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ＸＸＸＩⅤ 水素分子の波動関数

【水素分子イオン】

¨［水素分子イオンのＳｃｈｒｏｄｉｎｇｅｒの方程式］

－２ｈｈｈｈ ２ （３４･１）∇∇∇∇ ψ ＋ (Ｅ－Ｖ)ψ ＝ ０
２ｍｅ

２ ２ ２ｅ ｅ ｅ
（３４･２）Ｖ ＝ － － ＋

４πε ｒ ４πε ｒ ４πε Ｒo A o B o AB

ＨＨＨＨψ ＝ Ｅψ （３４･３）

－２ ２ ２ ２ｈｈｈｈ ｅ ｅ ｅ２ （３４･４）ＨＨＨＨ ≡ － ∇∇∇∇ － － ＋
２ｍ ４πε ｒ ４πε ｒ ４πε Ｒｅ o A o B o AB

［波動関数］

１ ＋ （３４･５）χ ＝ exp(－ｒ ／ａ ) Ｈ ＋ ＨＡ A o Ａ Ｂ

１ ＋ （３４･６）χ ＝ exp(－ｒ ／ａ ) Ｈ ＋ ＨＢ B o Ａ Ｂ

ψ ＝ ｃ χ ＋ ｃ χ （３４･７）Ａ Ａ Ｂ Ｂ

２∫ψ ｄτ ＝ １ （３４･８）

１
（３４･９）ψ ＝ (χ ＋χ )Ｓ Ａ Ｂ

１
（３４･１０）ψ ＝ (χ －χ )Ａ Ａ Ｂ

１ ２ （３４･１１）Ｓ ≡ exp(－ρ)･(１＋ρ＋ ρ ) ：重なり積分ＡＢ ３

ＲAB
（３４･１２）ρ ≡

ａo

AB

AB

o
３

o
３
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［エネルギー］

２ｅ １ Ｊ＋Ｋ
（３４･１３）Ｅ ＝ Ｅ ＋ ＋Ｓ o ４πε Ｒ ４πε １＋Ｓo AB o AB

２ｅ １ Ｊ－Ｋ
（３４･１４）Ｅ ＝ Ｅ ＋ ＋Ａ o ４πε Ｒ ４πε １－Ｓo AB o AB

２{１－exp(－２ρ)･(１＋ρ)}ｅ
（３４･１５）Ｊ ≡ － ：クーロン積分

ＲAB

２ ２－exp(－ρ)･(ρ＋ρ )}ｅ
（３４･１６）Ｋ ≡ － ：交換積分

ＲAB

【水素分子】

［原子軌道法 atomic orbital method］

ψ ＝ ｃ χ (１)χ (２) ＋ ｃ χ (２)χ (１) （３４･１７）１ Ａ Ｂ ２ Ａ Ｂ

１
（３４･１８）ψ ＝ {χ (１)χ (２) ＋ χ (２)χ (１)}Ｓ Ａ Ｂ Ａ Ｂ

１
（３４･１９）ψ ＝ {χ (１)χ (２) ＋ χ (２)χ (１)}

Ｔ Ａ Ｂ Ａ Ｂ

［分子軌道法 molecular orbital method］

φ(１) ＝ ｃ χ (１) ＋ ｃ χ (１) （３４･２０）１ Ａ ２ Ｂ

φ(２) ＝ ｃ χ (２) ＋ ｃ χ (２) （３４･２１）１ Ａ ２ Ｂ

ψ ＝ φ(１)･φ(２) （３４･２２）

１
（３４･２３）ψ ＝ {χ (１)＋χ (１)}{χ (２)＋χ (２)}ｇ Ａ Ｂ Ａ Ｂ２(１＋Ｓ)

１
（３４･２４）ψ ＝ {χ (１)－χ (１)}{χ (２)－χ (２)}ｕ Ａ Ｂ Ａ Ｂ２(１－Ｓ)
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