
Ковалентная связь



Природа ковалентной связи на упрощенном примере 
молекулы водорода 

Для одной потенциальной δ- ямы уравнение Шредингера имеет вид

Интегрируя уравнение по x от -0 до +0 и используя определение δ-
функции получаем скачок производной  
Волновая функция:

где

определение 
δ- функции:

Напоминание из квантовой механики (задача 2.7 из Галицкого): 
частица в одномерной δ- яме 



Объяснение природы ковалентной связи 
на упрощенном примере молекулы водорода

Для качественного описания молекула водорода дается гамильтонианом 
одномерного движения электрона в потенциале двух δ-ям (ядер водорода):

Симметричные и антисимметричные волновые функции в трех областях:

-a a x

V(x)

энергии связи двух состояний:

где

Сшивая волновые функции получим



Другое решение задачи о двух ямах 
(в квазиклассическом приближении)

Ландау & Лифшиц, Квантовая механика (3 том), 
стр. 223-224 (задача 3 после параграфа 50)



Другое решение задачи о двух ямах (продолжение)
(в квазиклассическом приближении)

и

находим

В квазиклассическом приближении

Получаем ответ:

Применение этих
формул к описанию
ковалентной связи 
молекулы водорода 
– возможная тема 
курсовой работы!

и аналогично



Возможные темы курсовой работы
1.Применение этих двух простых методов и полученных формул к описанию 
ковалентной связи молекулы водорода – возможная тема курсовой работы!
Нужно определить параметры потенциала (для δ-ямы) по известным значениям 
уровней атома водорода, и для этих параметров найти энергию связи ε(r) как 
функцию расстояния между атомами, и минимизируя ее найти оптимальное 
расстояние и энергию связи, а затем сравнить с известными данными. Для 
квазиклассического подхода потенциал известен: e2/r. Надо лишь использовать 
написанные формулы для вычисления энергии связи ε(r) как функции расстояния 
между атомами, и минимизируя ее найти оптимальное расстояние и энергию связи.

Межъядерное 
расстояние 
молекулы H2
R= 0,7416 Å

2. Метод Гайтлера – Лондона описания ковалентной связи молекулы водорода
(метод линейной комбинации атомных орбиталей): параграф 3.2 из книги Вакс В. Г. 
- Межатомные взаимодействия и связь в твердых телах.



Возможные темы курсовой работы

Межъядерное расстояние молекулы H2 R= 0,7416 Å, энергия связи 4.5 eV.

2. Метод Гайтлера – Лондона описания ковалентной связи молекулы водорода
(метод линейной комбинации атомных орбиталей, вариационный метод): параграф 
3.2 из книги Вакс В. Г. - Межатомные взаимодействия и связь в твердых телах.

Берется уже трехмерное уравнение Шредингера с гамильтонианом

Волновая функция берется в виде 
линейной комбинации атомных ВФ
Полная 
энергия где

Минимизируем полную энергию по коэффициентам ci:
This gives a system 
of linear equations:

With symmetric and anti-symmetric wave functions one obtains the energy shift



Ковалентная связь



Валентность химических элементов и ковалентная связь
Приставка ко- часто имеет то же значение, что и со-: совместность, совместимость



Ковалентные связи в кристаллах

в метане, алмазе и оксиде кремния (кварце).

энергия связи

Приставка ко- часто имеет то же значение, что и со-: совместность, совместимость
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