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6-0 本日のメニュー

「 H2+イオンをLCAO法で解く(まとめ)」

6-1 変分パラメータ

6-2 クーロン積分HAAと共鳴積分HABの核間距離依存性

6-3 ２つの原子軌道から１つの分子軌道が形成されるとき

6-4 LCAO法と実際のH2
+イオンとの比較
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6-1 変分パラメータ
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6-2 HAAとHABの核間距離依存性
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6-3 結合性軌道と反結合性軌道
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6-4 LCAO法と実際のH2+イオンの比較

安定化するエネルギーΔ 核間距離

LCAO法 -1.8eV 1.3Å

実際のH2+イオン -2.6eV 1.06Å
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