
Modern Physics 现代物理, 2023, 13(3), 51-61 
Published Online May 2023 in Hans. https://www.hanspub.org/journal/mp 
https://doi.org/10.12677/mp.2023.133007   

文章引用: 黄绍书, 岳国联. 基于经典电磁理论分子简化模型的分子力与分子势能函数研究[J]. 现代物理, 2023, 13(3): 
51-61. DOI: 10.12677/mp.2023.133007 

 
 

基于经典电磁理论分子简化模型的分子力与 
分子势能函数研究 

黄绍书1,2，岳国联3 
1安顺学院数理学院，贵州 安顺 
2六盘水市第23中学，贵州 六盘水 
3六盘水市教育科学研究院，贵州 六盘水 
 
收稿日期：2023年4月23日；录用日期：2023年5月23日；发布日期：2023年5月30日 

 
 

 

摘  要 

分子力的本质是通过分子势场的电磁相互作用，其作用规律很复杂。由于分子力的复杂性，使得分子势

能函数更为复杂。本文基于经典电磁理论，通过构建单原子非极性分子简化模型，把孤立分子简化成单

原子球状模型的非极性分子，并将核外电子绕核运动的复杂电子云简化成相对稳定的圆形轨道。根据库

仑定律、安培定律和分子极化现象对分子间相互作用力的变化规律进行研究，给出分子力函数表达式。

并构建分子极化距离约束函数，给出氦分子的实例数据的计算结果，用mathematica软件模拟出氦分子

的分子力曲线。同时，根据分子力为保守力，结合分子力函数表达式，给出分子势能函数表达式，仍然

通过氦分子的实例数据的计算结果，用mathematica软件模拟出氦分子的分子势能函数曲线。 
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Abstract 
The essence of molecular force is the electromagnetic interaction through the molecular potential 
field, and its action law is very complicated. Due to the complexity of molecular force, the molecu-
lar potential energy function is more complicated. In this paper, based on classical electromagnet-
ic theory, by constructing a simplified model of monoatomic nonpolar molecules, isolated mole-
cules are reduced to monoatomic spherical models of nonpolar molecules, and the complex elec-
tron cloud of extranuclear electrons moving around the core is simplified to a relatively stable cir-
cle Shaped track. According to Coulomb’s law, Ampere’s law and molecular polarization pheno-
mena, the change law of the interaction force between molecules is studied, and the expression of 
molecular force function is given. It constructs the molecular polarization distance constraint 
function and gives the calculation results of the example data of helium molecules, and mathema-
tica software is used to simulate the molecular force curve of helium molecules. At the same time, 
according to the conservative force of molecular force, combined with the expression of molecular 
force function, the expression of molecular potential energy function is given, and the molecular 
potential energy function curve of helium molecule is simulated by mathematica software through 
the calculation result of the example data of helium molecule. 
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1. 引言 

分子力的本质是四种基本相互作用之一的电磁相互作用，分子之间通过分子势场发生作用，其作用

规律很复杂。由于分子力的复杂性，使得分子势能函数更为复杂。 
分子力和分子势能函数一直都是原子分子物理学十分重要的研究方向[1]-[10]。分子力和分子势能函

数的研究必然涉及分子内部电子和核运动电子与电子之间、电子与核之间、核与核之间的相互作用行为。 
从 1920 年代起的近一个世纪以来，进行研究的学者们先后提出过很多种分子势能函数模型。其中，

最为典型的有Kratzer 势函数、Lennard-Jones势函数、Morse势函数、Hulburt and Hischeflder势函数 Rydberg
势函数和 Murrell-Sorbie 势函数、HMS 势函数、TT 势函数、赝高斯势函数等十几种模型。但是，这些都

是基于双原子分子结构提出的分子势能函数模型[11]，总体比较复杂。 
关于分子力和分子势能的基础研究，可以通过构建分子简化模型，根据经典电磁理论建立比较简单

明了的分子力函数和相对应的分子势能函数，并用 mathematica 软件计算模拟出相应函数图线。 
本文的研究仅以两个非极性单原子分子的相互作用予以说明，且认为这两个相互作用的分子所处的

空间为真空态，有关函数表达式中各个物理量的单位均为国际制单位。 

2. 分子模型的简化 

分子由原子构成，原子由原子核和核外电子构成。每一个分子都有复杂的立体结构，核外电子绕原
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子核旋转形成复杂的电子云。为了便于简单明了的基础研究和表述，这里避开分子结构和电子云的复杂

性，对分子模型作几点简化。 
1) 分子是柔性(非刚性)的理想弹性球体，孤立存在时为非极性分子。 
2) 核外电子在相对稳定的圆形轨道上绕原子核旋转，且电子无自旋，也不考虑原子跃迁的影响。 
3) 稳定作用的两个分子的核外电子绕核旋转的方向相同，它们的轨道平面相互平行且垂直两分子的

连线并关于两分子的连线对称。 
4) 每个分子的核内正电荷中心与该分子的相对位置不变。 

3. 分子极化 

同一空间若同时存在两个或多个分子，分子间的距离在各个分子之间能够发生相互作用范围的某一

定区间时，各个分子都将会不同程度地被极化，形成极性分子。分子间距离越小，极化程度越明显。 
如图 1 所示是两个距离很近的分子被极化的一种模型，由于极化使得两分子的负电荷中心增大。其

中的虚线圆为电子绕核运动的轨道，轨道中心不再是原子核(大圆点)而是负电荷等效中心(小圆点)，这主

要是原子核和分子电流共同作用的结果。 
 

 
Figure 1. Molecular polarization 
图 1. 分子的极化 

 
设这两个分子“1”和“2”的核内正电荷分别为

1pq 、
2pq ，核外负电荷分别为

1e
q 、

2eq 。当这两分

子之间的距离 r 为某一值时，令它们各自的正、负电荷中心的距离即极化距离分别为 1δ 、 2δ 。 
通过用 mathematica 软件结合本文下述这一极化模型的分子力函数和氦分子实例数据进行模拟研究，

认为极化距离δ  (两分子相同时 1 2δ δ δ= = ，下同)是关于分子间距离 r 的单调递减函数。一般地 
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其中，的 0a 表示分子半径，n 是与分子种类有关的待定常数,从某种角度上跟极化距离δ 有相同的意义，

都能反映分子的极化程度。 

4. 分子力函数 

根据经典电磁理论可以认为：分子之间的相互作用包括原子核与原子核之间和原子核与核外电子之

间以及核外电子与核外电子之间的库仑力作用，还包括核外电子绕原子核旋转形成的分子电流之间的安

培力作用。 

4.1. 分子库仑力 

根据库仑定律[12] (见 pp. 5-7)和图 1 所示的极化模型可知：两个分子之间的库仑力等效表现为它
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们的正电荷(原子核)与正电荷之间、正电荷与负电荷(核外电子)之间、负电荷与负电荷之间的相互作用

力，具体包括 

1 2
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显然，(2)式和(3)式为库伦斥力、(4)式(5)式为库伦引力。其中，各式中的 0ε 均为真空电容率或真空介

电常数。在 MKSA 单位制中，其值为 12 2 2
0 8.85 10 C N mε −= × ⋅ 。 

4.2. 分子安培力 

根据安培定律[12] (见 pp. 103-109, 157)和分子简化模型知道：两个共轴且方向相同的分子载流回路

(核外电子绕核运动的轨道回路) 1L 和 2L (两个载流回路之间的距离近似为两个负电荷等效中心的距离)的
分子电流 1I 与 2I 相互作用的安培力为 

( )( )( ) ( ) ( )( )
1 2

1 2 1 2

0 01 2 1 2
1 2 1 22 2

1 2 1 2

d d d d
4 4

I I
L L L L
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δ δ δ δ+ + +π π

= =
+

∫ ∫ ∫ ∫   

                    (6) 

由于两个分子的核外电子绕核运动的方向总是倾向相同，因此这一分子电流的相互作用力为安培引

力。其中， 0µ 为真空磁导率。在 MKSA 单位制中，真空磁导率 7 2
0 4 10 N Aµ −×π= 。 

4.3. 分子力函数  

综合(2)、(3)、(4)、(5)、(6)式，可将两个分子之间的等效作用力即分子力 F 的函数表达式表示为 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )

1 2 1 2 1 2 1 2

1 2
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∫ ∫    (7) 

这一函数表达式是比较繁杂的，但若相互作用的两个分子是完全相同的，那么它们之间的作用力

表达式可以适当简化一些。如果令
1 2 1 2p p e eq q q q q= = = = 、 1 2δ δ δ= = 、 1 2I I I= = 、 1 2L L L= = ，进一

步将 L 近似为电子绕核运动的最大轨道圆周长，将 I 近似为相应的分子最大电流，那么，(7)式可简化

为 
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再令
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π
，将(8)再次简化为 
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很显然，(7)、(8)、(9)式中的第一项均表示分子斥力，第二项均表示分子引力。且各式中的极化距离

δ 必须满足 00 aδ≤ < ，其中 0a 为分子半径(下同)。 

4.4. 分子力特值图线 

不同物质的分子，(9)式对应的 1k 、 2k 以及各式中的δ 不相同。这里以氦分子为例予以说明。根据氦

分子(原子)电量 193.2 10 Cq −= × ，容易计算出其对应的 28 2
1 9.21 10 N mk −= × ⋅ 。另外，根据氦的分子半径[13] 

(见 p. 457) 10
0 0.93 10 ma −= × ，电子质量[13] (见 p. 452) 

319.1 10 kgem −= × ，结合经典电磁理论，也容易

计算出其相应的载流回路长度 105.84 10 mL −= × 、分子电流 31.28 10 AI −= × ，进而计算出对应的
32 2

2 5.57 10 N mk −= × ⋅ 。因此，可将(9)、式改写为 

( ) ( ) ( )
28 28 32

2 2 2 2
1 1 2 19.21 10 9.21 10 5.57 10

2 2
F

r r r rδ δ δ
− − −

   
   = + × × − × × + × ×
 +   + +    

            (10) 

通过对氦分子的计算说明：由于 1 2k k  (即 4
1 210k k≈ )，因此，分子间的相互作用力主要是库仑力，

而分子电流产生的安培力的影响是很微弱的。但是，安培力和库仑力同样具有深刻意义。 
另外，结合氦分子实例数据，(1)式表示的极化距离约束函数可改写为 

( )

( )( )
( )

10 11

10

0.93 10 , 1
1 0.93 10

nn

n n N
n r

δ
− ++

−

×
= ≤ ∈

+ × +
                            (11) 

 

 
Figure 2. Molecular diagram of helium molecules with different n-values 
图 2. 氦分子不同 n 值分子力图线 
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为了对分子力进行更直观深入的研究，这里用 mathematica 软件结合(10)式和(11)式模拟了氦分子在

不同 n 值的分子力图线，如图 2 所示是同一坐标系中氦分子 1 ~ 12n = 的分子力对比图线。 
从图中可以看出：分子力平衡位置(即分子力 0F = 的位置)随 n 的取值增大而逐渐向左移；当 n 的取

值过小和分子间距离 r 较大时，图线体现的总都是分子斥力；不同 n 值对应的图线下端恰好构成一条平

滑曲线，而这一曲线恰好就是不考虑分子极化情况下的分子力图线，因分子无极化时分子力只有分子引

力；随着分子间距离 r 的减小，不同 n 值分子力都逐渐趋于同一个定值。 
结合图像深入研究表明，当 n 的取值为 5 10n≤ ≤ 时，图线反映的分子力变化规律与目前的认知情况

([14]: pp. 43-44; [15])有很好的吻合度。同时可分析得出，分子间有效作用距离范围数量级[14] (见 p. 37, 45)
为 m10 10− 。 

5. 分子势能函数 

分子力是保守力，即分子力满足 

d 0F r =∫                                          (12) 

因此，分子之间必然存在分子势能。 

5.1. 分子势能函数 

令两个分子相距无限远时的分子势能为零，则根据(7)式，分子势能 PE 可表示为 

( )

( ) ( ) ( ) ( )( )
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∫ ∫

∫ ∫ ∫ 

         (13) 

对于完全相同的两个分子，根据(9)式，可将(13)式简化为 

( ) ( ) ( )1 1 22 2 2 2
1 1 2 1d d

2 2
P r r

E k r k k r
r r r rδ δ δ

∞ ∞   
   = + − +
 +   + +    

∫ ∫                    (14) 

其中， 1k 、 2k 和δ 的意义以及对应氦分子 1k 、 2k 的值如前所述。所以，氦分子的分子势能函数可表

示为 

( ) ( ) ( )
28 28 -32

2 2 2 2
1 1 2 19.21 10 d 9.21 10 5.57 10 d

2 2
P r r

E r r
r r r rδ δ δ

∞ ∞− −
   
   = × × + − × + ×
 +   + +    

∫ ∫         (15) 

特别说明：(13)式、(14)式、(15)式所表示的分子势能函数中的第一项均为分子斥力势能，第二项均

为分子引力势能，其中的分子极化距离δ 均要受到(1)式或(11)式的约束。 

5.2. 分子势能特值图线 

如图 3 所示是用 mathematica 软件结合(15)式和(11)式拟合的氦分子的势能曲线。 
从图中可以看出与图 2 类似的特点：分子力平衡位置即分子势能 pE 最小的位置随 n 的取值增大而逐

渐向左移；当 n 的取值过小和分子间距离 r 较大时，图线体现的总都是分子斥力势能；不同 n 值对应的

图线下端，恰好构成一条平滑曲线，这一曲线实际就是不考虑分子极化情况下的分子势能图线，因分子

无极化时分子势能只有分子引力势能；随着分子间距离 r 的减小，不同 n 值对应的分子势能都逐渐趋于
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同一个定值；分子间有效作用距离范围数量级为 10−10 m；当 n 的取值为 5 10n≤ ≤ 时，图线能较好的反映

氦分子势能变化规律。 
 

 
Figure 3. Molecular potential energy graph lines of helium molecules with different n-values 
图 3. 氦分子不同 n 值分子势能图线 

 

 
Figure 4. Semiempirical molecular force function graph line 
of helium molecule 
图 4. 氦分子半经验分子力函数图线 
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Figure 5. Bruch-McGee semiempirical potential energy 
function graph line for helium molecules 
图 5. 氦分子 Bruch-McGee 半经验势能函数图线 

6. 比较分析 

6.1. 文献呈现 

如图 4、图 5 所示是有关文献[16]对氦分子研究分别得出氦分子半经验分子力函数和氦分子半经验势

能函数图线。 
分别比较图 2 与图 4、图 3 与图 5，当 n 的取值在适当范围时，它们均能得出几乎相同的结果。这在

一定程度上说明图 1 所示的分子极化模型的合理性。 

6.2. 另一种分子极化模型 

在对分子力和分子势能的研究中，我们还建立如图 6 所示的分子极化模型[17]。这种极化模型与图

1 所示的极化模型相反，即极化使得两分子的负电荷中心减小，称为分子电流吸引极化模型。 
 

 
Figure 6. Molecular current attraction polarization 
图 6. 分子电流吸引型极化 

 

根据前述氦分子的实例数据，得到这种极化模型对应的氦分子的分子力函数为 

( ) ( ) ( )
28 28 32

2 2 2 2
1 1 2 19.21 10 9.21 10 5.57 10

2 2
F

r r r rδ δ δ
− − −

   
   = + × × − × × + × ×
 −   − −    

          (16) 
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分子势能函数为 

( ) ( ) ( )
28 28 32

2 2 2 2
1 1 2 19.21 10 d 9.21 10 5.57 10 d

2 2
P r r

E r r
r r r rδ δ δ

∞ ∞− − −
   
   = × × + − × + ×
 −   − −    

∫ ∫        (17) 

将(11)式表示的极化距离约束函数附加
2
rδ < 条件后，用 mathematica 软件分别将把(16)式和(17)式与

之结合，拟合氦分子在不同 n 值的分力函数图线和分子势能函数图线分别如图 7 和图 8 所示。 
 

 
Figure 7. Comparison diagram of molecular force function of molecular current attractive polariza-
tion model 
图 7. 分子电流吸引极化模型分子力函数对比图线 
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Figure 8. Comparison diagram of molecular potential energy function of molecular current attractive polarization model 
图 8. 分子电流吸引极化模型分子势能函数对比图线 
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从图 7 和图 8 中可以看出：当 n 取值过小时，不论分子间距离如何分子间都总是分子斥力或分子斥

力势能；当 n 取值较大且分子间距离 r 较小时，分子斥力和分子斥力势能均随着分子间距离 r 的减小而

急剧相对减小而消失。图 7、图 8 体现的现象分别与图 4、图 5 或图 2、图 3 存在很大的差异性，且与目

前关于分子力或分子势能的认知情况不能很好的相吻合，但在一定范围内(比如 8n < )还是体现出与图 2、
图 3 的相似特性。说明图 6 所示的分子极化模型存在较大的局限性。 

7. 结论 

本文通过在基于设定的图 1 和图 6 所示的分子极化模型及(1)式表示的分子激化距离约束函数假设前

提之下的对比研究，解释了分子力作用的本质，同时得到了一些很有价值的结果。 
1) 分子力是分子中的电荷库仑力与分子电流的安培力共同作用的结果，但是库仑力的影响要明显得

多。电荷库仑力与分子电流的安培力之间相差 104 数量级。 
2) 在图 2 和图 3 所示的图线中，随着分子间距离 r 的减小，不同 n 值对应的分子力和分子势能都分

别逐渐趋于同一个定值。这说明分子间距离不可能无限减小，存在一个最小值。 
3) 相对图 1 所示的极化模型，图 6 所示的极化模型是非稳定极化模型。分子在按图 6 所示的极化模

型极化过程中，当分子间距离减小到一定值时，极化模式将发生突变而按图 1 所示的极化模型极化，从

而导致分子力和分子势能突变(即图 7 与图 8 中体现的分子斥力和分子斥力势能急剧相对减小而消失)。 
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