko m ovo g veka,  nako n o tkr iõa
el ekt ron a i  uvoæ eña  Ra defo rdo vog mo dela  atoma ,
r azvijen a je teo rija elekt ron skih  paro va (Luis-K o-
sel , Lewis-Kossel ). To  su sve b il e kval itati vne  teo-
r ije ko je su o mo guõaval e znaø ajan n apred ak,1 *  ali  za
p ravo  razumevañ e molek ulske  strukt ure i  reak tiv-
no sti tr ebalo  je saøekat i razvo j kvant ne mehani ke.

O sno vni  po st ulat talasn e mehani ke j este da za
sv ak i f i ziø ki  si ste m v aÿi  t zv. År ed in ger ova
(Schrödinger)  jednaø ina :

ψ  = Eψ

u k ojoj  je  k van tno- mehani øk i o pera tor  ener gije,
ψ  je  tzv. t alasn a f unk cij a sist ema, a E  je e ner gija
sistema u stañu  o pisan om fun kci jom ψ .2 *

P osto je razl iø ite  meto de za  reå av añe  År e-
di nger ove  jedn aø ine , tj.  za n alaÿ eñe  fu nk cij e ψ .
Met oda molek ul ski h or bi tal a i metod a val ent ne
veze (teori ja rezon anc e) su å ir oko  pri meñene u  he-
miji.

Sve  osn ov ne kva ntn o -  o dno sno  tal asno -meh a-
ni øke  jedn aøin e ko je su p otr ebn e za kv anti tativn o
op isi vañ e oso bi na mole kul a b ile  su p ozn ate v eõ
30- tih go din a ovo g veka  (Å redi nger ova j ednaø ina ).
Meæ utim, zbo g ob imno st i izr aøun avaña  potr ebn ih
za ñ iho vo r eå avañ e tek  od  196 0-ti h go din a su r e-

zultati  ove teo rije  p oslal i up oredç ivi  sa e ksperi -
mental nim rezu ltatima.

Sl obo dno se  moÿe r eõi  da je  i dan as veõi ni  he-
miø ara p oja m hemijsk e veze  samo i ntui tivn o j asan.
P rob lem je u to me  å to  kvant na mehani ka uo på te ne
bar ata n i sa øim å to  bi  makar  li øil o n a hemi jsku
vezu.3 *  Zat o je u h emiji uv ek p ostojal o vel iko  åar e-

1 • Z n aø a jn i  s u  r a d o v i  B u t l e r o v a  (B u tl e r ov )  18 6 0 - t i h ,  k a o  i  K up e r a  (Ku p e r)  i  K e k u l e a  (K e k ulé ) .

2 • P r ec i z n i j e  r eø e n o ,  o v o  j e  vr em en s k i  n ez a vi s n a  Å r edi n g er o va  j e d n aø i n a .  P o å t o  n as  za  sa d a  z a n i m aj u  sam o  s t a b i ln i

a t om i  i  m o l ek u l i  (t j .  st a c i o n a r n i  f i z i ø k i  si s t e m i ) o dgo v ar a j u õ e  t al a s n e  f u nk c i j e  su  n e za v i sn e o d  v r e m en a.

Sli ka 1. Deli mi øan pr ikaz ob lasti i n auønih  discipl ina u k ojima se kor iste rezultati   
mol ekulsko- orb italni h izraøun avawa
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n ilo  na øin a n a ko je se  daval o t umaøeñ e vezi vaña .
N edostata k fizi øki  jasno zasn ovano g k onc epta  v eze
o stavç alo  je  mesta i  za mn oga  nak ara dna , pa  i p o-
gre åna  t umaø eña.

Å TA  ZNA MO  O  MO LE KU LI MA ?

Zap itajmo se  koje  kara kteri stik e molek ula k o-
r istimo, a koj e se na neki  naø in odno se na h emi jsko
vezi vañe.

En ergija  v eze Red veze
Duÿ ina  v eze P olar nost veze
Br oj veze Usmeren ost veze
S ve o ve k arak ter isti ke se  mogu d ire ktn o i li

i ndir ektn o o dredit i za ma k oju vezu u  ma ko m mo le-
k ulu. A li  samu hemi jsku ve zu , kao  fi ziøk i en titet
n ije moguõe  o dredi ti n iti i zolov ati.

I zvor  sv ih p rob lema je u t ome å to hemi jsk a ve-
za n ije za f iziku veliø ina d ostupn a op aÿañu . Åta-
viå e, n i iz je dne o d osno vnih  pretp ostavk i kv antne
me han ik e n e moÿ e s e i zvest i ni  p oj am h emi jske

str uk tur e, je r se mol ekul  tr eti ra kao  jed inst ven
k vantn o-mehan iø ki o bjek at i at omi gube sv oju in di-
vid ualno st.

I pak  u hemiji, p a i u fi zi ci, n ije se odustal o od
te ori je o  hemi jsko j st ruk turi , je r je  on a k ao malo
k oja dr uga teori ja omoguõ ila d a se nepr egledn a masa
saznañ a u hemiji  i f izici  razvrsta  i rac ion alizuje
n a izuzetn o usp eåan  i e fik asan n aøin . P lani rañe
si nteza i p redvi æañe osobi na n ovih mo lekul a je sa-
mo  deo  rezu ltata  ko je n am daj e teo rij a o  hemij sk oj
str uktur i.

U voæ eñe ap rok simaci je u k vantn u mehani ku, da
se n ezavisno  moÿe o pisi vati k retañ e elek tron a od
k ret aña j ezgara,  ekvi val entn o j e p ostul ira ñu p o-
sto jaña  hemi jske st ruk tur e. O va a pro ksi maci ja je
sas vim op ra vdan a k o d ve li ke  veõ in e mo le kul a u
o snovn om stañu, jer  je masa  j ezgar a mnogo veõ a od ma-
se e lek tron a p a el ektr on i tr enut aøn o p odeå avaju
svo je kret añe pr ema pol oÿaji ma jezgara.

N a o vaj naø in  se za razn e pol oÿ aje jezgara mo gu
i zraø unati  tal asne  fun kc ije e lek tro na (sl ika  2).
K vadr at talasn e f unk ci je daje rasp odel u gust ine
ve rov atno õe  nal aÿeñ a e lek tro na, a na  osn ovu ra-
sp odel e ele ktr ona  gustin e moÿ emo i zv esti sv e he-
mijsk i r elevant ne zak çuøk e o o sobi nama mol ekula .
K od v iå eelek tro nsk ih a toma i li  mol ekul a reå e-
ñ e År erö din ge rov e jedn aøin e je tal asna f unk cija
o d 3 n pr omenç ivi h, gde j e n b ro j el ektr ona . Oø ig-
le dno, o na se n e moÿe  predstav iti u r ealn om tro di-
me nzi on al no m p ro sto ru . Da  b i s e mo gla  do bi ti
p redstav a o r aspo deli  ele ktro nsk e gustin e u r eal-
no m pr ostoru  uvodi  se  joå  jedna a pro ksimaci ja, a to
je  da se viå eelek tro nska tal asna fu nkc ija p redsta-
vi  kao  odr eæena kombi nac ija jedn oel ektro nski h ta-

lasni h fu nkc ija k oje zov emo  or bi tal ama. P oå to su
or bi tal e fu nk cij e 3 pr omen çiv e, ñ iho v k vadr at
di re ktn o daj e r asp odel u ver ova tn oõ e n al aÿe ña
ele ktro na u realn om p rosto ru. Sup erp ozici jom r a-
spodel e el ektr onsk e gustine iz razl iøi tih o rbi ta-
la, dob ijamo  slik u r aspode le c elo kupn e el ekt ron -
ske gustin e.

Ka da se  u p rak si rad e mol ek ulsk o- or bi tal na
izr aøun avañ a o biø no  se ø ine  daçe  apr ok simaci je
ko jima  se u  mañe m il i veõe m step enu  ol ak åav aju
izr aøunava ña. Zato dan as posto ji veo ma  v elik i br oj
metoda  za  kvan tno -hemijsk a izr aøunava ña. K od an a-
li ze  i t umaøeñ a ova kvi h izr aøun avañ a uvek  tr eba
im ati  na  umu  p ri ro du u øi ñe ni h a pr ok simac i ja.
Zahvaç ujuõ i sve moõn iji m raø unar ima dan as je mo -
guõe vrå iti  izr aøun avañ a ko ja da ju vr lo pou zd anu
kva ntno -mehani øk u pre dst avu o mol ekulu.

Zbo g v eõe p omenute te åko õe, da  se  kon ceptu  he-
mij ske  ve ze n e mo ÿ e p ri dr uÿ iti  k va ntn o- meh a-
ni øk i o per ator , pr ouø avañe  hemijsk e veze  pomo õu
kv an tn e meh an ik e o staj e v eoma  del ik at an pr ob -
lem. 4*  Za sad a se sa a nal izom p ro st orn e r aspod ele
el ektr onsk e gustin e n ajviå e mo ÿemo pri bl iÿi ti
kl asiøn im idejama hemi jske veze.

KA K O  DEFI N IS AT I H EMI JS KU  VEZU ?

Kad a se mol eku l et ilen a p rik aÿe kao  øesti ca
øi ja ele ktro nska gusti na zauzima o dreæ eni p rosto r
u ok oli ni jezgara , v idi se da, gl edajuõi  sa str ane, ni -
je lak o odr editi  gde je taøn o gran ica i zmeæ u atoma u
mol ekulu . Isto  tako , ne  moÿe  se oø ekiv ati da  pro -

3 • R .  G.  W oole y,  A d v.  P hy s . , 26 ,  2 7  (1 9 7 6 );  P .  C la ve ri e ,  S .  D ine r,  Is ra e l  J . C h e m . ,  1 9,  5 4  (1 9 8 0) .
4 • M eæ u  d os l e d n i m  m o l ek u l sk i m  f i zi ø a r i m a  v e õ  o d a v n o  se  o s p or a va  s m i s a o  (b o ç e  r e õ i  z as n ov a n o st ) i de j a  o  i n d iv i d ua l -

n o s t i  at o m a  u  m o l e k u l u,  a  n a  o sn o v u  t og a  i  o p isi v a ñ e m o l e k ul a  k a o  s u p e r s t r u ktu r e  s a s t a vç e n e  o d  a t o m a :  R .  G .  W o o l l ey ,  J.
A m  C h e m .  S o c. ,  ( 19 7 8 ) 1 0 0: 1 0 7 3- 78 . ;  R .  G.  W o o ll e y , J .  C h em  E d u c . , (1 9 8 5)  6 2 : 1 0 8 3- 4 .

Sli ka 2. Ko nture tal asn ih funk cija za mol ekul 
vo donik a za razliø ite udaç enosti i zmeæu j ez-
gara
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sto r k oji  pr idru ÿimo  atomu  vodo nik a u u gç ovo do-
n iku  bude sl iøa n on ome k oji  bi vodon ik  imao  u mo-

l ekul ima LiH  il i HF. Da bi se  nap ravi la p ri hvat-
ç iva i nter pret aci ja teor ije o hemi jskoj  struk turi
u o kvir u kv antne  mehanik e, po trebn o je  defin isati

n aøi n n a k oji  se d imenzi je i  ob li k p ro stor a mogu
p rip isati ato mu u molek ulu.

Jedn a od k lasi øni h int erpr etaci ja hemijsk e ve-

ze jest e ñen o shvata ñe k ao p ara e lekt ron a. O datle
i ntuit ivn o pr oi zi lazi  zakç uøak  da b i an aliza  ra-

sp odel e el ekt ro nske  gustin e u  mole kul u mo gl a da
uk aÿe n a karak terist ike hemi jske veze.

Dan as posto je mnogo meto de za eksper imental no
o dr eæi vañ e i  teor i jsko  izr aø unav añe  ra spo dele

el ekt rosn ke gusti ne. N a sl ici  4 da t je n iz p reseka
mol ekul a eti lena  na k ojima je rasp odel a ele ktro n-
ske  gusti ne pr ikazan a izoden ziøk im lin ijama.

Sli ka 4.
P resek u ravni  mo lekul a et ilena

P resek du ÿ C-C veze u r avni normal noj n a ravan
molek ula

Pr esek u  ravn i n ormal noj  na C-C vezu n a ñen oj
sredin i

O d mno gih n aøi na na k oje se mogu a nal izir ati
rasp ode la e lek tro nsk e gusti ne u  mol ekul u, n ajpo -

godni jom se p okazala  anali za ñeno g gradij enta (oå -

tri ne pr omene el ektr onsk e gusti ne).

N asta vimo  r azmat rañ e n a pr imer u eti len a.
A ko  sa b ilo  ko je t aøk e u o ko lin i mo lek ula pr avi

po mer añe u smer u najveõ e pr omene gusti ne el ektro -

na, n a kraj u õe se stiõ i do n eko g o d atomski h jezgara.
A ko p ri kaÿemo  putañ e po  lin ijama n ajveõ e pr ome-

ne gusti ne e lekt ron a u r avni  molek ula e til ena do -
biõ emo ob razac  n a slic i 5.5 *

Sli ka 5. Map e po ça vekt ora gr adijen ta za el ek-
tron sku gu sti nu u istoj ravn i pri kazanoj n a sli ci
4 (lev o). Svak a l ini ja p red st avça putañ u p ra-
õeña vek tora ∇ρ(r).
P ri kaz pu tañ a k oj e za vrå av aju  n a j ezgri ma.
Svaka p utaña se namer no zavrå ava na r ubu malog
kru ga  oko  jezgra. Sk up pu taña ko je zavråavaju na
dato m jezgr u (atra ktor u) po kr iva b azen  atra k-
tora

P ore d pomen uti h lin ija  na sl ici  5 se jasn o uo -

øavaju  delovi  pr ostora  izmeæu jezgara u  koji ma  je gu-
stin a l in ij a veo ma ma la. Ta mest a o dgova raju  po -

druø ju u kome je  p romen a gustine el ektr ona n ajmaña.
Taøk e u ko jima je p romen a elek tro nske gustin e u ma

ko m smer u jednak a nuli  zo vu se kr itiø ne taø ke i o ne
su pr ikazane  n a slic i 6.

Sli ka 3. O blak el ektro nske gustine molek ula 

eti lena

5 • R .  F . W .  B ade r,  w w w. c h em is t ry .m c m a ste r. ca / fa c u l ty/b a d e r/ a im/  ( 1 99 5 ) .
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Sl ik a 6. Pet no vih kru ÿiõ a u odn osu n a p ret-
ho dnu sl ik u ozn aøavaj u kr iti øne  taøk e u r avni
molek ula etil ena.
I z ov ih k ri tiø ki h taø ak a po vuø ene su de bel e
li nije koje p okazuju put añe za koje je ∇ρ(r) sa ob e
stra ne li nije  jednak o. O ve lin ije n azivamo k ri-
ti ønim lin ijama

I z ovi h kar akter istiø ni h taøak a mogu se p ovu-
õi  lin ije (slik a 6) k oje p rate p utañu na jveõe p rome-
n e gust ine. P o d ve od b eskon aøn og skup a lin ija p ra-

te najveõ e po veõañ e ele ktro nske  gust ine i zavrå a-
va ju na  nek om o d susedn ih j ezgara. Uku pno  gled ano ,
o ve l in ije p ovezuj u susedn a jezgr a i duõi  taø kama u
k oji ma je ele ktr onsk a gust ina  na jveõa . Time se na
p rec iza n geo metr ijsk i n aøi n def ini å e hemi jska
veza.

N a sl ic i 7  pr ika zani  su n eki  pr imer i mr eÿe

k arakt eristi øni h lin ija, k oje o dgovaraju  hemijski m
vezama. K od mol ekula  met ana su te l inij e prav e, dok
su k od napr egnut ih mol ekul a, tet rahedr ana  i k uba-
n a, te l ini je (veze) za kri vçen e, øi me  se vrl o ve rno
o pisuj u kar akter isti ke o vi h veza. St varn a duÿ ina
veze  je veõ a od udaçen osti  izmeæu jezgara. N aji nte-
r esa ntni ji rezult at je za d ibo ran . Stvar na to pol o-

gi ja vo don iø ni h veza je veo ma r azli øit a od  ran ije
p ostuli rani h ’b anana veza’  (sl ika 8).

A TOM I  U MO L EKU LU ?

P ristu p k oji je op isan  za sistematsk o def ini -
sañe  po jma i  top logi je he mijske  veze mo ÿe se  upo -
treb iti i  za  defin isañe at oma u molek ulu.

Kva ntna  meh anik a isk çuøuje  defin isañ e indi -
vid ualn osti  at oma u mole kul u. N ema n aøi na da se
ato m defin iå e ka o pr epo znatçi va jed ink a u mol e-
kul u. Ovde se ja vça nek a vrsta an alogi je sa termodi -
nami ko m. Veõ in a f iziø ki h o bjek ata se ne  moÿ e u
stro gom smislu defin isati  kao  izol ovan  sistem. S
dr uge  stran e, o tvore n sist em se u k lasiø no j ter mo -
din amici  ne mo ÿe o bjasn iti, j er se n aizgle d supro -
stavça d rugom p rin cip u termod inamik e. Relativn o
no va n auøna  disc ipl ina , ner avno teÿn a ter modin a-
mik a, def ini åe  stabi lan  otv ore n sist em kao  on aj
ko ji o drÿav a mini mal an f luk s entr opi je sa ok oli -
no m.

N a an a lo ga n  n aø i n  mo ÿ em o po k uå a ti  da
def in iå emo at om u mo lek ulu k ao o tvo ren  sistem.
Gran ice  atoma  se mogu d efi nisat i k ao r avan  ko joj
je sa o be str ane gra dijen t pr omene gusti ne el ektro -
na j ednak . O va r avan se  moÿe  defi nisat i tak o å ta
iz kar akt eri sti øn e ta øke  po vl aøi mo l in ije  ko je
pr ate sme r n ajveõ e p romen e gr adije nta. Po red  dve
veõ  ran ij e po menute  li nij e ko je zav rå avaju  na jez-
grima, p ostoj i i b eskon aøni  skup l ini ja ko je se pro -

teÿu  u besk onaø nost  i def ini åu povr åi nu (Sli ka
9) na  koj oj j e pr omen a el ektr on ske gust ine  jedn aka
nul i. Meæ uatomska  pov råi na zado voç ava gran iøn i
uslo v “nult og fl uksa” izraø eno g je dnaøi nom:

∇ρ (r s) · n(r s) = 0 (1 )

Slik a 7. To polo gija kar akteristi ønih l inij a koje p ovezuju jezgra u molek ulima metana, tetr ahedrana, 
kuban a i dib orana. N a slic i su prik azane i ka rakteri st iøne taø ke

Sli ka 8. Model  ’ban ana’ veza k od dibo rana.
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za sv aku taøk u r s n a po vrå in i S(rs ) gde j e n(r s) j edi-

n iøn i v ekto r n or malan  na pov rå inu  na rs . Drugi m
r eøima, p ovrå in u ne p resec a ni  jedna p utaña ∇ρ(r).

A to m je, k ao de o n eko g veõeg si stema, sam o tv oren

siste m p odlo ÿan  toko vima nael ektr isaña i  momen-

ta kro z gran iøn u po vrå in u. N a taj n aøi n do lazi se

do  up eøatç ivo g rezult ata da samo  otv oren i sist em

o grani øen  povr åi nama å to  za dovoç avaju gr ani øni

usl ov ’ nu lto g flu ksa’ izraÿ en u jedn aøin i (1) daje

i zraz za  pr omenu  dejstv a ko ji i sto g obl ik a i sadr-

ÿ aja kao  i on aj za izol ovan i sistem i p ore d toga, da-

je j ednaø ine k retañ a za op servab le k oje su i denti ø-

n e on im k oje pre dviæ a jedn aøi na p oç a. Tak o def i-
n ici ja otvo ren og si stema na a tomsk om n ivo u n ije

stva r izb ora v eõ je o dreæ ena f izik om. P rema to me ,

o tvoren i si st em koj i zadovo çava  jednaø inu  (1) zove

se svo jst veni  ot v oreni  sistem .

U kupa n izo lovan  sistem tak oæe zado voça va jed-

n aøi nu  (1). Ta k o se jedni m f izi øk im pr in ci po m

o dreæ uju osob ine i c el og sist ema i  ñegovih  sa st av-

n ih at oma. O sobi ne to pol oå kih  atoma se p okl apa-

ju  sa o ni m p ri pi sani m at omi ma hemi je;  (i)  on e su

ad itivn e dajuõi  odgov ar ajuõ u osob inu c elo g si st ema

i (ii ) one  su pr eno sive sa jedn og si stema n a dr ugi u

mer i u k ojo j p ren os o stavç a rasp odel u n aelek tri -
saña  nep rome ñeno m. P ozn ato j e iz e ksper imen ata

da ato mi i  f unk ci on aln e gr up e at oma mo gu d a se
pr en ose u  vi sok oj m eri  i  kad a se to desi  moÿ e se
od redi ti  dop ri no s ato ma i  fun kc io nal ni h gr upa

uk upni m oso bin ama sistema. Teo ri ja ato ma u mol e-
kul u pon ovo  otkr iva e ksperi mental no o dreæ ene k a-

rak teristi ke i  adit ivne  dopr in ose grup a svim o so -
bi nama , k ao åt o je d emon str ir ano  za zapr emin u,

en ergij u, el ekt riø nu pol ari zabi ln ost i  magne tnu
suscept ibi lno st . To  su atomi hemi je.

N a slic i 6 su kr ive k oje pr ipad aju ovi m gr aniø -
ni m r avnima p rik azane zadebç ano . I ste ra vni n a je-
dan  pr ir oda n n aø in  ogr ani øav aju pr osto r k oji  se

moÿe  pri druÿi ti o dreæen om ato mu u molek ulu. Ko -
li ko  je o vaj me tod pogo dan  za def in isañ e ato ma u

molek ulu mo ÿe se vi deti n a sli ci 10  u ko jima je vo -
don ik  ko mb in ovan  sa ra zl iø iti m atomi ma od Li  do

F.

I z sli ke se  vid i d a je p ro stor  (a sami m ti m i
deo  elek tro nske gusti ne) veõi  ok o el ektr onegati v-

ni jeg ato ma u mo lek ulu. K ako  õe  izgled ati ´ ob lik ’
atoma u molek ulu zavi si  od susedn ih at oma. Time se

dir ekt no dobi ja o bjaå ñeñ e za p ren osivo st do pri -
nosa at oma u razli øiti m sr odn im molek ulima.

Takoæ e se mogu def ini sa ti cel i f ragmenti  mo -
lek ula i p ok azuje  se da po zn ate f unkc ion alne gr upe

po kazuju sli øan o bli k u r azl iø itim mol ekuli ma i u
takv om fr agmentu j e ne samo  uvek isti b ro j jezgara,
veõ  i isti  b ro j elek tron a. Sa ti me  se d obij a aditi v-

ni  dop rin os di po lno m moment u, mol ekul sk oj pol a-
rizab iln osti, r efr akci ji i dr .

I  na k raju, o pisani  pr ikaz def ini saña at oma i
ato mski h grup a u  mole kul u se mo ÿe n ajdi rek tni je

po vezati  sa po znat im Lui sovi m model om i  VSEPR
model om. N a po tpun o an alogan  naø in se  mogu defi -

nisat i domen i koj i se pr idruÿ uju par ovima at oma.6 *

Vari jaci ja ovo g p ristup a je anal iza dif erenc ijal ne
ele ktro nske gusti ne,7  koj a se moÿe smatr ati je dnim

od  gr ani øn i h mo del a me tod e a nal iz e gr adi jen ta
ele ktro nske gustin e.

Za odgo vor n a pi tañe p ostavçen o u n aslovu  mo -
ÿe se re õi  da je  po tvrd an. A n ali zo m var ir aña he-

mijske  gustine  se mogu pr eci zno d efin isati  po jmo -
vi k oji  øin e osno vu teor ije o  struk turi  mo lek ula, a
to  su p utañe  veza i  ato m u mo lek ulu,  s tim åt o se

ato m tr etir a kao  o tvor eni p odsistem u mol ekulu .

Slik a 9. Trodimenzo nalni  prik az sk upa putañ a 
∇p(r) koje zavr åavaju n a kriti ønoj  taøki v eze i  
defi niåu meæuatomsku povråinu i j edinstven p ar 
putañ a koje p olaze iz iste taøke i definiåu put 
veze.  Samo se jedan p ar iz svakog skup a koji  zavr -
åava  na kritiøno j ta øki p ojavçuje u ravni p rika-
zanoj  na slici  6.

6 • R .  Dau d el  u  “ E le c t r o n a n d  m a gn et i z at i o n  d en s i t i es  i n  m o lec u l es  a n d  cr y s ta ls” , E d .  P  B e c k e r,  P l enu m  P u b l .  C or p .  1 9 8 0,  69 5 - 7 2 1 .

7 * R .  F .  W .  B ad er :  A c co u n t s  C h e m .  R e s. ,  1 8  (1 9 8 5 ),  9 -1 5 ;  K.  A n g er m un d ,  K .  H .  C la u s,  R .  G o d d ar d ,  C .  K rü g er :  A n g ew .  C h e m .  In t .  E d . ,

2 4,  (1 9 8 0) ,  23 7 - 2 4 7 .

G o di {t e 3 8. br oj  5 (199 7) 12 7

4 .fr5

Sli ka 11. (A) P reno si va metil gr upa no rmalni h
ugçov odoni ka. Ova grupa ostaje suåti nski nep ro-
meñen a u o voj ser iji mo leku la i doprinosi f ik-
san i znos svako j osob ini , ukçuø ujuõi  za premin u,
energiju, elektri ønu pol arizab ilno st i magnetn u
susc ept ibi ln ost.  (B ) Alan il j ed inic a pep tid a
ogr aniø ena sa svoje dve amidne meæuatomske povr-
åi ne. Ov a grup a, p opu t svih  ostal ih gr upa koj e
sluÿe k ao p ren osivi  izgraæivaøk i bl oko vi, i ma
fi ksan skup oso bina i  n ulto naelektrisañe.
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It  is well known that chemical structure and chemical
bonding are not observables. Having no quantum mechani-
cal operator for a chemical bond and for chemical structure,
there is no precise mode for their descript ion and/or deter-
minat ion. However, analysis of the gradient  of electron den-
sity, combined with  the treatment of an atom in the
molecul e as an open system, offers an unambiguous mode
for the definit ion of chemical bonding and of the atom in a
molecul e.  The presentation is mostly based on the ideas of
R. F. W. Bader.

Slik a 10. Slik e atoma i fun kcio nalni h grupa ato ma k ao ’space-fil ling’ objek ata - ob lasti ogran iøen ih pre-

secima meæuato mski h povrå ina i  van der Waals-ove ovojni ce el ektro nske gustine. Hi dridi  druge peri ode AHn
gde je A = Li,  Be, B, C, N, O i F. O brati ti paÿñu  na pro men u veliø ine i o blik a atoma vodo nika o d karak teri-   
stika hi dridn og jona u LiH do  poziti vno nael ektri san og u HF, gde je ato mu sk inuto p reko  polo vine ñego ve 
 elek tronsk e gusti ne


