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Molekullarin miixtslif xassolorini nazori todqiq etmok iiciin molekulun
tam dalga funksiyasi molum olmalidir. Asili olmayan elektronlar modelina
osason coxelektronlu sistemlorin, o climlodon, molekullarin tam dalga funk-
siyasi determinant soklindadir. Bu funksiya hom antisimmetriya sortini, hom do
Pauli prinsipini 6doyir. Determinant dalga funksiyasinin hor bir elementi
birelektronlu dalga funksiyalaridir vo molekulyar spin orbitallar1 adlanir. Spin-
orbital qarsiligh tasiri zaif olduqda molekulyar spin orbitallar U; molekulyar
orbitallar ils elektronun Uy, (o) spin funksiyalarinin hasili soklinds axtarilir.

Isdo molekullarin birelektronlu xassolorinin - elektronlarin niivalor ilo
qarsiligh tesir enerjisinin vo elektronlarin kinetik enejisinin hesablanmasinda
ortms inteqrallarinin rolu dyronilmisdir. Determinant dalga funksiyalar ils
simmetrik skalyar operatorun matris elementlorinin hesablanmasi teoremin-
don istifado etdikdo molekullarda elektronlarin niivalor ilo qarsiliqh tesir
enerjisi vo elektronlarin kinetik enerjilori U; molekulyar orbitallar daxil olan
inteqrallar ils ifads olunur. U; molekulyar orbitallar molekullar ti¢iin Xatri-Fok-
Rutan tenliklorinin hallinden tapilir. Onlar molekuldaki atomlarin mslum atom
orbitallarinin xotti kombinasiyas: soklindo ifado olunur. Isdo atom orbitallar
kimi eksponensial xarakterli y,;» (&) [1] Sleyter funksiyalar gotiirtilmusdur.
Bu funksiyalar ikiatomlu molekullar halinda yaxsi naticalor verir. Birelektronlu
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(1) vo (2) ifadolorindon 1st1fad9 etdikdo molekullarda elektronlarin niivalar ilo
qarsiligh tosir enerjisi vo elektronlarin kinetik enerjisi Sleyter atom orbitallar
daxil olan o6rtms inteqrallari ils ifade olunurlar. Bu da geyd olunan komiy-
yotlorin hesablanmasini sadologdirir. Ortmo integrallarin1 hesablamagq figiin
adobiyyatda movcud olan analitik ifadslordeon istifade etmoak olar [2,3]. Bu
ifadslor esasinda ortmos inteqrallarin1 hesablamaq tiglin atom orbitallarinin
bas, orbital vo maqnit kvant adadlesrinin qiymatlorini, Sleyter funksiyalarinin
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eksponensial parametrlorinin giymatlorini, molekuldaki atom niivalsrinin mo-
lekulyar koordinat sisteminds Dekart koordinatlarini, atom orbitallarinin han-
s1 atoma aid oldugunu bildiren markszin névii parametrinin qiymatlorini bil-
moak tolob olunur.
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