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สมดุลของโมเลกุล เปนการจาํแนกชนดิของโมเลกลุตามสมมาตรของโมลกุลนัน้ ๆ 

ประโยชน

1) ใชในการสรางฟงกชันคล่ืนของโมเลกุล (LCAO-MO) โดยใชหาคา c 

2) ใชในการพิจารณาวาเทอมอินทิเกรตเทอมใดที่เปนศูนย (จะไดไมตองคํานวณใหเสียเวลา)

3) ใชในการจําแนกออรบิทัลที่เกิดจากการซอนเหล่ือมของออรบิทัลเชิงอะตอม 

4) ทําใหเกิดกฏการเลือกที่เก่ียวของกบัการเปลีย่นสถานะในสเปกโทรสโคป (IR, UV ฯลฯ)
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ทฤษฎกีลุม่ เป็นการศกึษาเกีѷยวกับสมมาตรของโมเลกลุ ในทฤษฎกีลุม่จะมองสมมาตรของโมเลกลุวา่ประกอบดว้ย 2 สว่น คอื

1) การกระทํา โดยการกระทําทีѷทํากับโมเลกลุแลว้ทําใหโ้มเลกลุดไูมเ่ปลีѷยนแปลง ไดแ้ก ่การหมนุ การกลับดา้น(สะทอ้นผา่น
ระนาบ) การสะทอ้นผา่นจดุ แตถ่า้หมนุแลว้ทําใหว้ตัถเุปลีѷยนแปลงไปเราจะไมพ่จิารณาการกระทํานัѸน

2) องคป์ระกอบ คอืสิѷงทีѷสมัพันธก์ับการกระทํา เชน่ถา้ตอ้งการหมนุ ตอ้งมแีกนหมนุ การสะทอ้นตอ้งมรีะนาบสะทอ้น (คลา้ย
กระจกเงา) การสะทอ้นผา่นจดุตอ้งมจีดุศนูยก์ลาง  
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Point group คอืการจําแนกวตัถโุดยใชก้ารกระทําทีѷตอ้งมอียา่งนอ้ย 1 จดุของวตัถทุีѷไมเ่ปลีѷยนแปลง (อยูท่ีѷเดมิ) เชน่การหมนุ 
จดุบนแกนจะคงทีѷ การสะทอ้น จดุบนระนาบจะคงทีѷ การสะทอ้นผา่นจดุ จดุศนูยก์ลางจะคงทีѷ  ใชส้ําหรับโมเลกลุ หรอื
สารประกอบเชงิซอ้น 

การพจิารณาวตัถอุกีแบบคอื Space group จะมกีารกระทําทีѷจะมกีารเลืѷอนวตัถ ุทําใหท้กุจดุเปลืѷยนไป ใชส้ําหรับการพจิารณ
ผลกึ หรอืการเกดิโพลเิมอร์
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การกระทํา ทีѷสนใจใน point group ม ี5 แบบ

1) E ปลอ่ยไวเ้ฉย ๆ (ไมทํ่าอะไร)

2) Cn การหมนุ 1/n รอบ (C3 คอืการหมนุโมเลกลุ 1/3 รอบ หรอื หมนุโมเลกลุ 120 องศา)

3) Sigma การสะทอ้น

4) i การสะทอ้นผา่นจดุ

5) Sn การหมนุ1/n รอบและสะทอ้นผา่นระนาบทีѷตั Ѹงฉากกับแกนหมนุ
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E ไมต่อ้งทําอะไร

การกระทําแบบอืѷนอาจไดผ้ลเหมอืน E เชน่ การหมนุ C2 ถา้หมนุตอ่กัน 2 ครัѸงจะทําใหโ้มเลกลุกลับมาเหมอืนเดมิ คอื C2xC2 
= E
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Cn คอืการหมนุรอบแกน 1/n รอบ ดังนัѸนจะตอ้งมแีกนหมนุ และเมืѷอหมนุแลว้โมเลกลุจะตอ้งมลีักษณะคลา้ยเดมิ (ตําแหน่ง
อะตอมอาจจะสลับกันได ้เชน่ H1 สลับกับ H2 แตต่อ้งเป็นอะตอมชนดิเดยีวกันเทา่นัѸน) 

การหมนุ Cn จะทําได ้n ครัѸง เชน่ C4 จะทําได ้4 ครัѸง คอื C4 (90 องศา) C4’ (90+90 องศา) C4’’(180+90 องศา) C4’’’ 
(270+90 องศา = 360 = E)

โมเลกลุบางโมเลกลุจะมแีกนหมนุหลายแกน ใหพ้จิารณาวา่แกนไหนมคีา่ n มากสดุจะเรยีกวา่แกนหลัก (principal axis : Z)
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Sigma คอืการสะทอ้นผา่นระนาบ ดังนัѸนตอ้งมรีะนาบสะทอ้น (ทําหนา้ทีѷคลา้ยกระจก) วตัถทุอียูบ่นระนาบจะไมเ่ปลีѷยนแปลง 
วตัถทุีѷไมไ่ดอ้ยูบ่นระนาบจะถกูสะทอ้นไปยังฝัѷงตรงขา้ม 

ระนาบสะทอ้นทีѷเป็นไปได ้คอืสะทอ้นแลว้ตอ้งไดโ้มเลกลุคลา้ยเดมิ ดังนัѸนโมเลกลุอาจมรีะนาบสะทอ้น อันเดยีว หลายอัน 
หรอืไมม่เีลย กรณีทีѷมรีะนาบสะทอ้นทีѷเป็นไปไดห้ลายอันจะจําแนกเป็นชนดิตา่ง ๆ คอื 

1) Sigma v ระนาบนีѸจะวางตัวขนานกับแนวของแกนหมนุหลัก (Z)

2) Sigma h ระนาบนีѸจะวางตัวตั Ѹงฉากกับแนวของแกนหมนุหลัก (Z)

3) Sigma d  ระนาบนีѸจะวางตัวขนานกับแนวของแกนหมนุหลัก (Z) และอยูร่ะหวา่งแกนหมนุ C2 อืѷน 2 แกน
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Inversion การสะทอ้นผา่นจดุ อะตอมทกุอะตอมทีѷไมไ่ดอ้ยูบ่นจดุสะทอ้น จะถกูสะทอ้นใหไ้ปอยูอ่กีฟากของจดุ (ขึѸนกับ
ตําแหน่งของอะตอมแตล่ะอะตอม)  
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Sn ประกอบดว้ยการกระทํา 2 อยา่งรว่มกัน คอืหมนุรอบแกน จากนัѸนสะทอ้นผา่นระนาบทีѷตั ѸงฉากกันแกนหมนุนัѸน 
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พจิารณาการกระทําตอ่โมเลกลุ AX3 (สามเหลีѷยมระนาบ)

1) C3 (หมนุ 120 รอบแกนทีѷตั Ѹงฉากกับระนาบของโมเลกลุ ทีѷอะตอม A)  ไดร้ปูคลา้ยเดมิ (จากอะตอม 1, 2, 3 สลับทีѷกัน แต่
เนืѷองจากทัѸงสามอะตอมเป็นอะตอมชนดิเดยีวกันจงึแยกความแตกตา่งไมไ่ด)้ การกระทํานีѸใชไ้ด ้

2) C2 (หมนุ 180 รอบแกนทีѷตั Ѹงฉากกับระนาบของโมเลกลุ ทีѷอะตอม A) ไดตํ้าแหน่งอะตอมทีѷตา่งไป (ไมซ่อ้นกับของเดมิ
พอด)ี การกระทํานีѸใชไ้มไ่ด ้

3) สะทอ้นผา่นระนาบทีѷแสดงดว้ยเสน้สชีมพ ูไดตํ้าแหน่งอะตอมทีѷตา่งไป  การกระทํานีѸใชไ้มไ่ด ้

4) หมนุรอบแกน 1-A เป็นมมุ 180 จะไดร้ปูคลา้ยเดมิ การกระทํานีѸใชไ้ด ้
หรอื สะทอ้นผา่นระบาบทีѷอยูใ่นแนว 1-Aและตั Ѹงฉากกับระนาบของโมเลกลุ การกระทํานีѸใชไ้ด ้
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โมเลกลุ ABX2 เมืѷอถกูกระทําดว้ยวธิตีา่ง ๆ จะไดร้ปูรา่งตา่ง ๆ ทีѷอาจเหมอืนหรอืตา่งจากตน้ฉบับ 

ตอ้งพจิารณาวา่โมเลกลุทีѷไดแ้ตล่ะรปูเกดิจากการทําอะไรกบัตน้ฉบับ (หมนุ สะทอ้น ฯลฯ) และองคป์ระกอบทีѷเกีѷยวขอ้งคอื
อะไร (แกนหมนุ ระนาบสะทอ้น จดุสะทอ้น ฯลฯ)

การกระทําใดทีѷยอมรับ (สมมาตร) ไดบ้า้ง

เชน่ รปูทีѷ 1) ไดจ้ากการหมนุ 120 (ทวนเข็มนาฬกิา) รอบแกนทีѷผา่นอะตอม A และตั Ѹงฉากกับระนาบ และจะเห็นวา่ได ้
ตําแหน่งทีѷไดต้า่งจากเดมิ (อะตอมสเีขยีวยา้ยขึѸนไปอยูข่า้งบนแทนทีѷจะอยูด่า้นขวาเหมอืนตอนเริѷมตน้) แสดงวา่การกระทํานีѸ
ไมส่อดคลอ้งกบัสมมาตรของโมเลกลุนีѸ  

รปูทีѷ 2) ไดจ้ากการสะทอ้นผา่นจดุ (inversion) เมืѷอจดุสะทอ้นอยูท่ีѷตําแหน่งอะตอม A การกระทํานีѸไมส่อดคลอ้งกับสมมาตร
ของโมเลกลุนีѸ
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การระบชุนดิของสมมาตร (point group) สําหรับโมเลกลุ กําหนดโดยสญัลักษณ์เชน่  CX, DX, SX  หากทราบชนดิสมมาตร
ของโมเลกลุ จะสามารถทราบขอ้มลูอืѷน ๆ เชน่กระทําใดทีѷทําแลว้โมเลกลุยังเหมอืนเดมิ โดยดจูากตารางของแตล่ะสมมาตร ทีѷ
เรยีกวา่ character table
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ตัวอยา่งตารางของสมมาตร C2v

โมเลกลุ SO2 มสีมมาตรแบบ C2v และจากตาราง character table ของสมมาตรแบบ C2V ระบวุา่จะมกีารกระทํา 4 อยา่งทีѷทํา
ใหไ้ดโ้มเลกลุรปูรา่งเหมอืนเดมิ คอื E, C2v, V, ’V
หากโมเลกลุมสีมมาตรแบบ SO2 MO จะมสีมมาตรยอ่ยได ้4 แบบ คอื A1, A2, B1, B2 สว่นจะเป็นแบบใดขึѸนกับโมเลกลุและ
รปูแบบของ MO

ถา้ MO ใดไมไ่ดม้สีมมาตรยอ่ยเป็นแบบในแบบหนึѷงใน 4 แบบ จะถอืวา่เป็น MO ทีѷไมส่ามารถเอาไปใชไ้ด ้
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การระบชุนดิสมมาตรของโมเลกลุหาไดจ้ากการพจิารณาโมเลกลุวา่มสีมบัตอิะไรบา้งตามแผนผัง

ใหเ้ริѷมจากลกูศรเขยีว พจิารณาวา่โมเลกลุเป็นเสน้ตรงหรอืไม ่ถา้ไมใ่ช ้ใหต้ามลกูศรทีѷเป็นเสน้ประ คอืพจิารณาวา่มแีกน Cn 
เมืѷอ n>2 หรอืไม ่แตถ่า้เป็นเสน้ตรงใหต้ามลกูศรทบึ (สฟ้ีา) โดยพจิารณาวา่ม ีinversion หรอืไม ่ถา้มจีะตรงกับ point group 
แบบ Dh แตถ่า้ไมม่ ีinversion จะเป็น point group แบบ Ch และเมืѷอทราบชนดิของ point group ของโมเลกลุทีѷสนใจแลว้ 
เราจะหาขอ้มลูเพิѷมเตมิเกีѷยวกับสมมาตรของโมเลกลุนัѸนไดจ้ากตารางเฉพาะของ point group ทีѷเรยีกวา่ character table  
สําหรับสมมาตรชนดินัѸน ๆ ตอ่ไป
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ประโยชน ์ของ point group ในวชิานีѸคอืการหาฟังกช์นัคลืѷนของโมเลกลุ โดยวธิ ีLCAO-MO 

พจิารณาโมเลกลุ SO2 โดยจะม ีAO ประกอบดว้ย 1s(S), 2s(S), 2px(S), 2py(S), 2pz(S), 3s(S), 3px(S), 3py(S), 
3pz(S), 1s(O1), 2s(O1), 2px(O1), 2py(O1), 2pz(O1), 1s(O2), 2s(O2), 2px(O2), 2py(O2), 2pz(O2) แตเ่ราอาจ
พจิารณาเฉพาะ AO สําหรับวาเลนซอ์เิล็กตรอนเทา่นัѸน (เฉพาะทีѷเป็นตัวหนา) 

หากกําหนดใหแ้กน C2 คอืลกูศรสแีดงทีѷแสดงในภาพ pz คอื ออรบ์ทัิลทีѷวางตัวในแนวลกูศร px วางตัวในแนวขวาง และ py

ยืѷนเขา้-ออก จากหนา้จอ

ดังนัѸนหากตอ้งการสรา้ง MO จาก AO สามารถลองสรา้งไดง้า่ย ๆ (แตใ่ชไ้ดห้รอืเปลา่ตอ้งพจิารณาอกี)

เชน่ MO = c1 3s(S) + c2 2s(O1) + c2 2s(O2) หรอื c1 3pz(S) - c2 2s(O1) - c2 2s(O2) โดยหากกําหนดให ้c เป็นคา่บวก 
ถา้ c มาก AO จะมขีนาดใหญ ่ถา้หนา้ c  เป็นลบ สจีะสลับไป (ชมพเูป็นฟ้า และฟ้าเป็นชมพ)ู
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การพจิารณาวา่ MO ทีѷสรา้งขึѸนมาใชไ้ดห้รอืไม ่ตอ้งพจิารณาจากสมมาตรของออรบ์ทัิล (ดรูปูรา่งออรบ์ทัิล) เทยีบกับสมมาตร
ของอะตอม (ดรูปูรา่งโมเลกลุ)

การพจิารณาสมมาตรของออรบ์ทัิลตอ้งพจิารณาเครืѷองหมาย +/- หรอืสขีองออรบ์ทัิล (มี 2 สทีีѷตา่งกัน) 

ตัวอยา่ง โมเลกลุ SO2 มสีมมาตรเป็น C2V หากลองเขยีน MO มา 3 แบบ มรีปูรา่งดังภาพ ตอ้งพจิารณาวา่ MO ทั Ѹง 3 แบบ
นัѸนมสีมมาตรแบบเดยีวกับโมเลกลุหรอืไม ่

สมมาตร C2V มกีารกระทําอยู ่4 อยา่ง (ทราบจากตาราง character table) คอื 

- E (ไมต่อ้งทําอะไร)

- C2 คอืการหมนุรอบแกน C2

- v คอืการสะทอ้นผา่นระนาบของโมเลกลุ

- v คอืการสะทอ้นผา่นระนาบทีѷขนานกับ C2 แตต่ั Ѹงฉากกับระนาบของโมเลกลุ

หากกระทําการใด ๆ กับออรบ์ทัิลแลว้ไดอ้อรบ์ทัิลรปูรา่งเหมอืนเดมิและสเีหมอืนเดมิ จะกําหนดใหเ้ป็น 1 หากไดอ้อรบ์ทัิล
รปูรา่งเหมอืนเดมิ แตส่สีลับกันจะกําหนดใหเ้ป็น -1 หากรปูรา่งไมเ่หมอืนกัน หรอืรปูรา่งเหมอืนกันแตส่ผีดิเพีѸยนไปบางสว่น จะ
ถอืวา่ MO นัѸนผดิกฎและใชไ้มไ่ดทั้นที

การกระทํา E จะใหผ้ลเป็น 1 เสมอ (เพราะไมไ่ดทํ้าอะไร ก็จะไดร้ปูรา่งออรบ์ทัิลเหมอืนเดมิและสเีหมอืนเดมิ) ในขณะทีѷการ
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กระทําอืѷน จะใหผ้ลเป็น +1 -1 หรอืใชไ้มไ่ด ้

ดังนัѸนจากตัวอยา่งในสไลด ์MO อันบนสดุใชไ้มไ่ด ้เพราะการกระทํา C2 และ ’V ไมไ่ดใ้หผ้ลทีѷเหมอืน (1) หรอืตรงขา้มกับอนัเดมิ (-
1) ในขณะทีѷ MO ทีѷเหลอื ใหผ้ลเป็น 1 หรอื -1 

MO : c1 3pz(S) - c2 2s(O1) - c3 2s(O2) จะใหผ้ลเป็น 1(E) 1(C2) 1(V) 1(’V ) เมืѷอนําไปเทยีบกับตาราง character table จะ
พบวา่ตรงกับ สมมาตรยอ่ยแบบ A1

MO : c1 3px(S) + c2 2s(O1) - c3 2s(O2) จะใหผ้ลเป็น 1(E) -1(C2) 1(V) -1(’V ) เมืѷอนําไปเทยีบกับตาราง character table จะ
พบวา่ตรงกับ สมมาตรยอ่ยแบบ B1

18



พจิารณา MO ตอ่ไปนีѸวา่เกดิจาก AO ใด และควรมรีปูแบบ LCAO-MO  อยา่งไร 

จากนัѸนพจิารณาวา่เมืѷอกระทําแตล่ะอยา่งกับ MO แตล่ะแบบแลว้ ไดร้ปูรา่งและสทีีѷเหมอืนเดมิ (1) หรอื รปูรา่งเหมอืนเดมิแต่
สลับส ี(-1) จงึจะถอืวา่ MO นัѸนใชไ้ด ้ แตถ่า้กระทําแลว้ไมเ่หมอืนเดมิ หรอืสเีพีѸยนไปแมแ้ตก่ารกระทําเดยีว ออรบ์ทัิลนัѸนจะใช ้
ไมไ่ด ้

จากนัѸนระบชุนดิของสมมาตรยอ่ยของแตล่ะ MO และระบวุา่ MO นัѸนใชไ้ดห้รอืไม่

19



Character table คอืตารางทีѷใหข้อ้มลูสมบัตติา่ง ๆ ของแตล่ะ point group 

เชน่ C2V(E, C2, v, ‘v) หมายความวา่ถา้โมเลกลุม ีPoint group เป็น C2V จะมกีารกระทําอยู ่4 แบบทีѷกระทําแลว้ยังได ้
โมเลกลุทีѷคลา้ยเดมิ
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การกระทํา ทีѷทํากับโมเลกลุสามารถแทนไดโ้ดยใชเ้มตรกิซ ์ทีѷเรยีกวา่ ตัวแทน (representation) ของตัวกระทํา  เมตรกิซนั์Ѹน
จะเรยีกวา่ Matrix representative ซึѷงจะมมีติ ิ(n) แตกตา่งกันไดข้ ึѸนกับจํานวน AO ทีѷใชใ้นการสรา้ง MO และเมืѷอเอาตัวเลข
ในแนวแทยง(บนซา้ยไปลา่งขวา)ของเมตรกิซม์าบวกกัน ตัวเลขทีѷไดจ้ะเรยีกวา่ character

Matrix ทีѷใชเ้ป็นตัวแทนการกระทํานีѸอาจมคีา่แตกตา่งกันไดข้ ึѸนกับลําดับของ AO ทีѷใชแ้ละชนดิของ AO ทีѷใชใ้นการสรา้ง MO  

สญัลักษณ์ เรยีกวา่ reducible representation
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เมืѷอพจิารณา MO ทีѷประกอบดว้ย 3 AO จะไดเ้มตรกิซท์ีѷมขีนาด 3x3 และคา่  จะมคีา่มากสดุคอื 3 เมืѷอพจิารณา เมตรกิซจ์ะ
พบวา่การกระทําทัѸง 4 อยา่งอาจจะสลับระหวา่ง  AO 2s (O1) และ 2s (O2) แตจ่ะไมยุ่ง่กับ 3px (S) นัѷนหมายความวา่เรา
สามารถแยกออรบ์ทัิลสองกลุม่นีѸออกจากกันได ้โดยกลุม่แรกม1ีAO คอื -3px(s) (1มติ ิ1) และกลุม่ทีѷสองม ี2 AO คอื 
2s(O1)-2s(O2)  (2 มติ ิ2)

Reducible representation สามารถแตกออกเป็น Irreducible representation หลายอันได ้
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หากพจิารณาวา่ MO ประกอบดว้ย 2AO จะทําใหไ้ดเ้มตรกิซท์ีѷมขีนาด 2x2

แตห่ากพจิารณาวา่ MO ประกอบดว้ย 1 orbital ซึѷงเป็นผลรวมของ 2 AO จะทําใหไ้ดเ้มตรกิซข์นาด 1x1
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องคประกอบของ character tables

หัวตาราง ประกอบดวย ชนิดและจํานวน operator ที่ตางกัน 

- E คือ identity มี 1 อัน 

- 2C3 หมายถึงการกระทํา C3 มี 2 อัน (อันแรกคือ หมุน 120  และอันที่สองคือหมุนอีก 120  เปน 240 ) 

- 3V หมายถึงมีระนาบที่ขนานกับแกน C3 รวม 3 ระนาบ

- h6 หมายถึงมี operator รวม 6 อัน

ตัวอักษร(+ตัวเลข) เชน A1, E ฯลฯ แทนชนิดของสมมาตรยอยหรือ irreducible representations 

ตัวเลขในตารางแทนผลรวมแนวแทยงของเมตริกซ เรียกวา 

25



พจิารณา MO ของ NH3 ซึѷงประกอบดว้ย 2s(H) 3 AO รวมกัน (ไมแ่ยกเป็น H1, H2, H3) เมตรกิซท์ีѷไดจ้ะเป็นขนาด 1x1
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ออรบ์ทัิลทีѷมสีมมาตร(ยอ่ย)เหมอืนกัน จะม ีoverlap integral ทีѷไมเ่ป็นศนูย ์

นัѸนหมายความวา่ออรบ์ทัิลทีѷจะสรา้ง bonding หรอื antibonding ได ้จะตอ้งมสีมมาตรเหมอืนกัน
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การพจิารณาวา่การอนิทเิกรตออรบ์ทัิลสองออรบ์ทัิลจะเป็นศนูยห์รอืไม ่ตอ้งพจิารณาสมมาตรยอ่ยของแตล่ะออรบ์ทัิล  (ดคูา่ 
หากเอา  แตล่ะตัวของทัѸงสองฟังกช์นัคณูกันแลว้ไดส้มมาตรแบบ A1 (ได ้1 ทกุตัว) แสดงวา่ไมเ่ป็นศนูย์
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หากมกีารอนิทเิกรทฟังกช์นัมากกวา่ 2 ฟังกช์นั คา่  ของทกุฟังกช์นัคณูกันตอ้งมคีา่เป็น +1 ทกุตัว (A1) ผลอนิทเิกรตจงึจะ
ไมเ่ป็นศนูย์
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AO ของนํѸา ประกอบดว้ย AO ของ O และ AO ของ 2 H

เราจะรวม AO ของ H2 ตัวเขา้ดว้ยกัน เป็น 1s(H1)+1s(H2)  ซึѷงมสีมมาตรแบบ A1 และ 1s(H1)-1s(H2) มสีมมาตรแบบ B1

ในขณะทีѷ AO ของ O ซึѷงม ี4 ออรบ์ทัิลคอื 2s, 2px, 2py, 2pz ซึѷงจะมสีมมาตรยอ่ยแตกตา่งกันไป
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เมืѷอนํา AO(O) มารวมกันกับ AO(H2) ผลรวมทีѷไดจ้ะตอ้งมสีมมาตรยอ่ยทีѷสอดคลอ้งกบัสมมาตรของโมเลกลุ
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ขั Ѹนตอนการสรา้ง LCAO-MO โดยใชส้มมาตร

กําหนด basis function

1) สรา้งตารางแสดงผลทีѷเกดิขึѸนกับแตล่ะเบซสิฟังกช์นั เมืѷอถกูกระทําโดยการกระทําตา่ง ๆ 

2) ในแตล่ะคอลัมน ์

- คณูสมาชกิแตต่ัวในคอลัมนด์ว้ยคา่ character ของการกระทํานัѸน (ดจูากตาราง character table)

- รวมทกุออรบ์ทัิลในคอลมันเดยีวกัน

- หารผลรวมดว้ย อันดับของกลุม่ (h)
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ตัวอยา่ง หากพจิารณา p-orbital ของอะตอมในโมเลกลุ SO2 โดยพจิารณาเฉพาะ p-orbital ทีѷวางตัวในแนวตั Ѹงฉากกับระนาบ
ของโมเลกลุ (แสดงในรปู) จะพบวา่การกระทําทีѷสนใจคอืการกระทําแลว้ทําใหไ้ดโ้มเลกลุ SO2 ทีѷวางตัวแบบเดมิ (แตอ่ะตอม 
O อาจจะสลับทีѷกนัได ้เพราะแยกไมอ่อก) ซงีม ี4 ชนดิ (ดไูดจ้าก character table ของ C2V ซึѷงเป็น point group ของ 
SO2) 

แตเ่มืѷอเราพจิารณาออรบ์ทัิลจะพบวา่ หากเรามองไปทีѷออรบ์ทัิล การกระทําบางอยา่งแมว้า่จะทําใหไ้ดร้ปูรา่งโมเลกลุคลา้ย
เดมิ แตส่ง่ผลตอ่ออรบ์ทัิลตา่งไป โดยอาจทําใหอ้อรบ์ทัิลเปลีѷยนเครืѷองหมายไปได ้
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ดังนัѸนหากเราสนใจออรบ์ทัิลเชงิโมเลกลุ ของ SO2 โดยพจิารณาวา่เกดิจากวธิ ีLCAO-MO คอืออรบ์ทัิลเชงิโมเลกลุคอื
ผลรวมเชงิเสน้ของออรบ์ทัิลเชงิอะตอม ดังนัѸน โมเลกลุ SO2 ซึѷงเกดิจากอะตอม S (มอีอรบ์ทัิล Core:1s, 2s, 2px, 2py, 2pz, 
Valence: 3s, 3px, 3py, 3pz)  และ O (มอีอรบ์ทัิล Core:1s,  Valence: 2s, 2px, 2py, 2pz) หากพจิารณาเฉพาะ valence 
electrons ออรบ์ทัิลของโมเลกลุ SO2 จะเขยีนไดใ้นรปูของผลรวมเชงิเสน้ของ S(3s), S(3px), S(3py), S(3pz)  O1(2s) 
O1(2px) O1(2py) O1(2pz) O2(2s) O2(2px) O2(2py) O2(2pz) โดยออรบ์ทัิลเชงิโมเลกลุทีѷได ้จะตอ้งมสีมมาตรทีѷ
สอดคลอ้งกับโมเลกลุนัѸน ๆ ดว้ย
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