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Molekulların müxtəlif xassələrini nəzəri tədqiq etmək üçün molekulun 

tam dalğa funksiyası məlum olmalıdır. Asılı olmayan elektronlar modelinə 
əsasən çoxelektronlu sistemlərin, o cümlədən, molekulların tam dalğa funk-
siyası determinant şəklindədir. Bu funksiya həm antisimmetriya şərtini, həm də 
Pauli prinsipini ödəyir. Determinant dalğa funksiyasının hər bir elementi 
birelektronlu dalğa funksiyalarıdır və molekulyar spin orbitalları adlanır. Spin-
orbital qarşılıqlı təsiri zəif olduqda molekulyar spin orbitallar 𝑈𝑖  molekulyar 
orbitallar ilə elektronun 𝑈𝑚𝑠

(𝜎) spin funksiyalarının hasili şəklində axtarılır. 

 İşdə molekulların birelektronlu xassələrinin – elektronların nüvələr ilə 
qarşılıqlı təsir enerjisinin və elektronların kinetik enejisinin hesablanmasında 
örtmə inteqrallarının rolu öyrənilmişdir. Determinant dalğa funksiyaları ilə 
simmetrik skalyar operatorun matris elementlərinin hesablanması teoremin-
dən istifadə etdikdə molekullarda elektronların nüvələr ilə qarşılıqlı təsir 
enerjisi və elektronların kinetik enerjiləri 𝑈𝑖  molekulyar orbitallar daxil olan 
inteqrallar ilə ifadə olunur. 𝑈𝑖  molekulyar orbitallar molekullar üçün Xatri-Fok-
Rutan tənliklərinin həllindən tapılır. Onlar molekuldakı atomların məlum atom 
orbitallarının xətti kombinasiyası şəklində ifadə olunur. İşdə atom orbitalları 
kimi eksponensial xarakterli 𝜒𝑛𝑙𝑚(,𝑟) 1 Sleyter funksiyaları götürülmüşdür. 
Bu funksiyalar ikiatomlu molekullar halında yaxşı nəticələr verir. Birelektronlu 
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operatorlarının 𝜒𝑛𝑙𝑚(,𝑟) funksiyalarına təsirləri yaranır. 
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operatorlarının Sleyter funksiyalarına təsirləri aşağıdakı kimidir: 1 
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(1) və (2) ifadələrindən istifadə etdikdə molekullarda elektronların nüvələr ilə 
qarşılıqlı təsir enerjisi və elektronların kinetik enerjisi Sleyter atom orbitalları 
daxil olan örtmə inteqralları ilə ifadə olunurlar. Bu da qeyd olunan kəmiy-
yətlərin hesablanmasını sadələşdirir. Örtmə inteqrallarını hesablamaq üçün 
ədəbiyyatda mövcud olan analitik ifadələrdən istifadə etmək olar 2,3. Bu 
ifadələr əsasında örtmə inteqrallarını hesablamaq üçün atom orbitallarının 
baş, orbital və maqnit kvant ədədlərinin qiymətlərini, Sleyter funksiyalarının 
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eksponensial parametrlərinin qiymətlərini, molekuldakı atom nüvələrinin mo-
lekulyar koordinat sistemində Dekart koordinatlarını, atom orbitallarının han-
sı atoma aid olduğunu bildirən mərkəzin növü parametrinin qiymətlərini bil-
mək tələb olunur. 
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Son zamanlar canlı orqanizm, bitki aləmi və torpaqda gedən həyati vacib 
proseslərdə mühüm rol oynayan mikro elementlərin (onları bəzən həyat
elementləri, yaxud biometallar da adlandırırlar) bioloji aktiv liqandlı kompleks 
birləşmələrinin sintezi, struktur xüsusiyyətlərinin öyrənilməsi və onların tətbiq 
imkanlarının araşdırılması geniş tədqiqatçı kütləsinin artan maraq dairə-
sindədir. Bu ilk növbədə onunla əlaqədardır ki, mikroelementlər (o cümlədən 
dəmir ionları) canlı orqanizmlərdə, mikro orqanizmlərdə, bitkilərdə və torpaq-
da bir qayda olaraq üzvi birləşmələrlə kompleks birləşmə halında olur, digər 
tərəfdən bu tip birləşmələr artıq özlərinə biotexnologiyada, təbabətdə, kənd 
təsərrüfatında, elm və texnikanın digər sahələrində inamlı tətbiq sahələri
tapmışlar. Təqdim olunan iş meşə fıstığı (faqus sylvatica) və qovaq ağaclarında 
(betula) əmələ gələn göbələklərdən (çaqa) göbələk mənşəli melanin piqmen-
tinin ayrılması və bu piqmentlərin dəmir ionları ilə kompleks birləşmə əmələ 
gətirməsinin spektroskopik üsulla tədqiqinə həsr olunmuşdur. 

Bioloji aktiv liqand kimi melanin piqmentinin seçilməsi heç də təsadüfi 
deyil. Belə ki, melaninlər təbiətdə geniş yayılmış qara rəngli, polimer təbiətli, 
amorf quruluşlu piqmentlərdir. Əvvəllər belə güman edilirdi ki, bu piqmentlər 
toxumaları günəş radiasiyasından mühafizə edən passiv ekran funksiyasını 
yerinə yetirir. Başqa sözlə, onlar günəş radiasiyasını udaraq istilik enerjisinə 
çevirir və bununla da toxumaları radiasiyanın dağıdıcı təsirindən mühafizə 
edir. Lakin bu halda melaninlərin bilavasitə günəş radiasiyasının təsirinə mə-
ruz qalmayan orqanlarda da toplanmasının səbəbi qeyri-müəyyən qalırdı. Son 
zamanlar melaninlərin bir sıra fiziki-kimyəvi xassələri aşkar olunmuşdur ki, 
(misal üçün elektret, üzvi yarımkeçirici, oksidləşdirici-reduksiyaedici, antiok-
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