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在自然科学的发展史中!任何新理论观点的提出都经历
了一个"客观的依据#理性的怀疑#多元的思考#平权的争论#
实践的检验$的过程345%相信张武寿同志在予以"多元的思考$365

后!可以全面地#正确地理解笔者的氢分子结构模型375% 笔者
模型的理论精髓是两个球壳形的氢原子交叠后产生了由两

个球冠面组成的核间电子云! 依靠核间电子云对异核的吸
引力抵消两核间的排斥力! 当两种力达到动态平衡时则形
成了稳定的氢分子% 这就要求核间距 . 只能变化在 89!.!
68:范围!因为只有在这个范围才会出现核间电子云% 在理
论推导上是用积分求出核的正电荷对球冠面负电荷的吸引

力 ;8和 ;<! 以两个吸引力之和等于两核的排斥力去求出平
衡核间距 .=& 以球冠面负电荷在两核中点的等效电荷重心
求出它们在异核正电场中的势能降之和! 用维里定理处理
后获得键能 >=% 笔者的理念是优先考虑物质运动中的吸引
和排斥关系!而不是优先考虑能量最小原理% 张武寿同志虽
然声称使用了笔者的模型!但他把 . 变动在 : 与 68:之间!

殊不知 :! .!8:之间不会出现核间电子云! 而且 . 接近 :
时!两个氢原子将几乎叠合在一起!其物理意义是荒谬的%
在理论推导上!他先求出 :!.!68:之间的作用力 ? 的两个

图 # 氢分子结构模型

对!关于用经典力学计算氢分子结构的商榷"的答
复
陈 景

!云南大学化学与材料工程学院"教授#中国工程院院士 昆明 !"##$%$

#摘要$ 指出张武寿同志曲解了笔者的氢分子结构模型!其"商榷文#$发表于本刊 !""# 年第 $ 期%中进行的论证&公式推导及
计算结果都是错误的’
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公式! 然后求出相应的势能 3 的两个公式! 并分别做出了
图" 由于张文曲解了笔者的氢分子成键模型!因此推导的公
式和计算出的 .4值和 54值必然也是错误的"

# 笔者按核间电子云成键模型推导的吸引和排斥公式
图 6中氢原子 7的球壳形电子云进入 8原子正电场中

的 !9#阴影区$是一个球冠面% 一级近似处理时球冠面上的

面电荷密度 !:4;<"9
=

> " 球冠面对 8 核的吸引力 ?9可以用积
分求出!积分元是一条很薄的台柱面!积分范围是球冠的顶
点到垂直于底面的交点!所得结果见式&@$A详细推导见文后
的附录$%
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另一个球冠面 !F对 7 核的吸引力 ?F数值与 ?9相等!因
此在 )=中!总的吸引力 G 吸引数值为&@$式的两倍!即

G吸引:?9 H?F :
B4
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C
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= D @
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从积分推导的上下限可知!&=$式的适应范围为 9>!.!=9>%
图 @中的两核的排斥力为

G排斥:
I
=

.
= &J$

对于稳定的基态 )=!G 吸引: G 排斥!即可求出 .4 : =! 9>
的公式!此即笔者在多篇论文中指出的’氢分子的平衡核间

距是氢原子玻尔半径 9>的 =! 倍(KJ!<L% 此值与实验测定值
的相对误差仅为 >MNJO%

$ 张文推导的两个氢原子间的作用力和作用势公式%$&

?: 4
=

9
=

>

"

@
< &> P . " 9> $ C<E

@
< D @

.
= &9> P . " =9> $ CQ

#
%
%
%
%%
$
%
%
%
%%
&

E

3: 4
=

9
=

>

"

@
< D.9>

&> P . " 9> $ CRE

@D
9>
. D @<

.
9>

&9> P . " =9> $ CS

#
%
%
%
%%
’
%
%
%
%%
&

E

注!公式原文使用的 !"体会其意后笔者改用 !"
现对&<$式至&S$式讨论于下%
张文的&<$式中 .的变化范围是 >! ."9>!已经背离了

笔者的成键模型% &<$式的物理涵义是)在 >(9>范围内!两

个氢原子间的作用力 G是一个与 . 无关的 4
=

9
=

>

" @< 常数% 其

中
4
=

9
=

>

等价于
I4
9
=

>

! 恰恰是一个氢原子中原子核对自己电子

的吸引力%.从 > 变化到 9>时!作用力都是这个常数显然不
合逻辑%

&<$式中无排斥项!但实际上由于这个范围不出现核间
电子云! 如图 = 所示! 两核之间应该存在着相当大的排斥
力!电子壳层之间也将出现排斥力%

&Q$式的核间距变化范围为 9>P ."=9>!符合笔者的模

型要求% 如果张文正确地理解了笔者的模型!它的吸引项应
该是与笔者的&=$式相同!是一个与 . 有关的公式% 但张文
&Q$式中的吸引项仍然是与&<$式相同的常数% 而且!排斥项

应该是
I
=

.
= !或 4

=

.
= !而不应是 @

.
= %

按照张文的&<$式和&Q$式!得出的结论是)两个氢原子
的距离 . 从 > 变化到 =9>时! 它们之间的吸引作用都是一
个常数% 这充分说明张文曲解了模型后!必然导出严重错误
的结果%

&R$式和&S$式是张文根据&<$式和&Q$式推导的!它们
和相应的图都已经没有讨论的必要% 令作者困惑不解的是
张文居然没有发现上述这些一目了然的错误! 反而认真地
用它们去计算 .4值和 54值%

’ 正确的认识和观念比繁复的数学计算重要
张文使用了把 !9 和 !F 塌缩为两核连线的中垂面的计

算*卡西尼卵形线包括双曲线的计算!以及棒锤形表面分布
的电子过程的计算等方法!去求氢分子的键长和键能% 以所
获得的体系的总作用能没有极小值! 或者是所得的结果与
实验值相差甚远!质疑静电力学计算氢分子结构的可能性%
笔者认为这只能说明张文依据的是错误的模型! 当然不可
能获得正确的结果% 李政道先生认为)+世界上一切自然现
象!都是以一组相当简单的自然原理构成基础的(,+常常是
问题越基本!其解越简单% 需要的是正确的认识和观念!而
不是繁复的数学和计算(KQL%

( 经典静电力学与量子力学的关系
早 在 上 世 纪 的 @NJS 年 和 @NJN 年 ! +)4TTU9VV 和

W4XVU9V 就各自独立地发现了一个有趣的量子力学定理%
这个定理指出! 在分子中作用于每个核上的力恰等于根据
经典静电理论从其它各个核以及各个电子的位置和电荷计

算出来的值(!+在分子的平衡构型中!作用于每个核上的净
力等于零(KRL% 可见!用静电力理论处理分子结构并不是笔者
的发明!只不过前人的思维模式与笔者不同!以致 R> 多年
来未见有人能用静电力理论计算氢分子结构参数的报道%
笔者不仅用静电力学计算了基态氢分子的 J 个结构参数!

而且计算了氢分子离子&Y
H

= $的结构参数!还发现了可以用
笔者理论解释的一些规律% 如)氢分子的键长是氢原子半径

9>的 =! 倍!氢分子离子的键长又是氢分子键长的 =! 倍
&与实验值的相对误差为零$, 氢分子的伸缩振动频率是氢
分子离子的两倍 &实验值分别为 < <>>ZUD@ 与 = =NS ZUD@$

等% 借此机会笔者提前公布 Y
H

=结构参数的计算公式及计算

结果于下表 @中!供讨论参考%

图 $ ) 变化在 *)+*范围内双原子不同交叠程度的图像
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表 # 静电力学计算 $%及$
&

%结构参数的公式及结果

UU 采用 !"#$%& 的最精确计算值’()!
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附录# 按核间电子云成键模型推导的氢原子吸引和排
斥公式

氢分子中两个氢原子的 ?e 的轨道互相交叠后"作为一
级近似处理"假定交叠区的两个球冠面不发生形变"且其负

电荷密度仍保持 !@ JIBA"4
"

# " 则球冠面 !4的负电荷对 G 核

正电荷的吸引作用投影在FG 键轴上的总吸引力 34 可以用
积分算出’

图 M 表示通过FG 键轴的氢分子立剖面" &j/)

’

K 表示
球冠面 !4的园弧线"*/ 为球冠之高" FG 用 . 表示" F* J

G* J.B8(
在距离 / 点 < 处垂直于FG 截出一个积分元 j) S阴影

部分i_ 即 /kJ <_ 此积分元为球台形_ 侧面积为 leJ8"4@ l<"

其上任一点与 G核的距离均等于Gm (
当积分元在球冠顶点 / 点时"<(@ _ 与 G 核的距离为

G/ JFG >F/ J.>4@ n当积分元通过 *点 时"<J/* JF/ >F*

J4@ >
.
8 _ 此时面积元上任一点与 G 的距离为 &GJ4@ "可得%
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根据图 M_Gk及Gj可作如下变换Y
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于是*?$式可写为%
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令*8$式中 4JS.>4@i8_ 4! J.>4@n ;J8._ 6JoIB84@
则*8$式可简化为%
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利用积分公式
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因此"从*M$式可得

简化*A$式"将 4+;&6所代替的数值量重新代回*A$式则得%
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进一步简化则得%
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图 - 通过氢分子键轴 ./ 的剖视图
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