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Valence Bond (VB) Theory 

  2Hעבור מולקולת  VB –שיטת ה 

י ליאונס פאולינג מבוססת על הרעיון לפיו קשר כימי נוצר "ע 30 –אשר נוסחה בשנות ה  VBת תאוריי
כל אורביטל אטומי . ג המרכזים האטומיים השונים בקשר"ע אטומייםכתוצאה מחפיפה של אורביטלים 

  .מכיל אלקטרון לא מזווג ובעת יצירת הקשר הכימי נוצר זוג אלקטרונים מזווג עם ספינים הפוכים

  .H2הדוגמא הפשוטה ביותר לשיטה הינה מולקולת המימן 

  

  :של מולקולה זו הינוהאלקטרוני ההמילטוניאן 

ABBABAee

el

R

e

r

e

r

e

r

e

r

e

r

e

mm
H

2

12

2

2

2

2

2

1

2

1

2
2
2

2
2
1

2

22
ˆ 

  

גרעיני שואף לאינסוף ההמילטוניאן מתפרק לסכום המילטוניאנים של שני אטומי מימן - כאשר המרחק הבין
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ת הגל של נקציהינה מכפלה של פועבור המילטוניאן זה  היסוד במצבשל המערכת המרחבית ת הגל פונקצי
  :כל אחד מן האטומים

       21112,10
BAspacial SS   

אנו נדרשים לקחת  Bעל גבי גרעין  1ואת אלקטרון  Aעל גבי גרעין  2כיוון שיכולנו לבחור את אלקטרון 
גם את הפונקציה         11212,10

BAspacial SS  כן החלק המרחבי של פונקצית הגל של מצב -בחשבון ועל

  :יהיה )רמוליעד כדי נ( הייסוד של המערכת

           112121112,10
BABAspacial SSSS   

כיוון שפונקציה זו הנה סימטרית היא תהיה מוכפלת בסינגלט ספיני אנטי סימטרי על מנת לקיים את עקרון 
  .ל פונקצית הגל הכוללתסימטריה ש- האנטי

אלקטרונית זו כנקודת המוצא לחישובי וריאציה או חישובי -משתמשת בפונקצית גל דו VB –שיטת ה 
  .גרעיני סופי-במרחק בין תורת הפרעות
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  2Hעבור  MO –השוואה ל 

בשיטה זו בנינו תחילה קומבינציה . LCAO-MO  – נשווה לפונקצית הגל בה השתמשנו בשיטת ה
 של אורביטלים אטומיים לתת אורביטלים מולקולאריים ולאחר מכן אכלסנו בהם את האלקטרונים לינארית

בו האלקטרונים מאוכלסים מן האורביטל המולקולארי בעל האנרגיה הנמוכה ביותר  aufbauלפי עיקרון 
H2התקבלה מתוך בחינת המולקולה בה בחרנו לינארית הקומבינציה ה. ומעלה לפי הסדר האנרגתי

בגבול  +
  :בו המרחק בין הגרעינים הולך לאינסוף והמולקולה מתפרקת לפרוטון ואטום מימן

 BAS SS 11
2

1
1   

 אלקטרונית היה המכפלה-והחלק המרחבי של פונקצית הגל הדו       212,1 11
0

SSspacial  .  

  :י האורביטלים האטומיים באופן הבאה"כעת ניתן לרשום זאת במפורש ע

                 
                 2111211121112111

21211111~212,1 11
0

BBAAABBA

BABASSspacial

SSSSSSSS

SSSS



 
  

כפי . שני האיברים הראשונים מתארים פירוק קוולנטי בעוד שני האברים האחרונים מתארים פירוק יוני
לוקחת בחשבון רק את האיברים הקוולנטיים ומזניחה את  VB –שניתן לראות פונקצית הגל בתאוריית ה 

הינה שיטה טובה לתיאור קישור קוולנטי אך היא  VB –ניתן לראות כי שיטת ה , על כן .האיברים היוניים
דרך הביניים אשר מאפשרת עירוב שקול . אינה טובה לתיאור קישור יוני או לשבירת קשרים קוולנטיים

בין האיברים הקוולנטיים והיוניים באמצעות עיקרון הווריאציה נותנת תוצאות טובות אך קשה ליישמה 
  . למערכות גדולות

  יםאטומישל אורביטאלים ) הכלאה(והיברידיזציה  3BHמולקולת 

עלינו לדעת מראש את המבנה הגיאומטרי של המולקולה בכדי  VB –בשיטת ה 
 BH3למולקולת . שנוכל לבצע היברידיזציה מתאימה של האורביטאלים האטומיים

וזו  1S22S22P1הקונפיגורציה האלקטרונית של האטום הנה . מבנה מישורי משולש
רק אלקטרוני הערכיות  VB –כיוון שבשיטת ה . 1S1הינה של אטום המימן 

)valence electrons (1אנו נדרשים לחפוף בין האורביטלים האטומיים , יוצרים את הקשר הכימיS  של
העובדה שאנו מערבים גם את אלקטרוני  .של אטום הבוהר 2P –וה  2S –אטומי המימן לבין אורביטלי ה 

2S  למרות שהם נמוכי באנרגיה נקראת קידום)promotion (אנו . של האלקטרונים לרמת הערכיות
האטומית הנמוכה ומרוויחים אנרגיה חזרה  2Sאותם מרמת " מוציאים"משלמים אנרגיה על כך שאנו 

  .ביצירת הקשר

של אטום הבור לבין אורביטלי  2Pzמטעמי סימטריה החפיפה בין האורביטל 
1S  הנמצאים במישור בצומת של ,של אטומי המימןהספריים סימטריים 

התאבכות בונה ביטול של עקב  מתאפסת, על אטום הבור 2Pz –אורביטל ה 
על כן עלינו להתייחס רק  ).ראו איור משמאל(למעלה והורסת למעטה 
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הממוקמים  של אטום הבוהר 2Py -ו  2Pxשל אטומי המימן לבין אורביטלי  1Sלחפיפות שבין אורביטלי 
 Bשל האטום  2Pyממוקם אל מול האורביטל  HAניתן לראות כי בעוד האטום . במישור המולקולה

כיוון  .הרלוונטיים 2P - אינם ממוקמים אל מול אורביטלי ה  HC –ו  HBהאטומים 
עלינו  מבוססת על חפיפה מקסימאלית בין אורביטאלים אטומיים VB –ששיטת ה 

של האורביטלים האטומיים של אטום ) היברידיזציה(ליצור קומבינציה לינארית 
שתניב חפיפה מרבית בין  בעלי כיווניות נכונהאקוויוולנטיים לתת אורביטליים הבור 

יש לזכור כי בהזנחת . האורביטאלים האטומיים של המימנים ושל אטום הבור
שלהם  כן קומבינציה לינארית- הינם מנוונים ועל 2P –ו  2Sהאינטראקציה בין האלקטרונים האורביטלים 

  ).אלקטרונית-בהזנחת האינטראקציה הבין(מהווה גם היא פתרון של משוואת שרדינגר 

  :אנו יוצרים אורביטלים אטומיים חדשים באופן הבא, אם כן
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כך ששלושת האורביטאלים  Pעם שני אורביטלים מסוג  Sמייצג עירוב של אורביטל מסוג  2SPכאשר 
בכדי למצוא את . החדשים יהיו מוכוונים כל אחד בכיוון אחד מאטומי המימן וזהים אחד לשני באופיים

  :המקדמים עלינו להפעיל מספר שיקולים

  על אטום הבור 2Sסימטריה של האורביטל 

עד כדי  ,אקוויוולנטיים יהיואותם אנו בונים ג אטום הבור "האטומיים החדשים עשהאורביטלים כיוון 
כלומר  –סימטרי חייבת להיות זהה לשלושתם -הספרי 2S –התרומה של אורביטל ה , כיווניותם במרחב

C
S

B
S

A
S CCC 222 .  

  תרומת יחידה לכל אורביטל

סכום ולכן , בעת יצירת האורביטלים ההיברידיים 2Sהאורביטל " כל"אנו צריכים להשתמש ב
 1שת האורביטלים ההיברידיים הינה בשלו 2Sשהיה במקור באורביטל ההסתברויות למצוא אלקטרון 

1כלומר 
2

2

2

2

2

2  C
S

B
S

A
S CCC.  

משתי הדרישות אלו נובע כי 
3

1
222  C

S
B
S

A
S CCC  כאשר הנחנו כי המקדמים

  .ממשיים

הספרי סימטרי נמצא לא רק במישור  1SAהאורביטל , SP2(A)כאשר נתבונן על 
ועל כן נוכל לאפס  2Pxשל אטום הבור אלא גם במישור הצומת של  2PZהצומת של 
02את המקדם  A

Px
C ללא הגבלת הכלליות. 
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 :ניתנת על ידי SP2(A)מכאן שהנוסחא עבור    y
A
P PCSASP

y
22

3

1
2

2   בכדי לקבוע אתA
Py

C2  נדרוש

  .תנאי נוסף

  נרמול

  :מטעמי נרמול חייב להתקיים כי
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ג אותו המרכז האטומי מהווים סט אורתונורמאלי "כאשר השתמשנו בעובדה האורביטאלים אטומיים ע

1222222שלם כך ש   yyxx PPPPSS  ו–  

0222222222222  xyyyxxyx PPSPPPSPPSPS  

1ולכן נוכל לרשום כי 
3

1 2

2

2

 A
Py

C או 
3

2
2 A

Py
C . על כן האורביטלSP2(A) ידי-ניתן על  

  yPSASP 2
3

2
2

3

12  

  :באופן הבא SP2(A)באופן ציורי נראה האורביטל ההיברידי 

 

B

HA 

Hc HB 

B

HA

HcHB 

B

HA  

Hc HB

=+ 



205 
 

והתאבכות הורסת עם חלקו  2Py –כאשר ביצענו התאבכות בונה עם החלק החיובי של אורביטל ה 
ניתן לראות שעלינו לבחור את המקדם החיובי על מנת שהאורביטל ההיברידי יפנה לכיוון האטום . בשלילי

HA . עת שהבין כי ניתן לערבב את האורביטלים האטומיים של האטום זו פריצת הדרך שעשה פאולינג
המרכזי בכדי לקבל אורביטלים היברידיים בעלי כיווניות מתאימה לחפיפה מקסימאלית עם האורביטלים 

  .המתאימים על האטומים ההיקפיים הקשורים לאטום המרכזי

 –ו  SP2(B)יית האורביטלים לבנ 2Pyבכדי לחשב את יתרת המקדמים עלינו להשתמש ביתרת האורביטל 
SP2(C).  

  y2P –יתרת ה 

1נדרוש כי יתקיים  2Pyבדומה לנאמר מעלה לפי תרומת יחידה לאורביל 
2

2

2

2

2

2  C
p

B
p

A
p yyy

CCC  

 - נזכור כי
3

22

2 A
p y

C . בכדי לחשב אתB
py

C2  ואתC
py

C2 נתבונן שוב בסימטריה של הבעיה:  

  

יה ביחס לציר המרכזי של יהינם תמונות ראי אחד של השנ 1SCושל  1SBניתן לראות כי המיקומים של 

B2Py . נובע כי לכן מטעמי סימטריהC
p

B
p yy

CC 22 . ונקבל כי
 

12
3

2 2

2  B
p y

C  כלומר

6

1
22  C

p
B
p yy

CC . 1כיוון שהקשר עם  –את הסימן נקבע מן הכיוון הנדרש להיברידיזציהSB  1ועםSC 

נדרש להיות שלילי כך שההיברידיזציה עם  B2Pyהסימן של המקדם של , נדרש להיות מכוון כלי מטה

B2S ועל כן . תהיה בונה כלפי מטה- 
6

1
22  C

p
B
p yy

CC. 

  

Bמציאת המקדמים הנותרים 
px

C2  ו- C
px

C2  

כיוון  .1SCועם  1SBוקישורו עם   B2Pxמקדמים אלו מתייחסים לאורביטל 
יפנה לכיוון  1SCהשלילי והקשר עם  Xצריך לפנות לכיוון ציר  1SBשהקשר עם 

לשני האורביטלים ההיברידיים  B2Pxנדרש כי  התרומה של החיובי  Xציר 
C) מטעמי סימטריה(המתאימים תהיה הפוכה בסימנה ושווה בגודלה 

p
B
p xx

CC 22 .  

1  -כאשר נוסיף זאת לדרישת תרומת יחידה לאורביטל 
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p xxx
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02 -ולעובדה כי  A
px

C ניתן לראות כי מתקבל :
2

1
22  B

p
C

p xx
CC כאשר הסימנים נבחרו כך 
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כלומר חוקי המכאניקה הקוונטית אפשרו לנו לערבב את האורביטלים האטומיים ליצירת אורביטלים 
  :ניתן כעת לצייר את האורביטלים ההיברידיים הנוצרים. היברידיים בעלי הסימטריה המתאימה

  

  :מבחינה אנרגטית נוכל כעת לאכלס את האלקטרונים בשלושת האורביטלים ההיברידיים

  

  

  

  

  

, המערכת לא מקיימת את כלל האוקטט –הינו ריק ונותן למערכת את אופי חומצת לואיס  B2PZהאורביטל 
) מקור זוג אלקטרונים(או בסיס לואיס  ועל כן אם נוקלאופיל B2PZאלקטרונים באורביטל  2חסרים לה 

כיוון האונות של האורביטל ) חיובי או שלילי( Zיתקרב למולקולה המישורית הוא יעשה זאת מכיוון ציר 
B2PZ.  

ג אטום "ניתן להשתמש במכפלה של האורביטלים ההיברידיים ע, בדומה לטיפול במולקולת המימן, כעת
בכדי לרשום פונקציית גל מולקולארית מרחבית מקורבת שתשמש  של המימנים 1Sהבור ואורביטלי 

  . לביצוע חשבונות אלקטרוניים עבור המערכת
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 –בתחילת הדיון הזכרנו ששיטת ה : שהזכרנו במהלך הפיתוח) promotion(נסביר את עיקרון הקידום 
VB מיים שונים מתבססת על חפיפה מקסימלית של אורביטלים אטומיים הממורכזים סביב מרכזים אטו

עלינו ליצור שלושה אורביטלים   BH3במולקולת. ושכל אחד מהם מכיל אלקטרון בלתי מזווג יחיד
של המימנים ומכילים כל אחד אלקטרון  1S –אשר מכוונים לכיוון אורביטלי ה  B –ג אטום ה "אטומיים ע
, 2Sנפסל מטעמי סימטריה ועל כן נידרש היה לבצע היברידיזציה של אורביטלי  2Pzאורביטל . בלתי מזווג

2Px , 2 –וPy –  שלושה אורביטלים אטומיים שייצרו שלושה אורביטלים אטומיים חדשים בעלי כיווניות
2S22Pxעבור האורביטלים המקוריים הסידור האלקטרוני היה מהצורה . נכונה

נמוכה באנרגיה  2Sכאשר  1
 SP2(A)1 SP2(B)1 SP2(C)1עבור האורביטלים ההיברידיים הקונפיגורציה האלקטרונית הינה . 2Px –מ 

הנמוך באנרגיה  2Sכלומר קידמנו שני אלקטרונים מאורביטל . כאשר שלושת האורביטלים זהים באנרגיה
החדשים מנוונים  כך שהאורביטלים SP2הגבוה יותר באנרגיה לאורביטלי  2Pxואלקטרון יחיד מאורביטל 

ומכילים כל אחד , של אטומי המימן 1Sמכוונים כנדרש במרחב כלפי אורביטלי , זהים באופיים, באנרגיה
. של אטומי המימן 1Sאלקטרון בלתי מזווג שיכול להזדווג עם האלקטרונים הבלתי מזווגים של אורביטלי 

  :באופן ציורי ניתן לתאר זאת כך

  

 

  

  

  .ההפסד האנרגטי שנובע מקידום זה מפוצה בעת יצירת הקשר הכימי

  

  

  :מהוות שתי נקודות מבט שונות על הקשר הכימי VBושיטת  LCAO-MOשיטת 

LCAO-MO VB 
 –) delocalized(זוגות אלקטרונים לא ממוקמים 

 .פ כל המולקולה"יכולים להיות באורביטל הפרוס ע
לאורך ) Localized(זוגות אלקטרונים ממוקמים 

  .הקשר הכימי הרלוונטי
  .היברידיזציה של אורביטלים אטומיים  .אין היברידיזציה של אורביטלים אטומיים

  .לא טוב למצבים מעוררים  .יותר טוב למצבים מעוררים
  .טוב תיאור קשר יוני לא  .מתאר קשר יוני בקירוב

י שימוש בחשבון "תיאור חלקי לפירוק קשרים ע
  .unrestrictedמסוג 

  .לא טוב לתיאור פירוק קשרים

אינו דורש מידע מדויק מוקדם על המבנה 
  .הגיאומטרי של המולקולה

דורש מידע מוקדם על המבנה המרחבי של 
  .המולקולה

  

 .השיטותואכן סכמת רמות האנרגיה שונה בין שתי 

2S 

2Px  2Py  

SP2(A)  SP2(B)  SP2(C)  Promotion  
















