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Совокупность химически связанных атомов (молекула, кристалл) состоит из атомных ядер и связанных с ними электронов. Положение атомных ядер экспериментально устанавливается довольно точно. Распределение электронной плотности фиксируется менее точно, поскольку в молекуле каждый из валентных электронов может быть обнаружен в окрестности любого ядра. Тем не менее каждому из этих валентных электронов, как и в атоме, соответствует определенный энергетический уровень, называемый молекулярной орбиталью (МО). При построении молекулярных орбиталей используется метод линейной комбинации атомных орбиталей (ЛКАО), обозначаемый аббревиатурой МО – ЛКАО.

Электронные свойства молекулы рассчитываются с помощью, например, полуэмпирического метода в - приближении Хюккеля. Метод позволяет на простых примерах рассмотреть структуру молекулярных орбиталей и рассчитав индексы электронной структуры судить о химических свойствах молекул и их реакционной способностях. 
Валентные состояния ,термы и прочее также относится к Эл. Св-вом. 
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