氢分子离子H2+键长和离解能的一种解析计算方法
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摘  要：利用一种具有相位因子和斥力项的势函数，给出了氢分子离子H2+的键长和离解能的解析计算式，在特定相位条件下，由此计算出的键长和离解能与实际完全相符。
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   氢分子离子H2+是一种结构上最简单的双原子分子离子的电子组态——它是电离一次后的氢分子,由两个氢原子核（质子）加一个电子组成，见图1。

所谓H2＋离解能，是指把H2＋拆成一个H原子和一个
H＋离子（质子），并使二者无限分离时所需的能量。键长则是指氢分子离子处于稳态时，两个氢原子核之间的平衡距离。

本文根据《逻辑力学原理》给出的大统一场方程[1]从低能径向势函数导出H2＋的键长和离解能的解析计算式。

1 理论计算
忽略高能因子后的大统一场方程的低能径向部分为:


[image: image19.png]w(r)






 EMBED Equation.3  [image: image2.wmf]3

12

2

12

sin

cos

r

R

c

r

c

f

a

f

a

D

+

D

h

h

)
[image: image3.wmf]e

r

r            (1)

其中P12为粒子“2”的动量，dp12/dt表示粒子“1”对粒子“2”的作用力，((12为粒子“1”对粒子“2”的相位差；R表示粒子“1”的半径，
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c  分别为普朗克常数,精细结构常数和光速。
对本文所讨论的氢分子离子，((12表示图1中左边氢原子作为整体对右边氢离子H＋ (质子)P2的相位差，R表示左边氢原子的玻尔半径。式(1)中右边第一项为库仑引力项，且cosΔφ12<0；第二项为斥力项，且sinφ12>0. 这样由(1)式可得氢原子与氢原子核之间的相互作用势为: 
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           (2)                   
V(r)的势能曲线见图2, 图中E为V(r) 的极值, 此即氢分子离子的离解能, r0为键长. 在极值点处,dv/dr=0,由此可求出键长的计算式为：

r0=－
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将(3)式代入(2)式得氢分子离子H2＋的离解能为：

E= − 
[image: image8.wmf]12

12

2

sin

2

cos

f

f

a

D

D

R

c

h

                (4)

式（3）与式（4）即我们所要求的氢分子离子的键长和离解能的解析计算式。在这里，我们关心的是，在给定的相位差条件下，由（3）式和（4）式计算出的键长和离解能能否在一定精度范围内同时符合它们的实际测定值，下面就来考察这一点。选取ΔΦ12=115.50,由（3）式和（4）式计算可出氢分子离子的键长和离解能分别为：
r0=
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2 讨论
    上述键长和离解能的实验测定值分别为：1.1A和-2.7A[2]。本理论计算值与实验测定值比较，键长和离解能的相对误差分别为0.8﹪和3.5﹪。这说明将式（3）和式（4）作为氢分子离子键长和离解能的解析计算式是合理的。大家知道，用量子力学方法同样可以计算出氢分子离子的键长和离解能,其计算值分别为：1.32Ａ 和1.77ｅV[3],但该计算值与实验值比较误差较大，其相对误差分别为20﹪和34﹪，值得指出的是，本计算势函数（2）中的相位因子和每个参数都是由大统一场方程既定的，没有人为调节参数，而且（2）式中右边第2项分母上的系数2是由大统一场方程给出的必然结果，若该系数不为2，那么就不能保证氢分子离子的键长和离解能同时与实际值相吻合，这进一步证实了大统一场方程的可靠性。

最后，需要指出的是，形如A/r+B/r2的势函数曾多次被用来讨论原子结构和散射态等问题[4，5，6]，均得到了满意的结果，这说明式（2）是具有代表性和普遍意义的一类势函数。有趣的是对于B/r2斥力项部分，文献[4](即Bohm量子势理论)给出了与本文完全相同的表达式，且数值大小很接近。二者比较如下：

本文：
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  （m为电子质量）

文献[4]：

斥力势＝
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A analystic computional method on the bond

length and dissociation energy of H2+ ion
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ng a potential function with a phase factor and repulsive term ,the analystic expressions on the bond length and dissociaction energy of H2+ ion are given ,under the condition of given phase difference,the bond-length and dissociation energy calculated by the expressions are quite consistent with the experimental values .
KeyWords: bond length;  dissociation energy;   phase factor

� EMBED Photoshop.Image.4  ���








PAGE  
1

[image: image18.png]


_1108308821.unknown

_1109579521.unknown

_1109601531.unknown

_1109602615.unknown

_1109749176.psd

_1109601642.unknown

_1109579698.unknown

_1109579802.unknown

_1109579587.unknown

_1109578593.unknown

_1109578885.unknown

_1108620403.unknown

_1108307377.unknown

_1108308553.unknown

_1108308640.unknown

_1108307932.unknown

_1108307295.unknown

