第三章 双原子分子结构
3.1 
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的结构及共价键的本质

基本内容

—、定核近似和
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的薛定谔方程
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我们常采用原子单位：

单位长度：
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（玻尔半径）

单位质量：me=9.1095×10-31Kg （电子质量）

单位电荷:e=1.60219×10-19C （电子电量）

单位能量：
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单位角动量:
[image: image7.wmf]h

=1.0546×10-34 J.S

单位介电常数:
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采用原子单位、
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的哈密顿算符为：
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其薛定谔方程为：
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，式中E、
[image: image12.wmf]y

分别为
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的波函数和能量。

二、变分原理及性线变分法

1． 变分原理

对于任意一个品优波函数
[image: image14.wmf]y

，用体系的
[image: image15.wmf]H

ˆ

算符求得的能量平均值将大于或接近等于体系基态的能量E0即：
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据此原理，利用求极值方法调节参数，找出能量最低时对应的波函数，即为和体系基态相近似的波函数。

2． 线性变分法

在量化计算中，广泛采用的是线性变分函数，它是满足体系边界条件的    个线性无关的函数
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的线性组合:
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采用线性变分函数的变分法叫线性变分法。

根据变分原理求得使
[image: image19.wmf]E

最低的一组组合系数Ci
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由此得一组求解Ci的m个联立方程称为久期方程，运用线性代数法求得m 套非零解，由其中与最低
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相对应的一套解C1,C2,……,Cm便可组成基态分子轨道波函数，所对应的
[image: image23.wmf]E

便是基态能量近似值。

三、用线性变分法对
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的第一步近似处理。

1．变分函数的选择

变分函数可表示为：
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2．建立久期方程及久期行列式并确定能量

将
[image: image26.wmf]y

代入变分公式中得：
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由于
[image: image28.wmf]+
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的两个核是等同的，而
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，
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 又都是归一化函数，令：
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对C1，C2偏微商求极值，可得久期方程：
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为使C1和C2有不完全为零的解可得期列式
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解此行列式得E的两个解：
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，将E1看成基态近似能量,E2为第一激发态的近似能量。

3．求系数确定体系状态

将E1代入久期方程得C1＝C2：
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，归一化后得
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 为基态波函数；
同理：
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    为激发态波函数。

四．对
[image: image42.wmf]+
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的第一步近似分子轨道的讨论—离域效应

1．Sab.Haa及Hab的物理意义

（1）Sab称为重叠积分或简称S积分：
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它与两个原子轨道
[image: image44.wmf]b
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的重叠程度有关。当R→∞，Sab→0,当R→0，Sab→1

（2）Haa称为库化积分又称α积分：
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为两个原子核的库化相斥能，-εaa表示当电子占用a核原子轨道φa时所受b核的库仑吸引能，两者都与库仑作用有关，故Haa被称为库仑积分。-εaa可看成为以a核为球心的球状分布的电子云与b核间的库仑吸引能，故εaa与
[image: image47.wmf]R
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应很近。

（3）Hab称为交换积分简称β积分：
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，很明显只有当φa与φa有显著重叠区时Sab及εab才有显著大小，故可认为Hab是由φa与φa相互重叠而产生的。

2. 离域效应

由于电子的波动性，使原子轨道
[image: image49.wmf]a
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及
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能够因相互重叠而发生加强性干涉效应，导致了分布范围比
[image: image51.wmf]a
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及
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都大得多，且在核间分布更为平坦的分子轨道效应，这种效应在化学界中大多称为离域效应。离域效应对能量的影响为：使平均动能显著减小，平均位能有所升高，当R不太小时，|ΔT|>ΔV，故可使总的能量降低，ΔE为负值，且有最低点即产生了成键效应。

五．对
[image: image53.wmf]+
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中共价键较全面的分析—收缩效应和极化效应

1．收缩效应

由离域效应导致了电子平均动能的降低，会减小电子的离心倾向，这势必要打破原来存在于原子中的吸引和排斥间的平衡，于是原子核势必要把电子云吸引得更紧缩于其周围，使平均动能升高当电子云被收缩到一定程度时，电子的平均动能就会加大到足以使吸引与排斥作用再度达成平衡，电子云被收缩，相当于有效核电荷增大，收缩的结果更多的电子云密集于两核的紧邻及两核中间地区，于是使得ΔV大幅度下降，当R不过大时ΔT>0,R不过小时ΔV<0当R适中时|ΔV|>ΔT, ΔE为负值，并在R＝2.0 a0时有最低值。这种恒伴随离域效应而产生的电子云紧缩从而使能量再度发生变化的现象称之为收缩效应。

2．极化效应

在考虑收缩效应以后所得电离能仍有误差，这说明，还有其它效应需要考虑。有人建议用两个可调参量ξ1和ξ2的非对称原子轨道来组成变分函数这意味着在原子轨道
[image: image54.wmf]a
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（或
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）中将包含一个以b核为中心的因子。这个因子使a上原子轨道向b极化。这种改进正是原子轨道的作用所致故称为极化效应。

离域效应的结果使电荷发生转移由原来的两个原子核附近向两核之间转移，加上收缩效应则使电荷进一步从两核的外侧地区向紧靠核及两核中间地区密集，宛若形成“电子桥”把两核紧吸引起来成，键极化效应则可进一步加强这种电子桥的作用。

综上所述，共价键的形成本质上是一种量子力学效应，相互重叠的原子轨道发生加强性干涉效应，使电子的平均能量显著降低，平均位能有所升高，破坏了原来存在于原子中的平衡，因而同时引起原子轨道的收缩效应和极化效应，使平均位能大幅度降低，平均动能大幅度上升，前者的绝对值超过后者，导致体系能量进一步降低，而达到原子内新的平衡，这就是共价键的本质。当然多电子体系中还要考虑电子间的相互作用，这样形成的分子轨道称作成键分子轨道，代表吸引态。

另外
[image: image56.wmf]a

f

与
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间也可因相互交盖发生相性干涉效应，所形成的状态为：
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 代表称为反键分子轨道，它是一个排斥态。

例题解析

1．变分法的应用

利用变分函数
[image: image59.wmf])
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解：据变分法原理：
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般一维势箱解法相比
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2．重叠积分的计算

    重叠积分
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式中a0＝52.9pm，分别写出
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的在平衡核间距处的Sab值。已知
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的Re＝106pm，
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    解：
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[image: image73.wmf]2
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的Re＝74pm，
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3．证明
[image: image75.wmf]+
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的两个分子轨道正交

解： 
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4．若某函数的线性组合形式为
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，利用归一化条件试求当c1＝c2时，cl＝(S11+2S12+S22)-1/2。

解：当c1＝c2时，
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[image: image81.wmf]1

)

2

(

22

12

11

2

1

=

+

+

=

S

S

S

c


cl＝(S11+2S12+S22)-1/2。

    5．证明同核双原子分子轨道的能级在不忽略Sab的情况下键轨道能量的升高值比成键轨道能量的降低值大。

解：同核双原子分子的成键轨道能级：
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反键轨道：
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所以反键轨道能量升高值比成键轨道能量降低值大。

    6．计算
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的波函数在不同空间的值

    (1)求
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中的电子处于反键轨道
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时，它出现在键轴上离某一氢原子50pm处的两点M和N概率密度的比值，已知
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的键长为106pm，计算结果说明了什么?
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解：
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的反键轨道波函数：
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在N点：
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M与N点的概率密度比为：
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    M点在两核间，而N点在一个原子的外侧，M点的电子概率密度仅是N点的1.5％，说明在反键轨道中，两核外侧的电子密度要大于两核间的电子密度。所以有拉开两核的趋势，有反键作用。用类似的计算可得到成键轨道中电子密度。

3.2分子轨道理论和双原子分子结构
基本内容
一、分子中的单电子波函数—分子轨道（MO）

将分子中的每个电子视为在其余电子及分子骨架组成的平均势场中运动，第i个电子的运动状态用波函数ψi 描述, ψi 称为分子中的单电子波函数，又称分子轨道。|ψi|2=ψi*ψi为电子i在空间分布的几章密度。|ψi|2dτ表示该电子在核外空间某点附近体积dτ内出现的几率。

二、分子轨道的形成

  分子轨道可以近似地用能级相近的原子轨道成性组合（LCAO）得到:
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,这些原子轨道通过线性组合成分子轨道时，轨道数目不变，轨道能级改变，两个能级相近的原子轨道组合成分子轨道时，能级低于原子轨道的称为成键轨道，高于原子轨道的称为反键轨道，等于原子轨道的称为非键轨道。

由两个原子轨道有效地组合成分子轨道时，必须满足能级高低相近、轨道最大重叠、对称性匹配三个条件。

(1). 对称性匹配

要使原子轨道有效地组合成分子轨道，必须满足轨道对称性一致原则，它是原子间有效键合的根本原则，决定着LCAO－MO的可能性。

(2). 最大重叠原则

两个对称性相一致的原子轨道实行线性组合；其交换积分β的绝对值越大，两原子轨道愈能有效地组成分子轨道。是否满足最大重叠原则取决于两个因素：①核间距小，使Sab大，②原子必须按合适的方向接近。

(3). 能量相近原则：

可见Eb－Ea越小时，U越大成键分子轨道比原子轨道能量降得越低，反键分子轨道比原子轨道能量升得越高，即组成分子轨道的原子轨道能量越接近组成的分子就愈稳定。

三、分子轨道的分布特点和分类

按照分子轨道沿键轴分布的特点可为σ轨道，π轨道和δ轨道。

1. σ 轨道和σ键

对键轴呈圆柱形对称的分子轨道叫σ轨道。

2. π型轨道

过键轴有一个节面的分子轨道称为π轨道。

3. δ型轨道：

过键轴有两个节面的MO称为δ分子轨道。

分子轨道还可用对称性来分：对于同核双原子分子，若对键轴中心对称的以“g”表示，若反对称以“u”表示，成键σ轨道是g 对称的反键σ是u 对称的，成键π轨道是u对称的，反键π轨道则是g对称的。

4．MO能级的顺序

对于双原子分子可得各种MO按照能量不同由低到高排成顺序则组成该分子的轨道能级序。如：N2的能级顺序：σ1s<σ*1s<σ2s <σ2s*<π2px, π2py <σ2pz<π*2px,π*2py<σ*2pz；O2的能级顺序：σ1s＜σ*1s＜σ2s＜σ2s*＜σ2pz＜π2pxπ2py＜π*pxπ*py＜σ*2pz；；对异核双原子只能用1σ，2σ，3σ，……  及1π，2π，3π ,…… 表示能级顺序。

5．电子填充原则

在分子中，电子填充分子轨道的规则和原子中电子填充规则相同，即能量最低原则，保里原理和洪特规则。

四、双原子分子结构

1．同核双原子分子举列

①氧分子：

氧原子的AO：1s22s22p4，按成键三原则一个氧原子的1s与另一个氧原子的1s形成σ1s及σ*1s，2s与2s形成σ2s和σ*2s，2pz和2pz组成σ2Pz及σ*2Pz，2px与2px,2py与2py形成π2Pyπ2Pxπ*2pyπ*2px分子轨道能级顺序：

σ1s＜σ*1s＜σ2s＜σ2s*＜σ2pz＜π2pxπ2py＜π*pxπ*py＜σ*2pz，所以O2的电子组态：(σ1s)2(σ*1s)2(σ2s) 2(σ2s*) 2(σ2pz) 2(π2px) 2(π2py)2(π*px)1(π*py)1键级为2，未成对电子数为2，为顺磁性，一个σ键两个三电子π键。

②氮分子

氮原子的AO：1s22s22s3，按成键的原则一个氧原子的1s与另一个氧原子的1s形成σ1S及σ*1S，2s，2pz由于对称性一致能量相差不大可与另一个氧原子的2s，2pz形成四个σ轨道，2σg、2σu、3σg、3σu，2px、2py与另一个原子的2px、2py形成1πu、1πg ，所以N2分子轨道能级与氧分子不同为：1σg＜1σu＜2σg＜2σu＜1πu＜3σg＜1πg＜3σu；N2分子的电子组态：1σg21σu22σg22σu21πu43σg2。(2σu为弱反键3σg为弱成键)；键级＝3，两个π键，一个σ键。

2. 异核双原子分子举例

①HF

运用LCAO－MO三条原则，可认为HF中主要是H的1s轨道（-13.6ev）和氟原子的2pz轨道（-17.4ev）形成σ轨道，F的其它轨道为非键轨道，HF的电子组态1σ1S（F）22σ2S（F）23σ21πF4 ，键级为1，由于F的电负性大所以电子云偏向F，形成极性共价键，

②CO

CO的电子数和N2相同它们在分子轨道成键情况和电子排布上也大致相同，这即为等电子原理，基态CO分子的电子组态为：1σ2 2σ23σ24σ21π45σ2，1σ是O的1s轨道，2σ是C的1s轨道，3σ强成键的轨道成分较多来自O2S，4σ轨道成份也较多来自O的原子轨道2s、2p，是弱成键的，5σ轨道的成份主要是C的原子轨道2s，基本上是非键的，1π轨道成分较少的来自于C，较多的来源于O的2p轨道是强成键的。氧原子的电负性比碳原子高，但在CO分子中由于氧原子单方面向碳原子提供电子，抵消了碳原子和氧原子之间由于电负性差引起的极性。所以CO的极性较小。

③NO

NO分子与CO多1个电子这一电子排斥下轨道上它的电子组态为：1σ2 2σ23σ24σ21π4 5σ22π1。

例题解析

    1．HF的
[image: image104.wmf]s

成键分子轨道可表示为
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，H原子的1s轨道能为-13.6eV，F的2p轨道能为-17.4eV，则c1，c2组合系数哪个大?
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分别表示什么?

    解：根据分子轨道理论，两个能量不同的原子轨道组合成两个分子轨道时，能量较低的成键分子轨道中含低能量的原子轨道成分多，能量较高的反键轨道中含能量较高的原子轨道成分多。F的2p轨道能低于H的1s轨道能。故|c2|>|c1|。
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和
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c

分别表示H的1s轨道和F的2pz轨道对HF成键分子轨道的贡献。

    2．同核双原子分子的分子轨道式、键型、键长、键级等

    (1)写出
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的轨道式，并比较键长、键级次序。

    解：
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键级为2；
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键级为1；
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键级为1.5；

    
[image: image119.wmf]+

2

O

：
[image: image120.wmf]1

4

2

2

2

2

2

1

1

3

2

2

1

1

g

u

g

u

g

u

g

p

p

s

s

s

s

s

键级为2.5。

    由上可知
[image: image121.wmf]-
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中反键电子最多，成键作用最小，键能最小，键长最长，所以键长次序为
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    (2)有三个振动吸收带分别为：109700m-1，158000m-1，186500m-1，它们可能是属于
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所产生，指出哪一个振动吸收带是属于
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    解：
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键级为2；
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键级为2.5。
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键级为1.5；

    由上可知
[image: image136.wmf]+
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的键级最大，所以力常数k最大，由谐振子模型可知
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就大，所以最大的吸收带186500m-1是由
[image: image139.wmf]+
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产生的。

    (3)下列各种共价键型：单电子
[image: image140.wmf]s

键，双电子
[image: image141.wmf]s

键，三电子
[image: image142.wmf]s

键，单电子
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键，两个单电子
[image: image144.wmf]p

键，两个双电子
[image: image145.wmf]p

键，各举出一个双原子分子结构来表示。

    解：单电子
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键：
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    双电子
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键：
[image: image150.wmf]2

H

 ，
[image: image151.wmf]2

1

g

s


    三电子
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键：
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  单电子
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键：
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  两个单电子
[image: image158.wmf]p

键：B2， 
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 (2个电子占2个
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  两个双电子
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键：C2， 
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[image: image163.wmf]+
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，B2，C2中都无净成键的
[image: image164.wmf]s

电子，只有净成键的
[image: image165.wmf]p

电子。

     3．异核双原子分子的轨道式及有关性质

     (1). 写出OH基和
[image: image166.wmf]-

OH

的分子轨道式，并估计
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和OH基最低的电子跃迁的能量哪个高?为什么?

    解：OH：
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为成键轨道)

    OH-：
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[image: image171.wmf]s

为成键轨道)

    在OH基中符合选律能量相差最近的是3
[image: image172.wmf]s

—1
[image: image173.wmf]p

的跃迁，而
[image: image174.wmf]-

OH

中的最低跃迁是1
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—4
[image: image176.wmf]s

，前者是由成键轨道向非键轨道跃迁，能量低于后者的由非键向反键4
[image: image177.wmf]s

轨道跃迁的能量。

    (2). HF的第一电离能是16.02eV，而OH基的第一电离能是13.2eV，它们的差值几乎与氟原子和氧原子的2p价轨道电离能之间的差值相同，用分子轨道理论解释这个结果。

    解：HF的分子轨道式为
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[image: image179.wmf]s

是成键轨道，其余均为非键轨道。OH的分子轨道式为：
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，成键轨道是3
[image: image181.wmf]s

。HF，OH的HOMO基本上是氟原子和氧原子中的2p轨道，所以HF和OH基中的第一电离能分别与F，O原子极为相似，于是HF与OH基的第一电离能之差与氟氧原子的价轨道电离能之差相同。

    (3).试用分子轨道理论讨论SO分子的电子结构，说明基态时有几个不成对电子。

    解：在SO分子的紫外光电子能谱中观察到6个峰。他们所对应的分子轨道的归属和性质已借助于量子力学半经验计算（CNDO）得到指认。结果表明，SO分子的价电子结构与O2分子和S2分子的价电子结构相似（Electron Spectroscopy: Thoery, Techniques and Applications, Vol.3, C. R. Brundle and A.D. Baker, (ed.) Academic Press，London，1979)。但SO是异核双原子分子，因而其价电子组态可表述为：

    
[image: image182.wmf]2

4

2

2

2

2

1

3

2

1

p

p

s

s

s

 
其中，
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3

和
[image: image185.wmf]p

1

轨道是成键轨道，
[image: image186.wmf]s

2

和
[image: image187.wmf]p

2

轨道是反键轨道。这些价层分子轨道是由O原子的2s、2p轨道和S原子的3s，3p轨道叠加成的。

根据价层分子轨道的性质和电子数，可算出SO分子的键级为：

    P=(8-4)/2=2
在简并的
[image: image188.wmf]p

2

轨道上各有一个电子，因而SO分子的不成对电子数为2，若忽略轨道运动对磁矩的影响，则SO分子的磁矩为
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(4).下列AB型分子：N2，NO，O2，C2，F2，CN，CO，XeF中哪几个是得电子变为AB-后比原来中性分子键能大?哪几个是失电子变为AB+后比原来中性分子键能大?

    解：就得电子而言，若得到的电子填充到成键分子轨道上，则AB—比AB键能大；若得到的电子填充到反键分子轨道上，则AB—比AB键能小。就失电子而言，若从反键分子轨道上失去电子，则AB+比AB键能大；若从成键分子轨道上失去电子，则AB+比AB键能小。根据这些原则和题中各分子的电子组态，就可得出如下结论：

    得电子变为AB—后比原中性分子键能大者有C2和CN。失电子变为AB+后比原中性分子键能大者有NO，O2，F2和XeF。N2和CO无论得电子变为负离子
[image: image190.wmf]-
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，CO—)还是失电了变为正离子(N
[image: image191.wmf]+
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，CO+)，键能都减小。
    4．证明分子中内层的成键轨道和反键轨道其电荷密度与原子状态电荷密度分布相同，即处于非键状态。

    在MO法中第二周期以上的同核职原子分子，其能量最低的两个MO为


[image: image192.wmf]ab

b

a

S

s

s

s

2

2

/

)

1

1

(

1

+

+

=

s

y

，[image: image193.wmf]ab

b

a

S

s

s

s

2

2

/

)

1

1

(

*

1

-

-

=

s

y


求电子占满该组轨道时的电荷分布情况。

    解：单电子的电荷分布函数为
[image: image194.wmf]2
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，4个电子填入
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，所以总的电荷分布为：
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[image: image198.wmf]2
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[image: image200.wmf]0
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轨道的平均半径近似以
[image: image201.wmf]Z
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比例收缩，第二周期以后，Z值大，1s轨道平均半径变得很小，因此将有Sab＝0，这样就有：
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    说明当
[image: image203.wmf]2
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时，电荷密度的分布与独立的原子状态1sa和1sb的电荷分布基本一样，是非键。

3.4 H2分子结构和价键理论
基本内容

一、氢分子的结构
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用变分法求解H2的薛定谔方程可表示为： 
[image: image206.wmf]y
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1． 变分函数的选择

选择两个极限情况：
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），可以把
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和
[image: image212.wmf]II
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组合起来作为体系的试探性变分函数：
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2． 变分解得H2分子的波函数和相应的能量
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[image: image216.wmf])]

1

(

)

2

(

)

2

(

)

1

(

[

2

2

1

,

b

a

b

a

II

I

S

S

f

f

f

f

y

+

+

=



[image: image217.wmf])]
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[image: image218.wmf]2
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Q、A、S都是核间距R的函数，在平衡核间距附近，Q和A均为负值
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所以Es<2EH,又因为|Q|>|A|,所以EA>2EH
描述H2中的两个电子自旋运动的反对称波函数为：
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对称波函数为：
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所以H2基态完全波函数：
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H2排斥态波函数：

 
[image: image228.wmf]ï

î

ï

í

ì

+

×

-

-

=

Y

)

2

(

)

1

(

2

)

1

(

)

2

(

)

2

(

)

1

(

)

2

(

)

1

(

2

)]

1

(

)

2

(

)

2

(

)

1

(

[

1

2

1

2

(

b

b

b

a

b

a

a

a

f

f

f

f

b

a

b

a

ab

A

S

全）


可见, 
[image: image229.wmf]S

y

只有一个波函数，而
[image: image230.wmf]A

y

则有三个波函数。

结论:当两个氢原子自远处接近时，它们的相互作用逐渐增大，在较近距离处原子间的相互作用与它们的自旋密比相关，如果电子自旋为反平行，在达到平衡距离之前，原子间相互吸引，体系能量随核间距R的减小而降低，在达到平衡核间距以后，体系的能量随R的减小而迅速增高。H2可振动于平衡核间距左右而稳定存在，这就是H2的基态，如果两个氢原子的电子自旋平行，两个原子相互排斥，因此不能形成稳定的分子这就是H2的排斥态。

二．价键理论是处理H2所得结果的推广，基本内容如下：

1．电子自旋反平行配对成键：如果A原子和B原子各有一个未配对电子，它们就可以互相以电子自旋反平行配对形成共价键，如果A原子和B原子各有两个或三个未成对电子，则可以互相以电子自旋反平行配对形成共价双键或共价参键。

2．共价键的饱和性：一个原子的未配对电子，与另一个原子的未配对电子的自旋反平行配对成键，就不能再与第三个原子形成键。因此原子的未配对电子数就是它能形成共价键的数目。

3．共价键的方向性：不同原子轨道对称性不同，成键时轨道重叠程度随方向不同而有差异，因而键的强度就有差异，重叠越大,键强度越大，分子越稳定。

三、价键理论（VB）和分子轨道理论（MO）的比较

MO法是用量子力学变分法处理
[image: image231.wmf]+

2

H

体系结果的推广，也是原子轨道理论的自然推广。

VB法则是量子力学变分法处理H2分子问题的结果的推广

MO法，把分子中的电子直接填入属于整个分子的MO中。

VB法则是把分子中的电子先填入AO，再考虑价电子在成键原子的AO间的交换来构成分子波函数。

MO法强调了分子的整体性；VB法则强调相邻两个原子的作用，分子是由定域键将原子结合在一起的。

MO理论能解释分子的电离及光谱等与单电子性质有关的问题及磁性；而VB法可以很好在说明分子的键角，几何构型等分子基态的键性质。

对简单的双原子分子，MO法和VB法均可进行理论计算，但对多原子分子，MO法比VB法较为简单，更容易推广。
例题解析

    1．写出(1)
[image: image232.wmf]+

2

H

，(2)H2的基态分子轨道MO和价键VB波函数的表达式，并指出它们的主要区别。    ‘

    解：(1) 
[image: image233.wmf]+
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    因
[image: image235.wmf]+
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中仅有一个电子，故
[image: image236.wmf]VB
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和
[image: image237.wmf]MO
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是一样的。

（2）H2
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[image: image240.wmf]ab
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[image: image241.wmf]2

/

1

2

)

2

2

(

)]

1

(

)

2

(

)

2

(

)

1

(

[

ab

b

a

b

a

VB

S

+

+

=

f

f

f

f

y


    简单分子轨道理论将电子(1)和(2)放在分子轨道(
[image: image242.wmf]b

a

f
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+

)上，分子轨道作为基函数，而VB法将电子(1)和(2)放在原子轨道
[image: image243.wmf]a

f

和[image: image244.wmf]b

f

上，原子轨道作为基函数。此外
[image: image245.wmf]MO

y

中包含共价项(括号中前两项)和离子项(括号中后两项)各占50％，而VB法中没有离子项。

    2．写出H2的VB法的完全波函数。

    解：1
[image: image246.wmf]s

轨道中心对称，即空间波函数是对称的，要求自旋波函数必须是反对称的，所以需将自旋态
[image: image247.wmf])
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组成反对称函数
[image: image249.wmf])]

1

(

)

2

(

)

2

(

)

1

(

[

2

1

b

a

b

a

-

。


[image: image250.wmf]2
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3．HF分子以何种键结合，写出这个键的完全波函数。

解：形成
[image: image251.wmf]s

键，
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