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원자들이 모여서 분자를 구성한다.
분자들의 결합을 구성하는 원리는
양자역학으로부터 주어진다.



분자 결합

분자간의 결합은 위와 같은 퍼텐셜 에너지에 의해
표현된다.



분자 결합의 종류

- 이온 결합    ionic bond

- 공유 결합    covalent bond

- 금속 결합    metallic bond

- 반데르발스 결합    van der Waals bond

- 수소 결합    Hydrogen bond

…



이온 결합

이온 결합이란 한 개 또는 그 이상의 전자가 하나의 원자에서 
다른 원자로 이동하는 방법으로 이루어진 결합을 말한다.



이온 결합

이온 결합이란 한 개 또는 그 이상의 전자가 하나의 원자에서 
다른 원자로 이동하는 방법으로 이루어진 결합을 말한다.



이온 결합 고체

이온 결합이 만들어내는 고체 구조는 안정적이고 단단하지만
낮은 전기 전도성을 가진다.



공유 결합

공유 결합이란 한쪽 또는 양쪽 원자로부터 제공받은 전자를
두 개의 원자가 공유하는 결합을 말한다.



공유 결합

공유 결합이란 한쪽 또는 양쪽 원자로부터 제공받은 전자를
두 개의 원자가 공유하는 결합을 말한다.



공유 결합 고체

공유 결합이 만들어내는 고체는 매우 단단하며 전자들을
들뜬 상태로 만들기 위해 높은 에너지의 빛을 주어야 하므로
대체로 투명하다.



금속 결합 고체

금속 결합은 양이온과 격자 주변의 자유전자 기체들 사이의
인력에 의해 이루어진 결합이다.



금속 결합 고체

금속 결합이 만들어내는 고체는 이온 결합이나 공유 결합보다는
약하지만, 전체적으로 많은 수의 자유 전자가 존재하므로
높은 전기 전도성을 보인다.



반데르발스 결합

반데르발스 결합이란 쌍극자-쌍극자/쌍극자-유발쌍극자,
또는 전하 요동에 의한 쌍극자간의 인력을 말한다.



수소 결합

수소 결합이라는 약한 강도의 결합은 음이온 사이에서
수소 원자의 양성자에 의한 결합을 말한다.



분자 결정

반데르발스 힘은 또는 수소 결합은 전자가 관여하지 않는
분자간 결합에 영향을 미친다.



이러한 분자간 결합을
양자역학의 방법을 통해

설명하는 몇 가지 간단한 예를
살펴보자.



변분 원리

임의의 규격화된 파동 함수 𝜓 를 사용해
해밀토니안의 기댓값이 가장 작게 된다면,
그것이 바로 바닥 상태의 고유 함수가 된다.



슈뢰딩거 방정식을 직접 풀기 어려울 때,
변분 원리는 바닥 상태의 파동함수를

구체적으로 계산할 수 있는
아주 좋은 근사적 기법이 된다.



수소 분자 이온

두 원자 핵 사이에 전자가 있을 때,
우리는 각각의 양성자가 전자에 미치는 퍼텐셜을
고려해야 한다.
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수소 분자 이온

각각의 양성자에 대한 파동함수를
선형으로 결합하여 위와 같은 시행함수를 생각하자.
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수소 분자 이온

해밀토니안의 기댓값
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공유 결합

안정적인 평형점이 존재한다는 것을 알 수 있다.



공유 결합

두 개의 전자를 모두 고려하면 스핀의 방향이 반대인(단일항) 

경우 안정적인 결합을 형성함을 알 수 있다.



복잡한 분자에서의 결합

오비탈의 혼성 hybridization



금속과 같은 주기성을 가지는 퍼텐셜에 대해서
다음과 같은 특징이 일반적으로 알려져 있다.



블로흐 정리

퍼텐셜이 주기성을 갖는 경우
만일 𝑢 𝑥 = 𝑢 𝑥 +𝑎 과 같은 주기 함수가 존재한다면,
파동함수는 일반적으로 위와 같이 표현된다.

𝑉 𝑥 = 𝑉 𝑥 + 𝑎

𝜓 𝑥 = 𝑒𝑖𝑞𝑥𝑢 𝑥



디랙의 빗 모형

주기적인 퍼텐셜의 한 가지 예로 위와 같이 디랙 델타 함수가
주기적으로 분포하는 예를 다루어 보자.

𝑉 𝑥 = 𝛼 ෍

𝑗=0

𝑁−1

𝛿 𝑥 − 𝑗𝑎



디랙의 빗 모형

계산상의 편의를 위해 위와 같은 주기적인 경계조건을 부여하자.

𝑉 𝑥 = 𝛼 ෍

𝑗=0

𝑁−1

𝛿 𝑥 − 𝑗𝑎

𝜓 𝑥 + 𝑁𝑎 = 𝜓 𝑥



디랙의 빗 모형

블로흐 정리에 의해 위와 같은 관계를 얻는다.

𝑒𝑖𝑁𝑞𝑎𝜓 𝑥 = 𝜓 𝑥 +𝑁𝑎 = 𝜓 𝑥

𝑞 =
2𝜋𝑛

𝑁𝑎
(𝑛 = 0,±1,±2,…)



디랙의 빗 모형

한 편,앞에서 다룬 것처럼 디랙 델타 함수형 퍼텐셜의
두 가지 경계조건을 적용할 수 있다.

𝜓 𝑥 = 𝐴 sin 𝑘𝑥 + 𝐵 cos 𝑘𝑥
0< 𝑥 < 𝑎

𝜓 𝑥 = 𝑒−𝑖𝑞𝑎 𝐴 sin 𝑘(𝑥 + 𝑎) + 𝐵 cos 𝑘(𝑥 + 𝑎)

−𝑎 < 𝑥 < 0



디랙의 빗 모형

𝜓 𝑥 = 𝐴 sin 𝑘𝑥 + 𝐵 cos 𝑘𝑥
0< 𝑥 < 𝑎

𝜓 𝑥 = 𝑒−𝑖𝑞𝑎 𝐴 sin 𝑘(𝑥 + 𝑎) + 𝐵 cos 𝑘(𝑥 + 𝑎)

−𝑎 < 𝑥 < 0

𝐵 = 𝑒−𝑖𝑞𝑎 𝐴 sin 𝑘𝑎 + 𝐵 cos 𝑘𝑎

𝑘𝐴 − 𝑒−𝑖𝑞𝑎𝑘 𝐴 cos 𝑘𝑎 − 𝐵 sin 𝑘𝑎 =
2𝑚𝛼

ℏ2
𝐵



디랙의 빗 모형

이 관계식을 풀어서 허용되는 에너지의 조건을 얻는다.

cos 𝑞𝑎 = cos 𝑘𝑎 +
𝑚𝛼

ℏ2𝑘
sin 𝑘𝑎

≡ 𝑓(𝑧)



디랙의 빗 모형

이와 같이 주기적인 퍼텐셜에서는 일반적으로 허용되는 에너지가
띠-간격의 구조를 형성한다.

cos 𝑞𝑎 = cos 𝑘𝑎 +
𝑚𝛼

ℏ2𝑘
sin 𝑘𝑎

≡ 𝑓(𝑧)



도체/부도체/반도체

띠-간격 구조는 도체/부도체/반도체를 이해하는 중요한 원리가 된다.



반도체 소자 (n-형 반도체)

반도체에 불순물을 첨가(도핑)함으로서 특별한 장치를 만들 수 있다.
주개(doner)가 있으면 남은 전자가 생긴다.



반도체 소자 (p-형 반도체)

반도체에 불순물을 첨가(도핑)함으로서 특별한 장치를 만들 수 있다.
받개(acceptor)가 있으면 전자를 받을 수 있는 양공이 생긴다.



다이오드 (p-n 접합)

p형 반도체와 n형반도체를 붙이면
n형 반도체의 남은 전자가
p형 반도체 쪽으로 전달되게 된다.



다이오드 (p-n 접합)

따라서 옴의 법칙은 성립하지
않으며, 한쪽 방향으로만 전류를 
흘려보내게 된다.



이렇게 반도체를 사용해서
논리 연산을 빠르게 할 수 있는

소자를 만들 수 있다.
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   | 𝜓 ⟩


  H = −    ℏ 2  2 m  ∇ 2 −    e 2  4 𝜋  𝜖 0  (  1 r +  1   r ′ )


  H = −    ℏ 2  2 m  ∇ 2 −    e 2  4 𝜋  𝜖 0  (  1 r +  1   r ′ )


  𝜓 = A  [  𝜓 0  ( r ) +  𝜓 0  (  r ′ ) ]


   ⟨ H ⟩ =  E 1 − 2    | A | 2    e 2  4 𝜋  𝜖 0  (  ⟨  𝜓 0  ( r )  |  1   r ′ |  𝜓 0  ( r ) ⟩ +  ⟨  𝜓 0  ( r )  |  1 r |  𝜓 0  (  r ′ ) ⟩ )


  =  1 R −  1 a  ( 1 +  a R )  e  −   2 R a


  =  1 a  ( 1 +  a R )  e  −  R a


  u  ( x ) = u  ( x + a )


  V  ( x ) = V  ( x + a )


  𝜓  ( x ) =  e  i q x u  ( x )


  V  ( x ) = 𝛼   ∑  j = 0  N − 1  𝛿  ( x − j a )


  V  ( x ) = 𝛼   ∑  j = 0  N − 1  𝛿  ( x − j a )


  𝜓  ( x + N a ) = 𝜓  ( x )


   e  i N q a 𝜓  ( x ) = 𝜓  ( x + N a ) = 𝜓  ( x )


  q =   2 𝜋 n  N a         ( n = 0 ,   ± 1 ,   ± 2 ,   … )


  𝜓  ( x ) = A  sin ⁡  k x + B  cos ⁡  k x


  0 < x < a


  𝜓  ( x ) =  e  − i q a  ( A  sin ⁡  k ( x + a ) + B  cos ⁡  k ( x + a ) )


  − a < x < 0


  𝜓  ( x ) = A  sin ⁡  k x + B  cos ⁡  k x


  0 < x < a


  𝜓  ( x ) =  e  − i q a  ( A  sin ⁡  k ( x + a ) + B  cos ⁡  k ( x + a ) )


  − a < x < 0


  B =  e  − i q a  ( A  sin ⁡  k a + B  cos ⁡  k a )


  k A −  e  − i q a k  ( A  cos ⁡  k a − B  sin ⁡  k a ) =   2 m 𝛼   ℏ 2 B


   cos ⁡  q a =  cos ⁡  k a +   m 𝛼   ℏ 2 k  sin ⁡  k a


  ≡ f ( z )


   cos ⁡  q a =  cos ⁡  k a +   m 𝛼   ℏ 2 k  sin ⁡  k a


  ≡ f ( z )

