41 вопрос в моих лекциях КУКУ!
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.Основы метода МО: Запишем Гамильтониан: (эффективный)
[image: image5.jpg]


[image: image2.jpg]Ye() Wil z) =& pe (i) '
B opour ert

g

- [V





Ф – многоэлектронаая волновая функция. Е – общая энергия молекулы
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g- числа заполнения.Атомные функции считаем считаем известными

Применение метода МО для 2-ух атомной молекулы с одинаковыми ядрами.
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