
 

水 素 分 子 の波 動 関 数 

 

水素分子の波動関数は、二つの水素原子の波動関数       を用いて近似的に次のように表す

ことができる。 

 

           (1) 

 

水素分子の原子間距離を Rとすると、  平面上での 軸に沿った      のグラフを表す式は、 
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となる。係数     に関しては対称性から、 
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となる。これから、結合性分子軌道   と反結合性分子軌道    は、次のように求められる。 
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ここで、S は重なり積分 ∫       
 

  
 を表す。 

 


