
Лекция № 9_ОФРГЖ

Силы и потенциалы межмолекулярного 

взаимодействия



Составляющие межмолекулярных сил

 Неравномерность поверхностной плотности

электронов в оболочке;

 несферичность молекул, которые можно

представить в виде диполей или мультиполей;

 возникновение индуцированных зарядов;

 обмен электронами при ударе;

 дисперсионное взаимодействие, присущее как

полярным, так и неполярным молекулам.



Составляющие межмолекулярных сил
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Составляющие межмолекулярных сил
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Составляющие межмолекулярных сил
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Составляющие межмолекулярных сил

 короткодействующие (отталкивания),

 дальнодействующие (притяжения),

 средние (действующие на средних расстояниях).
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Составляющие межмолекулярных сил

Электростатическая

 Индуцированная

 Дисперсионная

 Резонансная
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Составляющие межмолекулярных сил
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Составляющие межмолекулярных сил
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Составляющие межмолекулярных сил
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Резонансная составляющая φрез – резонансные силы

действуют между двумя одинаковыми молекулами,

когда квантовые числа двух молекул таковы, что

оптические правила отбора разрешают свободный

обмен фотонами между молекулами.



Составляющие межмолекулярных сил

I. R1 ~ 4а0,    а0 = 0,53·10-8 см – радиус первой боровской орбиты.

Кулоновские, обменные силы - происходит взаимное 

проникновение электрических оболочек, обмен зарядами. 

II. R2 ~ 15 а0

Электростатические, обменные, поляризационные силы.
III. r > R2.
Электростатические мультиполь – мультипольные, 

поляризационные, дисперсионные, индуцированные силы.



Простейшие потенциалы межмолекулярного 
взаимодействия

Степень требуемого приближения к

действительности;

 Вычислительные трудности, связанные с

использованием той или иной функции.



Простейшие потенциалы межмолекулярного 
взаимодействия

 второй вириальный коэффициент в другом

интервале температур;

 третий вириальный коэффициент;

 коэффициент Джоуля-Томсона;

 коэффициенты переноса разреженных газов

(диффузии, вязкости, теплопроводности);

 свойства кристаллов, например, параметры

кристаллической решетки, теплота возгонки,

механические характеристики;

 сечения рассеяния, полученные из экспериментов по

молекулярным пучкам.



Сферически симметричные потенциалы

 Абсолютно твердая, абсолютно гладкая, абсолютно

упругая сфера

Абсолютно гладкая — не возникает вращения при нецентральном

ударе, то есть нет перехода энергии с одних степеней свободы

на другие; абсолютно упругая - при ударе нет диссипации

энергии; абсолютно твердая - нет деформации молекулы.



Сферически симметричные потенциалы

 Прямоугольная потенциальная яма (потенциальный

ящик)
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Сферически симметричные потенциалы

 Треугольная потенциальная яма
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Сферически симметричные потенциалы

 Трапецевидная потенциальная яма
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